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[序] 我々は 2 次元 Si フォトニック結晶ナノ共振器の高 Q 値化に実験および理論の両面から取り

組んできた。これまでに実験的には表面清浄化プロセスの開発により Q 値 1100 万を達成し、ま

た最近、フォトニック結晶の高い構造自由度をより活用すべく機械学習を用いた設計手法を提案

し、一例として理論 Q 値 15.8 億の設計を得ることに成功している 1,2)。しかし、どのような条件

で機械学習を行えば、有効な構造最適化が出来るのかについては、詳しい検討は出来ていなかっ

た。今回、これについて新たな知見を得たので報告する。[結果] 本手法では、①様々な共振器構

造と Q 値の関係を畳み込みニューラルネットワーク(CNN)に学習させ、②次に学習後の CNN を

用いて Q 値の構造パラメータ空間における勾配を推定し、その勾配に従って構造を変形させる。

検討対象としたのは図 1 に示すマルチヘテロ共振器である。この初期構造(Q 値 1.4 億)に対称に

ランダムな孔位置のシフトを入れた様々な共振器構造を 1000 個生成し、第一原理計算によりそ

れぞれの Q値を計算した。このデータセットを用いて①、②の手法で構造補正を行い、得られた

構造の Q 値を第一原理計算により確かめた。今回、同じデータセットを用いてこれを 10 回繰り

返したところ、構造補正後の Q 値は必ず向上するものの、その値は毎回異なり、前回得られた 15.8

億 1,2)が再現できなかった。そこで、まず②について検討したところ、同じ状態の学習済み CNN

を用いれば同じQ値の構造が得られることが分

かった。そこで問題は①にあると考え、CNN の

学習条件を検討した。その結果、①の学習時に

CNN 内部の結合重みを抑制することで、②構

造補正後の平均 Q 値が向上することが分かっ

た。その結果を図 2(左軸)に示す。同図から、結

合重み抑制パラメータを当初の 0.001 から

0.05 に増大させることで、平均 Q 値が 7 億か

ら 12 億に増大していることが分かる。また、

=0.05 において、従来の結果(15.8 億)を超える

Q 値 17.6 億の構造が得られた。しかしながら、

CNN の予測精度は訓練データのみならずテス

トデータについてもの増加に伴ってむしろ低

下していた(図 2 右軸)。=0.05 における Q 値の

向上は、訓練データとテストデータの双方に対

する予測精度が一致し始めることが関連してい

ると考えられるが、詳細は当日報告する。[文献] 
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図 1: 最適化対象とした共振器構造 

図 2: 結合重み抑制パラメータと
構造補正後に得られた Q 値および
予測精度の関係の関係 
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