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未知の依存関係

⼊⼒パラメータ 1
⼊⼒パラメータ 2
⼊⼒パラメータ 3

…
出⼒ (最適化対象)

ブラックボックス最適化

• 入出力の関係性が不明な状態での最適化

• 実は世の中の様々な問題がブラックボックス最適化問題！
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出⼒: 歩⾏速度
⼊⼒:
ロボットの調整
パラメータ

出典) Calandra et al., 2015

ロボット歩⾏実験

ブラックボックス最適化

例: 歩⾏ロボットの速度最適化
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⼊⼒:
材料の組成・構造 出⼒: 導電率

出典) Karasuyama et al., 2020

導電シミュレーション

ブラックボックス最適化

例: ⾼導電材料の探索問題
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⼊⼒:
AIのチューニング
パラメータ

出⼒: 予測精度

ビッグデータによる学習

ブラックボックス最適化

例: AIの学習設定チューニング
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• ブラックボックスな関係性を確率モデルで推論しながら探索

• 時間的・金銭的コストのかかるデータ計測を最低限に抑えて最適化

⼊⼒パラメータ 1
⼊⼒パラメータ 2
⼊⼒パラメータ 3

…
出⼒ (最適化対象)

機械学習の確率モデルによる
依存関係の推定



例
• 結晶構造探索問題での適用例(出典: Yonezu, Karasuyama, et al., 2018)

未知の
エネルギー曲⾯結晶構造モデル 機械学習モデル
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多様な探索問題
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最適化対象が複数ある場合

近似情報がある場合

制約条件がある場合

人間の好みが関わる場合

などなど実際に最適化したい関数低コスト近似関数

例: シミュレータと実実験

例: 電池材料の導電率・エネルギーの同時最適化 例: 有害物質排出量の制約のもとで燃費最大化
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• 機械学習を単に予測のみに使うのではなく，そこからの最適化を考えるのがベイズ最適
化であり，様々な分野で使われ始めています

– 様々な科学分野（材料，化学，生物学，…）

– 工業製品最適化（ロボティクス，航空工学，…）

• 私たちの研究室では，

– ベイズ最適化に関して基礎数理から応用まで様々な研究を行ってきました

– また，最適化に限らず汎用的な機械学習・AIによるデータ分析を専門としており，機械学習・AIのトッ
プ会議での発表実績があります (ICML, NeurIPS, AAAI, KDDなど)

• AI・機械学習全般によるデータ解析に関する技術相談が可能です
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