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PHYSBO

ライセンスが
GPLなので
企業の方は注意を！
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ベイズ最適化パッケージCOMBO

üハイパーパラメタの学習を
自動で実行

üトレーニングデータに対し
て線形計算可能

https://github.com/tsudalab/combo
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l N個の候補点があり，この中から最大の観測値を持つものを探したい．

l できるだけ実験数を少なくしたい．

l M個の候補点に対する実験が終わった．

l 次のM+1個目の候補点を最適に選びたい．

l M個のサンプル点から予測モデルを学習し，それを用いて，
残りの候補点をスコアリングし実際に観測するサンプルを選ぶ．

目的変数 説明変数
がわからない場合に有用な最適化手法

(組成，構造，プロセス)(材料特性)
ベイズ最適化

ベイズ最適化とは？（良い特性を得る）

ガウス過程回帰
予測値と分散から，
次の候補を選ぶ
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ベイズ最適化に残された問題
ベイズ最適化では，全ての候補に対して獲得関数を計算している．
候補が多いと計算が大変…

獲得関数計算をスパコンで並列計算すれば，より高速化できるか？

材料科学や物理では，
組合せ爆発が起こる．
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PHYSBO
• スパコンを用いた並列計算

• 多目的最適化

候補選定の部分は，用意した全ての候補に対して獲得関数を計算し，次
に検討すべき候補のランキングを計算する．この部分は並列化が容易で
あり(分散並列処理が可能)，この部分をスパコンで並列化するプログラ
ムを実装

多目的最適化で利用する獲得関数の実装
HVPI (Hypervolume-based Probability 

of Improvement)
EHVI (Expected Hyper-Volume Improvement)
TS (Thompson Sampling)
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PHYSBO
• インタラクティブな実行

• Python3環境で実行

• マニュアルの充実

COMBOはPython2で書かれているため，バージョンアップ
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PHYSBO

• 多目的最適化
• インタラクティブな実行
• Python3対応
• マニュアル完備
• スパコンを用いた並列計算

Yuichi Motoyama, Ryo Tamura, Kazuyoshi Yoshimi, Kei 
Terayama, Tsuyoshi Ueno, and Koji Tsuda, 
Computer Physics Communications 278, 108405 (2022).
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PHYSBOベンチマーク：材料スクリーニングの実行例
誘電率の大きな材料を見つける問題に適用

材料データ数：1277個
説明変数x: magpie descriptor

独立な試行10回独立な試行10回

← はじめ10個は
ランダム
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num_search_each_probe = 1
num_search_each_probe = 2
num_search_each_probe = 5
num_search_each_probe = 10
Random

num_search_each_probe = 1
num_search_each_probe = 2
num_search_each_probe = 5
num_search_each_probe = 10
Random
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TS

TS

num_search_each_probe = 1
num_search_each_probe = 2
num_search_each_probe = 5
num_search_each_probe = 10
Random

num_search_each_probe = 1
num_search_each_probe = 2
num_search_each_probe = 5
num_search_each_probe = 10
Random
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PHYSBOベンチマーク：複数提案の場合
利点：ベイズ最適化のサイクル数を少なくできる．
欠点：yの評価回数（実験回数・計算回数に対応）は増える．

並列実験，並列計算のコストが十分小さければ，複数提案は有効！



l 複数の最適化したい関数 𝑓! 𝐱 ,… , 𝑓"(𝐱) があるが，
関数間にはトレードオフの関係があり，多くのパ
レート解が存在する．

l パレート解を多く求めておき，動機にフィットし
た解を選択する．

PHYSBOベンチマーク：多目的最適化
多目的最適化の問題設定：
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min
𝐱

𝑓! 𝐱 ,… , 𝑓" 𝐱
パレート解
の集合
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応用事例１：熱伝導率の最適化
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応用事例１：熱伝導率の最適化

12S. Ju, K. Tsuda, J. Shiomi, et al, Phys. Rev. X 7, 021024 (2017).



応用事例２：ガスアトマイズ最適化
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R. Tamura, T. Osada, K. Minagawa, T. Kohata, M. Hirosawa, 
K. Tsuda, and K. Kawagishi, 
Materials & Design 198, 109290 (2020).



最適化対象超合金
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航空機エンジン用材料として有望なNi-Co基超合金



最適化手順
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ベイズ
最適化



最適化結果-試行数６回-
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粒度分布



機械学習による予測結果
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53μm以下の
粉末収率を
向上させる
・溶解温度
・ガス圧力
を探索する．



応用事例３：Liイオン伝導度最適化
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K. Homma, Y. Liu, M. Sumita, R. Tamura, N. Fushimi, J. Iwata, 
K, Tsuda, and C. Kaneta, 
The Journal of Physical Chemistry C 124, 12865 (2020).

最適化手順



初期データの準備
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15点の初期データ

ガウス過程回帰
で補完

Li2SO4, Li3PO4, Li3BO3の混合
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ベイズ最適化
10サイクル

ベイズ最適化による最適組成

4.9 ×10‒4 S/cm (300 °C）

全25データ
による補完

Li2SO4, Li3PO4, Li3BO3の混合
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応用例４：HΦを用いたハミルトニアン推定

J1

J2

J3

12site

物性研
吉見一慶さんと
共同開発

磁化過程
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PHYSBO

• 多目的最適化
• インタラクティブな実行
• Python3対応
• マニュアル完備
• スパコンを用いた並列計算


