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Aggregated Outputs (集約的観測) とは

入力の集合に対する出力 𝑥𝑖
𝑛 , 𝑦𝑛 からモデルを構築し、１つの入力(𝑥)に対する出力を予測する方法

例１．積分観測値によるCT画像の構築 例２．地域感染率に基づく各地点の感染率予測

入力：2つのセンサー間の積分値
→予測：CT画像

入力：地域毎に集約して感染率
→予測：各地点の感染率

集約的観測の利点
⇒ 一括した観測による評価コスト低減
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適用対象の要件

集約する条件の範囲( 𝑥𝑗 ,𝑊)を指定可能

集約的観測が可能

観測のコストが入力を用意するコストより大きい

集約的観測を最適化に活用した先行研究例はなく、最適化への応用を検討

・ 相溶系のポリマーブレンド
・ 混合物のスペクトル吸光度
・ 複合材料の機械的物性
・ MDシミュレーション

適用候補の系

集約的観測によるベイズ最適化

Max-value Entropy Search (MES)

𝛼𝑀𝐸𝑆 𝑥 = 𝐼(ො𝑦 𝑥 ; 𝑦∗)

𝑥における ො𝑦 の予測分布と ො𝑦 の最大値 𝑦∗ の相互情報量

Aggregated Outputs Max-value Entropy Search (AOMES)

𝛼𝐴𝑂𝑀𝐸𝑆 𝑋 = 𝐼(ො𝑦𝑎𝑔𝑔 𝑋 ; 𝑦∗)

𝑋 = ( 𝑥𝑗 𝑗 = 1,… ,𝑁 ,𝑊) における集約的予測 ( ො𝑦𝑎𝑔𝑔) の予測分布と ො𝑦 の最大値 𝑦∗ の相互情報量

= ඵ𝑝 ො𝑦𝑎𝑔𝑔(𝑋), 𝑦∗ 𝑙𝑜𝑔
𝑝(ො𝑦𝑎𝑔𝑔(𝑋), 𝑦∗)

𝑝 ො𝑦𝑎𝑔𝑔(𝑋) 𝑝(𝑦∗)
𝑑 ො𝑦𝑎𝑔𝑔𝑑𝑦∗
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【ベイズ最適化の獲得関数】

検証手続き

事前分布

予測モデル

MES, AOMES で下記手続きを実施し比較
１．ランダムに初期点を５点生成
２．ハイパーパラメータ (𝑙, 𝜎𝑠, 𝜎𝑛) を最適化
３．獲得関数を最大化する候補条件を選択
４．選択条件を評価
５．２～４を既定回数繰り返す

ガウス過程回帰を使用

大域解

局所解

𝑁𝑖個の入力を含む集合が𝑀セット存在するとき

集約的観測 𝑦𝑖は xj
i

j=1

Ni

、重み𝑊𝑖から目的関数 f(x) に対し次式となる

（初期、広範囲の集約的観測）→（後期、点の観測）
⇒ 広範囲の集約的観測によって解がある領域を特定している

AOMES

MES

適用対象の要件 MDシミュレーション

集約する条件の範囲を指定可能 ポリマー構造を指定可能

集約的観測が可能 物性で加成性が成り立つ可能性有り

観測のコストが入力を
用意するコストより大きい

構造の作製よりも観測
（シミュレーション）のコストが大きい

「MDシミュレーションによるコモノマー探索」に対して集約的観測を使った性能最適化は可能か？
→ ABS樹脂系にて加成性を検証し、複数の物性に対して適用可能性があることを確認
（RadonPyでMDシミュレーションを実施）

ポリマーMDシミュレーションへの適用可能性検討

誤
差
（
倍
率
）

物性

コモノマー単独の性能

今後の予定

・ 多峰性を持つ関数等、複数のベンチマーク関数でも検証を実施する。

・ MDシミュレーションによるホモポリマー探索に対してAOMESによる最適化を試みる。

・ AOMES 最適化時、効率的に( 𝑥𝑗 ,𝑊) を求める方法を開発する。

【ベンチマーク関数による数値実験】

局所的な観測によって解のある領域を特定出来ていない

単一の観測に対するベイズ最適化の獲得関数 集約的観測に対応出来るように拡張した獲得関数

まとめ
・ 効率的な最適化のために集約的観測を活用したベイズ最適化の指標である

Aggregated Outputs Max-value Entropy Search (AOMES) を設計した。

・ 数値実験による比較で、AOMES が解の探索に優れ得ることを確認した。

・ MDシミュレーションによるコモノマー探索において集約的観測か可能なことを確認した。

尤度関数

ベンチマーク関数 結果

評価回数

評価回数
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【集約的観測の定式化】

最も単純な集約的観測である
加成性が成り立つことが期待


