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3元素以上から組成される多元合金についての研究は，組合せ爆発の問題により従来の手動によ
る材料開発方法では困難である．そのため，第一原理計算による物性値評価と機械学習による効
率的な探索を組み合わせた自律型材料探索が重要になる (4)．さらに，入力空間の増大に伴って通
常のベイズ最適化だけでなく，AutoencoderやVariational Auto-Encoder(VAE)を用いた低次元化と
ベイズ最適化を組み合わせが重要となる (3)．

図 1: TL-VAEの学習プロパティ情報とベイズ最
適化性能

本研究では，次元圧縮手法とベイズ最適化
を組み合わせた効率的な材料探索手法に焦
点を当て，ベイズ最適化にとって効果的な次
元圧縮手法について検討する．磁性合金の物
性値の内，磁気モーメント，スピン偏極率，
キュリー温度は互いに相関がみられることが
わかっている．そこで，物性値情報を利用し，
最適化に有利に働く VAEモデルの学習を検
討する．Target Learning VAE(TL-VAE)(1)に
よって，非ターゲットプロパティ情報を埋め
込むことにより，ベイズ最適化の効率が向上
する潜在空間をデザインする．また，半教師
ありVAE(2)によって，非ターゲットプロパ
ティ情報が少数の場合においても検証する．
各物性値情報を導入した VAEの低次元空

間でベイズ最適化を行った結果を示す．図 1はキュリー温度のベイズ最適化を行った結果である．
探索回数 50回時点で比較を行うと，磁気モーメントとスピン偏極率を同時に加えたもの (赤)は組
成のみ (黒)のものと比較してベイズ最適化の性能が 31.4%向上している．この結果から，最適化
目的の情報またはそれに関連する情報をVAEの学習に利用する方法は最適化性能の向上に寄与す
ると考えられる．
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