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高磁気異方性材料は、省電力且つ超高速の磁気メモリの実現を支える重要な磁気特性である。こ

れまでの材料創製では，様々な構成元素や積層構造を人力で探索してきた。しかし多元素系では

組み合わせ爆発が起きることから，膨大な数の候補を網羅的に作製する事が困難だった。そこで

我々は機械学習の代表例である「ベイズ最適化」を活用し、高い異方性を有する磁性多層膜の効

率的な探索手法を開発した[1]。ベイズ最適化は Black-Box 関数最適化手法の一つであり、データ収

集コストが高い分野においても，少ない試行数で最適解を得られる等の利点がある。本研究では

ベイズ推定に基づいて高磁気異方性材料を予測し，そこで予測された材料の創製を行なった結果

について報告する。 

膜構成の予測では，Fe, Co, Ni, Cu の 4 種類の元素と 4 周期までの超周期構造を対象にし, 第一

原理計算とベイズ最適化を融合した材料探索を行った。ベイズ推定の探索方針は，異方性の期待

改善度が高い点を次の候補とする獲得関数 EI を用いた。またデータ同士の類似度を表すカーネ

ル関数には Matern52 を用いた。実験ではベイズ最適化により予測した 2 種類の候補物質 

(Fe/Cu/Co/Cu)13, (Fe/Co/Fe/Ni)13について，PLD 装置を用いた単原子交互積層によって 52ML の薄

膜を成膜した。表面の結晶性は反射高速電子回折,表面平坦性は原子間力顕微鏡,結晶構造は X 線

回折,磁気特性評価は超伝導量子干渉磁力計を用いて行なった。 

 (Fe/Cu/Co/Cu)13では，飽和磁化Msと磁気異方性エネルギーKuは 906.4 emu/cc, 1.44×106 erg/cc と

算出された。また Fig.1 に示した (Fe/Co/Fe/Ni)13の磁

化曲線からMsと Kuは 1312.9 emu/cc, 3.74×106 erg/cc と

算出され,非常に高い磁気特性を示した。この結果は

我々の先行研究の L10FeNi[2], L10FeCo[3]を超える値であ

り、ベイズ最適化を用いて高磁気異方性材料の予測と

創製を実現したと言える。 
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