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「多様な安定相からの高機能材料の創製」

ベイズ最適化を用いた合成条件探索

パラメータ1(酸素分圧）
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二次元ベイズ最適化

薄膜合成パラメータは5次元以上
• 原料組成 . N, 分圧

・成膜温度 ・Ar分圧

・放電出力 etc 

網羅的探索（グリッドサーチ）には、

4丘 1024(回） の成膜が必要
(4条件ずつの成膜）

• Bad 5%の誤差内でのベイズ最適化

Sxln(l/0.05)"'15[回］
Kawaguchi et al., Advances in Neural lnformatron 

Processing Systems 2809 (2015) 

・1/10以下の少ない試行回数で最適合成条件を探し出す

・多次元（成膜）パラメータをまとめて最適化できる

図2-1-5 ベイズ最適化

そして我々人間が自ら架してきた制約条件から解き放ち、新しい物質を作る。そして、

そこからまたアイデアを得るというのがポイントである。

さらに、ここから出てきた物質から我々 が着想を得て、またそれを使う。このような取

り組みから「インスパイアされる」ということが重要なポイントである。

諸外国の状況を紹介する。2018年 11月、ユニバーシティ ・オブ ・ブリティッシュコロ

ンビアではロボットケミストをつくつてエネルギー材料を高速に見出すために 8億円を投

資すると発表している。

そのほかに世界のプレーヤーとして有名なグループは二つあり、マンチェスター大学と

グラスゴー大学が進んでいる。これらは、有機材料かバイオ分野である。

無機材料研究にAIやロボットを導入するアプローチをするのは、私が知る限り、世界

では例が少なく、無機材料でこのようなアプローチは、我々が一番進んでいるかもしれな

い。日本で取り組むことがチャンスだと思っている。日本が世界的に強いロボット技術や、

センサ、半導体の技術をうまく活かせるということから、 日本が真っ先に取り組むべきで、

非常にチャンスだと思っている。

最後にまとめる。実験や研究の進め方自体を転換してゲームチェンジすること が肝要と

考えている。物質探索空間の拡大があり、数多くの準安定相から有用な高機能相をいち早

く見出さねばならない。準安定相を安定化して実用可能な高機能相とする技術の開発も急

務である。また、本日は触れなかったが、昨今の、研究に割ける時間の減少、働き方に対

する考え方の変化により、今までの学理のつくり方では競争力は保てないと懸念している。

大量の物質を俯諏的に見るという新しい物質観のつくり方が重要だと考えている。
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【質疑応答】

Q: 材料を作るときに、人間の目でわかる二つのパラメーターぐらいだったらわかるが、

パラメ ータ数が増えてくるとローカルミニマムに落ちやすくなる可能性がある。ここ

から抜け出す方法論は何かあるか。情報科学だとメトロポリス法みたいに一回、温度

を上げてひっくり返してとかという。

A: ローカルミニマムがあったとしても、ベイズ最適化で抜けられる場合も当然ある。す

ごいミニマムに完全にはまってしまった場合は当然困る。そこが難しいと ころ。もち

ろん情報科学のテクニックを最大限活用してその状況から脱する。そうするとどうし

ても試行回数が増えるが、それも全部自動化して、抜け出すために必要なコストを減

らす。また、その結果自体もデータになるので無駄にはならない。

そして、ローカルミニマムに落ち込んでいるのかを見抜くことこそ研究者の出番だ

ろう。それは従来の実験方法でも同じことである。この場合、研究者が別の条件で合

成するように指示を出し、 ミニマムから抜け出す。そしてこんなところにもミニマム

があるの ！と、インスパイアされる、ということも本来の使い方なのかもしれない。

Q: 今の最適なものを探したら、ほかのところの宝があるかもしれない。では、今のよう

にリチウムイオン伝導度を最適にしろというサイクルを回したときに、どうやって良

い磁「生体が見つかるのか。全く違う分野は、どうやってそのサイクルから出てくるの

かというときと、ものすごい発光材料が出てくる可能性があるのかというときに、全

部、プラックボックスに入ったら、一体、そこにどういう相関があったのかを知るす

べがなくなるのではないか。リチウムイオン伝導度を探すと言いながらも、光もはか

る、伝導もはかり、磁性もはかるという、要するに枝葉をどんどん増やしていかない

と、とい うこと。無時限の拡大が必要にならないか。

A: まず、研究の進め方と考え方を整理したい。最初に学理を作り、 学理から予想される

物質を狙いにいく方法と、最初に物質を発見してメカニズムを解明する過程で学理を

構築する方法の二つだ。この両面から答えたい。前者の場合は、リチウムイ オン伝導

体の学理がまずあり、そこから磁性体との相関を学理から予測する。候補材料があれ

ば、このシステムでいち早く最適化できる。

しかし、材料科学の発展の多くは後者に近いのではないか。物質が先にあって、そ

こから後づけで学理ができてきたのでは。その場合、例えば、リチウムイオンを最大

化にせよと実験する中で、膨大な数の物質が出てくる。すると 、その度に磁性も測定

するマテリアルズドックの考え方が重要になる。その過程でイオン伝導と磁性のデー

タセ ットができてきて、その中から何となく相関が見えてきたら、そこから予測され

るものを攻めると思う。一つの物質を多面的に評価することが重要で、それをいかに

コストを少なくして実行するかが重要である。

-2
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1

Q: インプットとプロダクト、インプットと アウトプットの話でされているが、例えばプ

ロセス中に触媒を入れたり、中間生成体をつくつて、それから最終プロダクトにいく

という、そういう別の経路を最適化しようとすると、今の発想だとどういうふうにそ

ういう経路を変えるなどの発想が出てくるのか。

A: 今回はプロセスインフォマティクスまで到達していないので、いまだ研究者の能力に
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負っている。例えば、触媒はこのようなものが良いだろうと研究者が判断し、その元

素を原料としてセットしなければならない。研究者の能力が問われるところである。

計算科学から触媒まで予測することができれば非常に良いが、いまだ確立していない

と認識している。人間の知恵と人工知能を組み合わせることが物質開発に重要である。

Q: これからはロボッ トを使っていかなければいけないということに同意する。一方で人

間の経験は非常に大きくて、この路線でやっていたが、何か間違っている、間違って

いるが、何か引っかかるな、というところからセレンディヒ テ゚ィが結構生まれてくる

と思う。そのように考えると、ベースメントで今、構築されている学理を最初に入れ

ておかないと、全てに関する膨大なデータを抽出しながらこのサイクルを回していか

ないと行けなくなる。その路線では間違っているが、違うところに発展できる、とい

うところになかなかいかないのではないか。

A: そのとおりで、「我々の知恵」を入れないと、余りに膨大な探索空間になってしまい、

ロボットでも探索できなくなる。したがって、研究者の知恵・知見を入れる必要がある。

例えば、チタンが四価のチタン酸化物を合成するときに、強い還元雰囲気で合成を行

うことは我々の感覚ではあり得ない。その場合、少し酸素分圧が大きい条件で合成す

ることをまず考える。そのような感覚を重視して探索範囲を絞り込むのは重要である。

もちろん、その知恵というのは思い込みと紙一重であるので、セレンディヒ テ゚ィーは

失われる可能性はある。したがって、アルゴリズムの中で重みづけをする。要するに、

より多い酸素分圧のほうが有利だ、という情報を入れておく 。そのように、知恵 ・知

見をア）レゴリズムに入れておく 。化学や材料、物質を知っている人が人工知能を使い

こなすようにしていくべき。知恵と人工知能の両方を組み合わせていく 。それこそが、

ハイブリッドマテリアルズインフォマティクスである。
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