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	 材料研究において、多元系合金中の金属元素の配列や母材料中の不純物原子サイトの特定など、

原子配列の最適化は機能性材料の物性解析において重要である。原子配列に関する組み合わせ最

適化問題として、遺伝的アルゴリズム（GA）を用いた研究が報告されている[1-3]。GA は簡易的

な計算を用いた手法として長年活用されているが、初期に得られた良い解に影響されて新しい解

を見つけ難くなる過剰適合という短所が知られている。近年は AI技術を材料研究へ応用するマテ

リアルズ・インフォマティクスが盛んになり、組み合わせ最適化手法としてベイズ最適化を用い

た研究も報告されている[4,5]。ベイズ最適化は得られたデータを基に最適解に成り得そうな候補

解を予測する機械学習の手法であり、効率的に最適解を探索することが可能である。しかし、新

しいデータを入れる度に全ての組み合わせについて予測値を算出しなければならないため、組み

合わせ数が膨大な高次元の組み合わせ最適化問題に活用することは困難である。 

	 本研究では、ナイーブベイズを取り入れた組み合わせ最適化手法を開発し、結晶構造中の原子

配列最適化計算に応用した。ナイーブベイズでは要素間の独立性を仮定することで予測値の算出

が容易になり、高次元の組み合わせ最適化問題への応用が可能となる。ケーススタディとして、

Si50C50の 3次元結晶構造を対象とした完全な炭化ケイ素 SiC

を得るための組み合わせ最適化問題を設定した。古典力場計

算を用いて各結晶構造モデルのエネルギーを算出し、エネル

ギーがより低い Si, C原子配列を探索した。GAとナイーブベ

イズを用いた提案手法の最適解探索のパフォーマンスを比

較し、探索能力として提案手法がより優れている結果が得ら

れた(図 1参照)。当日は、得られた成果の詳細を紹介する。 
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図 1. Si50C50エネルギーの 
最適値との誤差 

第66回応用物理学会春季学術講演会 講演予稿集 (2019 東京工業大学 大岡山キャンパス)9a-W321-5 

© 2019年 応用物理学会 17-005 23.1


