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物質・材料科学分野におけるブラックボックス最適化の組合せ爆発を回避するため
に，量子アニーリングを用いたブラックボックス最適化手法を開発した．本手法で
は，特性予測を行うための機械学習モデルとして，イジングモデルで表すことので
きる Factorization machineを採用した．用意した材料データを用いて学習された
Factorization machine を量子アニーリングで解くことで，全ての材料候補から予
測特性が一番良い候補を高速で選択できる．この選択された材料の特性を実験また
は計算で特定することで，材料データを更新する．更新した材料データを用い
Factorization machine を再学習し，量子アニーリングで新たな材料候補を提案す
る．この手順を繰り返すことにより，ブラックボックス最適化が実行できる．この
手法の有用性を検証するために，放射冷却用メタマテリアル開発を行った．その結
果，材料探索時間をこれまでのブラックボックス最適化手法に比べて圧倒的に短縮
できることが示せた．また，特性計算を用いた材料探索ではあるが，これまで開発
されてきたメタマテリアルに比べて，高い性能を持つ材料を設計することができた． 
本研究の詳細は，arXiv:1902.06573にまとめた． 
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