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材料・物質の設計の問題は、未観測の関数を最適化するブラックボックス最適化と

して表現できることがあります。ブラックボックス最適化では、入力を設計して、そ

れをブラックボックスに与え、出てくる出力を元に、中にある関数を推定します。同

時に、次に、どんな入力を与えるかを自動的に設計する必要があります。ここで大事

なのは、ブラックボックス関数に入力を与えて評価する回数を最小にするということ

です。なぜなら、ブラックボックスの実態は、時間のかかる第一原理計算や、合成実

験であるため、時間的・金銭的コストがかかるからです。ブラックボックス最適化の

手法には、遺伝的アルゴリズムなどの進化的計算や、強化学習といった方法がありま

すが、今回は、性能の高いベイズ最適化という方法について解説します。 

基礎編においては、簡単なベイズ推論の入門を行ったあと、ガウス過程の理論を紹

介します。応用編では、粒界構造最適化や、Si-Ge ナノ構造の自動設計などへの応用

についてお話しします。また、ベイズ最適化の python パッケージである COMBO[1]

の使い方についても、実例を元に解説します。さらに、まだデータサイエンスのプロ

ジェクトの進め方に詳しくない方のために、データサイエンスのプロジェクトが実際

どういう風に進んでいくのか、また、失敗を防ぐためのポイントなどについて率直に

述べたいと思います 
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