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研究背景
現在，計測技術の発展により多種多様なデータが幅広い分野で獲
得されるようになった．物性科学では，観測対象の物性を決定し
ているパラメータを高い精度で推定するために，複数の方法で測
定したマルチモーダルな観測データが得られている．観測データ
の解析において，以下の問題が存在している．

目的
・マルチモーダルな観測データを統一的に解釈
・観測対象の物性決定パラメータを高い精度で推定
→マルチモーダルな観測データにベイズ推論(ベイズ統合)を導入

（問題１）
最急降下法では点推定であるた
め推定精度を評価することが困
難である．局所解に陥る可能性
がある．

（問題2）
マルチモーダルな観測データが
得られているが，各測定は専門
的に行われ独自に解析されてい
る．解析者が各結果を考察する
ことで物性情報を抽出している．

実験1 実験2 実験3

推定 𝜃! 𝜃" 𝜃#𝜃

モデル
4f希土類イオンの結晶モデル
・結晶場ハミルトニアン(正方晶) 𝐻!"# = 𝐵$%𝑂$% + 𝐵&%𝑂&% + 𝐵&&𝑂&&
(※𝑂"#, 𝑂$#, 𝑂$$はStevens等価演算子)

・磁場をかけた状態のハミルトニアン 𝐻 = 𝐻!"# − 𝑔𝜇'𝑱 ⋅ 𝑯

※等価演算子
𝑂!" = 3𝐽#! − 𝐽 𝐽 + 1
𝑂$" = 35𝐽#$ − 30𝐽 𝐽 + 1 𝐽#! − 6𝐽 𝐽 + 1 + 3𝐽! 𝐽 + 1 !
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ガウスノイズを加えた人工データ生成
ハミルトニアン 𝐻(𝐵$%, 𝐵&%, 𝐵&&)

人工データ生成

ガウスノイズ
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図1. ガウスノイズを付与した磁化率(左)と比熱(右)人工データ

手法
ベイズ統合
・データ生成 𝑦5 = 𝑓8 𝑥5; 𝜃 + 𝜀5, 𝜀5~𝑁(0, 𝜎$ = 𝑏6<)
・ガウスノイズを加えたデータセット(𝐷<:磁化率, 𝐷$:比熱)
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・ベイズ推論事後分布
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・ベイズ統合事後分布
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・ベイズ自由エネルギー
→ノイズ推定，モデル選択に使用
𝐹< + 𝐹$ = −ln𝑍 𝐷<, 𝑏< − ln𝑍 𝐷$, 𝑏$ vs 𝐹 = −ln𝑍 𝐷<, 𝐷$, 𝑏<, 𝑏$
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※交換モンテカルロでサンプリングを行う

数値実験
・2種類のノイズ強度の人工データを作成(図1)
・ノイズ推定
・交換モンテカルロ法によるパラメータサンプリング
・ベイズ推論(1種類データ)とベイズ統合(2種類データ)での推定
精度の比較，モデル選択

・ノイズ増大による信頼度の減少
・統合後の事後確率分布幅が減少→統合による推定精度の向上
・ベイズ自由エネルギーの比較→統合モデルが選択

図2. 事後確率分布．[(1)ノイズ小, (2)ノイズ大]

磁化率 比熱 統合 (磁+比)
(1) −1276 −2034 −3386 −3310

(2) −374 −1058 −1461 −1432

表1. ベイズ自由エネルギーの比較．

まとめ
ü異種計測へのベイズ統合の提案
→磁化率・比熱の異種計測結果を客観的に解釈

ü4f希土類イオンの正方晶に適用
→情報を統合することで推定精度が向上
→統合モデルが選択
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