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観測されたデータから未知の入出力関係に対する予測モデルを効率的に推定するための方法論であ

る機械学習を用いてMA抽出のための溶媒探索の実験を効率化する方法を検討する。 
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1. 緒言 本研究で扱うフッ素系スーパー溶媒探索問題では、ある候補溶媒に対して各抽出条件に対

する抽出率を網羅的な実験によって同定するには膨大なコストを要する。そこで、機械学習モデ

ルに基づいて次に実験を行いデータを観測するべき条件を自動的に決定する統計的実験計画を利

用して実際に測定実験を行う条件を絞り込むことでコストの削減と実験の効率化を目指す。 

2. 方法 教師データの少ない問題に対しては、その問題に対する事前知識を取り入れたモデルを用

意し逐次的にデータの観測とモデルの更新を繰り返すベイズ機械学習のアプローチが特に有効で

ある。本研究では、ガウス過程モデルによって溶媒と抽出の条件を入力、その条件における MA

の抽出率を出力とするような系を近似する（図 1）。ガウス過程は、ある条件における抽出率の推

定値のみでなく、その推定の不確実性を同時に評価することができるモデルであり、その不確実

性を利用して次に実験すべき条件を提案させることができる（図 2）。詳細は当日報告する。 
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図 1 機械学習による La抽出率のモデル化 

図 2 機械学習モデルに基づく測定実験の実験計画 
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