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1 TL;DR

ベイズ最適化はブラックボックス関数の最小化に有用だけど，適切なと
ころで停めないと無駄が多い/良い解が得られない．できるだけ理論的・
客観的に，ハイパーパラメタを排除した停止基準が欲しい．単純リグレ
ットと類似した量を最適化の各ステップで計算し，その差分の上界を導
出して停止基準とした．閾値を動的に定める方法も提案した．

2 ベイズ最適化

未知かつ評価にコストの掛かる関数g : Θ→ R≥0を最小にするパラメタ
値θ∗ = argminθ∈Θ g(θ)を求める問題を考える．g(theta)の代わりに代
理関数f (θ)をデータから定めて，代理関数の更新（改善）と代理関数の
最小値を与えるパラメタの探索を繰り返す．代理関数としてはガウス過
程回帰モデルを用いることが多い．

3 最適な停止タイミング

探索されたパラメタの良さを単純リグレット

r(θt) = g(θt)− g(θ∗) = g(θt)− g∗ (1)

で測るとして，これが閾値st以下になったら停止する，というのが合理
的．しかし，単純リグレットは計算できないし，閾値も適切に決めなけ
ればならない．

4 期待最小シンプルリグレット

以下の量（Expected minimum simple regret: EMSR）を考える:

Rt = Ep(f |yt)[minθ∈Θ
{f (θ)}]− g∗. (2)

Expected minimum 
simple regret

Sample 
f ∼ p( f |yt)

図 1: EMSRの概念図

EMSRは，代理モデルの事後分布からサンプルした関数の最小値の期
待値から真の最小値を引いたもの．ベイズ最適化のステップt1とtにお
けるEMSRのギャップの絶対値を考える．

∆Rt = |Rt − Rt−1| (3)

5 リグレットギャップの上界と収束性

Theorem 1.学習データSt = {(Θt,yt)}が得られているときの代理
モデル f の事後分布をpt(f ) = p(f |yt)，µt とσtをpt(f )の平均関数，
共分散関数とする．δ ∈ (0, 1)を選び，κt−1 = minθ∈Θt−1 UCBδ(θ) −
minθ∈Θ LCBδ(θ)とすると，少なくとも確率1−δで次の不等式が成り立つ：

∆Rt ≤v(ϕ(g) + gΦ(g))

+ |∆µ∗t |+ κt−1

√
1

2
DKL[pt(f )||pt−1(f )]

=∆R̃t (4)
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∗
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∗
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g = (µt(θ
∗
t )− µt−1(θ∗t−1))/vである.

←∆Rtの上界は，観測データから計算できる．また，式 (4)は一定の条
件下で0に収束することも示せる．そこで，ある閾値 st > 0を用いて
∆Rt ≤ stのときにベイズ最適化を停止することを提案する．

6 閾値の決め方

閾値の決め方として２つ提案する．

Adaptiveパラメタ探索の進行状況に応じて動的かつ自動的に閾値を定
めることができることが望ましい．そこで，EMSRの上界∆R̃tの更に
上界を計算してみると，収束が早い項と遅い項に分解できる．収束が
遅い項は，観測ノイズ由来の量になっている．これを閾値stとして採
用して，∆R̃tが閾値以下，つまり観測ノイズ程度になったら停止する．

Heuristic問題によっては，停止タイミングをコントロールをしたいこと
もある．できるだけタスクによらず直観的に扱えるヒューリスティッ
クスとして，∆R̃tの値が初期のTini回の探索における∆R̃tの中央値の
η%になったら停止するようにする．

7 実験結果

既存のBO停止手法と提案手法を，6つのテスト関数の最小化問題に適用
する．

•Ours-auto : 提案法（適応的閾値）

•Ours-med : 提案法（発見的閾値, η = 0.01）

• PI : probability of improvement （閾値0.1）

• EI-med : expected improvement （閾値η = 0.01）

• SR-med : 単純リグレットの上界に基づく既存手法（閾値η = 0.01）

結果

•提案法は，PI，EIベースの方法と比べて遅めに停止する

•提案法はSRとほぼ同じタイミングで停止する．最適解の発見が難し
いeasom関数に対しては，提案法はSRより早期に停止する

図 2: テスト関数名：順に(a) holder table (b) cross in tray (c) six hump
camel (d) easom (e) rosenbrock (f) booth
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