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機能材料の探索には多くの考慮すべきパラメータが

あり、その可能なすべての組み合わせを尽くして探索

することは不可能である。そこで近年、マテリアルズ

インフォマティクスが大いに注目されており、機械学

習などの方法を用いて考え得る多くの候補物質・候補

プロセスパラメータの中からより効率的に有望なもの

を見つけ出す手法の開発がさかんに行われている。 

われわれも永久磁石をターゲットに、機械学習と第

一原理計算を用いて有望な磁石化合物を探索する手法

の開発を行っている。最近とくに機械学習の方法のひ

とつであるベイズ最適化に注目し、磁化・キュリー温

度・生成エネルギーなどの磁石化合物にとって重要な

物性値を組成について効率的に最適化する手法を提案

した[1]。 

この手法の目的は、時間のかかる第一原理計算の回

数をできるだけ少なく抑えながら、計算によって得ら

れたデータを使って、より高速に性能値の高い物質を

発見することである。とくに本講演ではこの枠組みを

用いることで添加元素の選択やその量についての最適

化を効率的に行えることを示す。 

我々の方法では主な第一原理計算の手法として

Korringa-Kohn-Rostoker (KKR) Green 関数法を用い

る。またドープに伴うランダムネスを Coherent 

potential approximation (CPA) を用いて取り扱うこ

とで非化学量論的な系のデータを集める方式をとっ

た。しかし KKR 法には全エネルギーの計算を効率よく

行えないという欠点があるため、これを補うため化学

量論的な系について Projector augmented wave (PAW)

法による第一原理計算を行い、確率モデルを用いてそ

れらの結果をデータ統合する手法を開発した。 

このような手法を用いて我々は ThMn12型構造の(R, 

Z)(Fe, Co, Ti)12（R = Y, Nd, Sm; Z = Zr, Dy）につ

いて組成最適化を行い、磁化・キュリー温度・単体か

らの生成エネルギーのそれぞれについて性能値の高い

系を少ない第一原理計算の回数で見つけるベンチマー

クを行った。我々は 3630 個の系を用意しその中の

TOP10を 50回以内の第一原理計算によって見つける確

率を統計的に算出した。このタスクは単なる乱択では

成功率 13%であるが、適切なベイズ最適化を用いた場

合には 100％に近い成功率となった（下図）。 

またベイズ最適化の際には、記述子（系をコンピュー

タ可読な形に表す形式）の選択が重要であることも分

かった。記述子の選択は大きく探索効率に影響し、最

悪の場合には乱択よりも悪くなることも報告する。 

 

 

 

Fig. 1. ベイズ最適化による探索の成功率(3630中

TOP10の性能値の物質を 50回の探索で見つける割合) 
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