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論⽂解説



屈折率や分散は組成に依存

組成と屈折率orアッベ数の関係の予測

⾼屈折率・低分散が
望ましい

求める物性をもつ材料の組成を効率的に設計
光学ガラス

機械学習の⼿法に基づく回帰モデルの推定

材料設計の課題



データが得られる確率を最⼤化するwを推定

y = f(x) = w1 x1 + w2x1
2 + w3 x2 + w4 x2

2 + … 

wMAP = (λl + ΦΦ)-1 ΦT y

確率モデルを導⼊したパラメトリック回帰

機械学習の⼿法

MAP推定

アッベ数 組成⽐



アッベ数の予測値

ア
ッ
ベ
数
の
実
測
値

サンプル 屈折率 アッベ数
添加なし 1.9962 26.3
SrO(5 %) 1.9878 27.0
CaO(5 %) 1.9910 26.8
Y₂O₃(2 %) 1.9956 26.9
Yb₂O₃(2 %) 1.9960 26.9

MAP推定による結果

回帰による予測結果 添加成分の候補
SrO，CaO，Y₂O₃，Yb₂O₃

MAP推定で概ね
正確に予測可能

選んだ添加成分により
アッベ数が増加



回帰分析の問題点

y = f(x) = w1 x1 + w2 x1
2 + w3 x2 + w4 x2

2 + ··· 

このような線形の形で描き表せない物性の予測には不適切

・熱膨張係数

図2 Na2O–B2O3–SiO2の3成分系ガラスの
Na2Oの物質量⽐と熱膨張係数

グラフが線形でない

ガウス過程回帰は⾮線形
な物性にも適応可能

回帰モデルの設計が困難



屈折率1.8〜2.0のガラスのデータを抽出
（データはIntergladを使⽤）

本研究
①⺟ガラス・添加成分の決定

ガウス過程回帰
（カーネルリッジ解析）

y = f(x) = w1φ1(x) + w2φ2(x) + w3φ3(x) + ···             
= Φw

確率モデルを導⼊した
ノンパラメトリック回帰

アッベ数 組成⽐



共分散K
K = E[yyT] – E[y]E[y]T= ΦE[wwT] ΦT

= λ2ΦΦT

K = λ2ΦΦT =

⾏列の要素をカーネル関数で表現

y 予測値µ，共分散Kできまる

µi = Σ i α i k(x i , x’)
予測値µ → カーネルの重み付き和で表現

連⽴⽅程式を解くと
αが得られる

解法



カーネル関数 k(xi , xj) = !1exp |"!#"j|"
$"

2点のデータxとx’の類似度を表現

µi = α1 !1exp |"1#"1|!
$! + α2 !1exp |"1#"2|!

$! + ··· 

予測値µ，共分散Kがもとまる
→組成から直接アッベ数の予測が可能

各成分を5%加えた時のアッベ数を予測
→予測値µの値の⼤きいもの

µnew = α1k(x 1 , xnew) + α2k(x 2 , xnew) + ··· 
アッベ数 組成

解法2



結果

成分 組成⽐
（mol%）

成分 組成⽐
（mol%）

La₂O₃ 21.18 ZrO₂ 9.65
Nb₂O₅ 16.94 Al₂O₃ 5.6
Ta₂O₃ 4.23 TiO₂ 4.83
GeO₂ 13.29 SiO₂ 4.86
B₂O₃ 19.36 Sb₂O₃ 0.06

屈折率 nd = 1.9995 アッベ数νd = 28.6

①⺟ガラス・添加成分の決定



ガウス過程回帰による
予測結果

アッベ数の予測値

ア
ッ
ベ
数
の
実
測
値

①⺟ガラス・添加成分の決定

概ね正確に予測可能

サンプル 順位 屈折率 アッベ数
添加なし - 1.9978 26.2

La2O3 5% 4 1.9983 29.4

SrO 5% 12 1.9878 27.0

Ta2O5 5% 54 2.0237 25.7

Nb2O5 5% 56 2.0170 24.3

La2O3はアッベ数が⼤きく増加
Nb2O5，Ta2O5に増加なし

添加成分の候補（全56成分）
Yb2O3 , La2O3 , SrO , Ta2O5 , Nb2O5

考察



結論

・MAP推定とガウス過程による推定のいずれの
⽅法においても組成と物性の関係を概ね適切に
表現できている

・ガウス過程回帰による回帰モデルの推定により
新たな添加成分の候補を得られた

Intergladのデータを⽤いてMAP推定とガウス過程
回帰による2つの推定⽅法で回帰モデルを推算し，
⽐較を⾏った。その結果以下の事がわかった。


