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【はじめに】マテリアル・インフォマティックス（MI）は，測定や計算で得られた多数の物性・

特性データから機械学習用の統計モデルを構築し，未知の物質・材料を効率よく探索する新たな

データ駆動型材料工学である [1]．われわれは，16 種類の半導体シリサイドのバンドギャップエ

ネルギー（Eg）のデータから， Elastic Net（EN）正則化回帰と一般化線形回帰（GLM）によって，

電気陰性度，原子番号，融点，擬ポテンシャル半径，元素グループ番号を記述子とした線形回帰

モデルを構築した[1]．本研究では，ベイズ統計による線形回帰を用いて，半導体シリサイドの Eg

についてベイズ線形回帰モデル(Bayesian linear regression model: BLM)を検討した． 

【解析方法】ベイズ線形回帰には CRAN ホームページ[2]から library(MCMCpack)を入手して，デ

ータ解析に用いた．目的変数 Egの記述子には，デー

タが完備している格子定数(a, b, c), 平均電子密度

(Ne), 最近接原子間距離(d)を用いた． 

【結 果】記述子の縮約のために EN 正則化回帰[1]

を行った．最適値α=0.2のときに記述子は，{a(回帰係

数:0.162), b(0.129), Ne(－0.018)}に縮約できた．次にマ

ルコフ連鎖モンテカルロ法（MCMC）によるランダ

ムサンプリング（メトロポリス法）[3]を行い，収束

判定した後， Fig. 1に示した aと bの定常分布を得

た．ベイズの原理から，これらが記述子 a と b の最

尤分布に一致する．23個のモデルをベイズ因子の大

小で判定した結果，EN 正則化回帰で縮約した記述子

セット{a, b, Ne}を用いた線形回帰（交差項も含めて）

が最尤の BLMであることを明らかにした．Fig. 2に

BLMと GLMの回帰結果を比較した．BLMでは回帰

偏差が小さく，GLMよりも当てはまりがかなり良い

ことが分かる． 
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Fig.2 Results of linear regression using BLM 

and GLM for Eg of 16 semiconducting silicides. 

Fig.1 Most likelihood distributions of 

descriptors {a, b} obtained from MCMC 

sampling (N: iterant number for random) 

sampling). 
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