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量子スケールでの原子接合の作製手法として、フィードバック制御型エレクトロマイグレーシ

ョン（FCE）法が知られている[1]。FCE法は、数多くの実験パラメータが存在するため、その最適な

組合せの決定には試行錯誤的な作業を要する。一方、未知の目的関数が最大となるハイパーパラ

メータを効率的に探索するための手法としてベイズ最適化が知られており、近年、様々な問題に

適用されている[2, 3]。これまで我々は、遺伝的アルゴリズム（GA）を用いて実験パラメータの1つ

である電圧フィードバック量（VFB %）の適用サイクルを1世代と捉え、複数の実験パラメータの組

合せを染色体として進化させるFCEシステムを検討してきた[4]。今回は、ハイパーパラメータと

してVFBを設定し、ベイズ最適化を用いたVFBの探索をリアルタイムに行うことで、Au原子接合の

自律的な形成を検討した。 

本実験では、ベイズ最適化における目的関数を、コンダクタンスの制御性をスコア化する評価

関数と定義し、平均関数と共分散関数で規定されるガウス過程を想定した。図1に、構築したシス

テムの概要図を示す。まず、ランダムに設定したVFBをAuナノワイヤに適用し、そのスコアから得

られる平均μと標準偏差σを算出する(①)。次に、得られたμとσを使用して獲得関数EIを計算し、そ

の値が最大となるVFBを決定する（②）。最後に、EIから得られたVFBを用いたFCE法をAuナノワイ

ヤに適用する（③）。その後、①～③の手順を繰り返し行うことで、FCEプロセス中にリアルタイム

で評価関数を最大にするVFBの探索とAu原子接合の形成が可能となる。図2に、FCE法をAu原子接

合の作製に適用した際のスコアとEIを示す。図より、4回目のフィードバック（FB）（n = 4）で決定さ

れたVFBをFCE法に適用した結果、5回目のFB (n = 5)にて優れたスコアを獲得したことから、FCE

法の進行に伴って評価関数を最大にするVFBを探索している様子が確認できる。以上より、ベイズ

最適化を用いることで、FCEプロセスの進行に伴いリアルタイムに実験パラメータが探索され、

Au原子接合の形成が可能であることが示唆された。 
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Fig. 1 Diagram of FCE for formation of Au atomic 

junctions using Bayesian optimization. 

Fig. 2 Score and EI when 4th (n = 4) and 

5th (n =5) FBs. 
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