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概要 
１． 国立研究開発法人物質・材料研究機構（NIMS）、京都大学、早稲田大学、豊田理化学研究所からなる

研究チームは、新たに光電子分光データから人工ニューラルネットワーク(ANN)を活用して『自己エ

ネルギー』と呼ばれる物理量を取り出す手法を開発し、高温超伝導解明の鍵となる引力の痕跡を発見

しました。当該成果は今後、実験科学だけでは解決が困難な問題を解く革新的手法へと発展すること

が期待されます。 

 

２． 低温超伝導体では、電子の運動の履歴を示す自己エネルギーから、超伝導状態の形成に必要な電子の

ペア(クーパー対)を生み出す引力の存在が実験的に証明されました。しかしながら、銅酸化物高温超

伝導体については、高い転移温度に見合う強い引力の痕跡が長年見つかっていませんでした。 

 
３． 今回、研究チームは、理論方程式（エリアシュベルグ方程式）を用いて実験データを再現し説明する

従来の方法に代わって、あらゆる関数を表現できる ANN を用いた機械学習を考案し、銅酸化物高温

超伝導体について、実験データを精密に再現する2 成分の自己エネルギーを決定することに成功しま

した。自己エネルギーには『正常成分』と『異常成分』の２成分があり、後者に引力の痕跡が含まれ

ていることがわかっています。得られた自己エネルギーの解析から、２つの成分に現れる強い電子間

の散乱（正常成分）と強い引力（異常成分）の影響が、実験データでは見かけ上相殺するために隠れ

てしまい、引力の痕跡が観測されなかったことがわかりました。また、異常成分のさらなる解析から、

強い引力が低温超伝導のような原子振動では説明できないことがわかりました。今回得られた成果

は、高温超伝導の起源を解明する重要な手掛かりになります。 
 
４． 今後は、今回開発された実験データ解析手法を様々な物質に適用し、より高い超伝導転移温度を示す

物質の設計に活かしていくことを目指します。また、これまでANNが活用されてきた機械学習では、

多数のデータによる学習から未知のデータ予測を行うことが主流でした。今回得られた成果を嚆矢と

して、少数データから隠れた物理量を抽出する機械学習観測手法の確立を目指していきます。 
 
５． 本研究は、NIMS エネルギー・環境材料研究拠点 界面計算科学グループの山地洋平主任研究員と京都

大学大学院人間・環境学研究科 吉田鉄平 教授、早稲田大学理工学術院 藤森淳 客員教授、豊田理化

学研究所/早稲田大学理工学術院 今田正俊 フェロー/研究院教授からなる研究チームによって行わ

れました。また、本研究はJSTさきがけ、JSPS科学研究費助成事業、文部科学省「富岳」成果創出プ

ログラムおよびポスト「京」重点課題の支援を受けています。 
 
６． 本研究成果は、米国物理学会Physical Review Research誌オンライン版に2021 年11 月8 日付で公開さ

れます。 
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研究の背景 
1986 年の発見以来、銅酸化物高温超伝導体(1)がなぜ液体窒素温度を超える高い超伝導転移温度(最大

135K)を示すのかという謎が、固体中の多数の電子の振る舞いを観測する実験手法、その振る舞いを理解す

るための理論手法の発展を牽引し、物質科学の進歩に大きな影響を与えてきました。 

そもそも超伝導が発現するためには、２個の電子になんらかの引力が働いてクーパー対と呼ばれる電子

対を形成する必要があると考えられています。多くの金属では引力は弱く、熱ゆらぎによって容易にクー

パー対が破壊されるため、低温でのみ超伝導が現れます。カマリン・オンネスが1911年に観測した水銀の

超伝導転移温度は、4.2Kという液体ヘリウムによる冷却が必要となる低温でした。 

引力が働くとその痕跡が観測量に現れることが期待されます。実際、従来型の低温超伝導体では、その

痕跡がトンネル効果を用いた電子観測によって1960年代に見つかり、BCS機構(2)と呼ばれる低温超伝導発

現のメカニズムの解明に大きく貢献しました。 

高温超伝導では高い転移温度に見合う強い引力が働いていると考えられ、引力の強さに見合ったより強

い痕跡が観測量に現れることが期待されます。しかし銅酸化物高温超伝導では、高い転移温度に見合う強

い引力の痕跡が長年観測されず、強い引力を捉える研究手段の開発が望まれてきました。 

 

 
研究内容と成果 
今回、共同研究チームは、光電子分光(3)実験のデータから、人工ニューラルネットワーク(ANN)(4)を用い

ることで、『自己エネルギー(5)』と呼ばれる物理量の抽出を行いました。 

自己エネルギーには、電子が他の電子や固体中のイオンから受ける相互作用（電子間散乱等）によって

影響を受けた履歴を示す「正常成分」と、超伝導電子対を組んだり、電子対を解消したりしてきた履歴を

記述する「異常成分」と呼ばれる２つの成分があります。異常成分を取り出すことができれば、超伝導を

引き起こした引力の性質とメカニズムに迫ることができます。 

一方、光電子分光実験を始めとするほとんどの実験では、特定の運動量とエネルギーを持つ電子がどれ

くらいの頻度で固体中に存在するかという１成分の情報のみが得られます。そこから２成分の自己エネル

ギーを取り出すには、少ない既知の情報から、より多くの情報を推定する劣決定問題(6)を解く必要があり

ます。低温超伝導体の場合には、BCS理論(2)、およびそれを発展させた南部理論ならびにミグダル-エリア

シュベルグ理論(7)を用いることで、情報の不足を補うことができました。一方で、銅酸化物高温超伝導体

については、そのような手法が通用せず、長年の難問となっていました。 

困難を回避するために、直感的で理解しやすい「自己エネルギー・モデル」がしばしば導入されてきま

したが、モデルの埒外の現象が起こっている可能性を排除できませんでした。 

研究チームは、より普遍的に確立している複数の物理法則(8)を取り入れ、足りない情報を補いました。

さらに未知の高温超伝導体の自己エネルギーをあらゆる関数を表現できるANNで記述して、機械学習を行

うことでこれまでの困難を克服しました。複数の物理法則を満たすようにANNを制御しながら、高温超伝

導体の実験データを再現するようにANNの学習を行い、最適な解を探索しました。人間が直感的に取り入

れることが難しい条件下で解の探索を自動的に行えることが機械学習の強みです。さらに機械学習の妥当

性の検証を行い、結果として、２成分の自己エネルギー（正常及び異常成分）を１つの分光データから同

時に抽出することが可能になりました。ANN を用いることで、より精密に実験データを再現することが可

能になっただけでなく、未知の現象に迫ることが可能になりました。 

上記２成分を同時に抽出することで、今回新たに、これら正常成分（に含まれる強い電子間の散乱）と

異常成分（に含まれる電子対を作る強い引力）による寄与が見かけ上互いに打ち消し合うために、高い超

伝導転移温度を導く強い引力の痕跡が検知できないでいたことが明らかになりました。得られた異常成分

の構造は超伝導解明の直接の手掛かりになります。 

本研究はJSTさきがけ(JPMJPR15NF)、日本学術振興会科学研究費助成事業基盤研究（S）「強相関物質設

計と機能開拓―非平衡系・非周期系への挑戦―」、文部科学省「富岳」(9)成果創出加速プログラム「量子物

質の創発と機能のための基礎科学 ―「富岳」と最先端実験の密連携による革新的強相関電子科学」

（JPMXP1020200104）およびポスト「京」重点課題（7）「次世代の産業を支える新機能デバイス・高性能材

料の創成」サブ課題C「超伝導・新機能デバイス材料」の一環として実施されたものです。また、本研究は

スーパーコンピュータ「富岳」の計算資源による支援を受けています（課題番号：hp180170, hp190145、
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hp200132、hp210163）。 

 

図1. 銅酸化物についての１つの光電子分光データ(左図)から、足りない情報を普遍的な物理法則で補

って人工ニューラルネットワークを最適化し、自己エネルギーの2つの成分(右図)を決定。 

 

 
今後の展開 
今回開発した実験データの解析手法を様々な物質に適用し、より高い超伝導転移温度を示す物質を設計

するための指針が得られるようになると考えられます。また、これまでANNが活用されてきた機械学習に

おいては、多数のデータによって訓練を行い、未知のデータを予測することや、望んだ性質の物質候補の

絞り込みが主流でした。今回得られた成果を嚆矢として、今後、少数データから隠れた物理量を抽出し、

機構や新たな概念を発見するなど基礎科学の根本問題のための機械学習観測手法が発展していくと期待さ

れます。 

 
 
 
掲載論文 
題目：Hidden self-energies as origin of cuprate superconductivity revealed by machine learning 
著者：Youhei Yamaji, Teppei Yoshida, Atsushi Fujimori, and Masatoshi Imada 
雑誌：Physical Review Research 
掲載日時： 2021 年11 月8日 

 
 
用語解説 
(1) 銅酸化物高温超伝導体: 1986 年のベドノルツとミューラーの発見に端を発し研究されてきた超伝導物

質群。現在、大気圧下で最も高い温度で超伝導状態になることが知られています。高価で希少な液体

ヘリウムではなく液体窒素による冷却で超伝導状態を得ることができるため、基礎研究と応用研究の

両面から注目を集めてきました。銅と酸素原子を含む２次元層と様々な元素を組み合わせることで超

伝導転移温度を始めとする性質が制御でき、電力損失の少ない導線として開発が進んでいます。 
(2) BCS機構およびBCS理論: 1911 年にカマリン・オンネスが発見した水銀の超伝導に始まる、液体ヘリ

ウムによる冷却が必要な低温超伝導体における超伝導の発現機構とそれを説明した理論。1957年にバ

ーディーン、クーパー、シュリーファーの３氏によって提唱され、結晶固体の量子化された振動によ

って電子が対を組み超伝導状態となることを示しました。 



4 
 

(3) 光電子分光: 物質に光を当てると電子が飛び出してくるアインシュタインの光電効果を利用して、固

体中の電子を、運動量やエネルギーごとに分けて観測する実験手法。 
(4) 人工ニューラルネットワーク: 元々は脳が学習を行う機能を研究するために提案された関数。高度な

人工ニューラルネットワークはどんな複雑な関数をも表現できるため、現在では機械学習でよく用い

られています。 
(5) 自己エネルギー: 多数の量子力学的な粒子の運動を記述する際に用いられる関数。一つの粒子が、他

の粒子から受けた相互作用の履歴を記録したもので、超伝導ではない状態でも存在する正常成分と、

超伝導状態にだけ存在する異常成分があり、その総和が実験データに反映されます。 
(6) 劣決定問題: 少ない情報から多くの情報を推定する問題。最もよく知られている劣決定問題の例は、

未知の変数の数より、方程式の数が少ない連立方程式です。 
(7) 南部理論、ミグダル-エリアシュベルク理論: BCS 理論をより深め、超伝導を引き起こす引力や自己エ

ネルギーを始め、低温超伝導における観測量の精密予測を可能とした理論。対象物質の情報を入力デ

ータとして、エリアシュベルグ方程式と呼ばれる理論方程式を解くことで、様々な超伝導物質の性質

を予測できます。南部博士が提唱した自発的対称性の破れが素粒子の質量を作り出すという画期的な

アイデアは、この理論の成立過程で育まれたと言われています。 
(8) ここで用いられた普遍的な物理法則: 本研究では、因果律によって定まる自己エネルギーの構造と、

引力の強さに上限があることなどを用いています。 
(9) スーパーコンピュータ「富岳」: スーパーコンピュータ「京」の後継機として理化学研究所に設置され

た計算機。令和 2 年 6 月から令和 3 年 6 月にかけてスパコンランキング 4 部門で 1 位を 3 期連続で獲

得するなど、世界トップの性能を持つ。令和3 年3 月9 日に本格運用開始。 
 
 
本件に関するお問い合わせ先 
（研究内容に関すること） 
国立研究開発法人物質・材料研究機構 エネルギー・環境材料研究拠点 界面計算科学グループ 
主任研究員 山地 洋平（やまぢ ようへい） 
E-mail: YAMAJI.Youhei@nims.go.jp 
TEL: 029-860-4712 
URL:  
 
京都大学大学院人間・環境学研究科 相関環境学専攻 物質相関論講座 
教授 吉田 鉄平（よしだ てっぺい） 
E-mail: yoshida.teppei.8v@kyoto-u.ac.jp 
TEL: 075-753-6661 
 
豊田理化学研究所  
フェロー 
早稲田大学 理工学術院総合研究所 
 上級研究員・研究院教授  今田 正俊（いまだ まさとし） 
E-mail： imada@toyotariken.jp 
TEL:0561-63-6141 
URL：https://www.toyotariken.jp/ 
 
 
（報道・広報に関すること） 
国立研究開発法人 物質・材料研究機構 経営企画部門 広報室 
〒305-0047 茨城県つくば市千現1-2-1 
TEL: 029-859-2026, FAX: 029-859-2017 
E-mail: pressrelease@ml.nims.go.jp 
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京都大学 総務部広報課国際広報室 
〒606-8501 京都府京都市左京区吉田本町 
TEL: 075-753-5729, FAX: 075-753-2984 
E-mail: comms@mail2.adm.kyoto-u.ac.jp 
 
早稲田大学広報室広報課 
〒169-8050 東京都新宿区戸塚町1-104 
TEL: 03-3202-5454 FAX: 03-3202-9435 
E-mail: koho@list.waseda.jp 
 
豊田理化学研究所 担当（藤川） 
〒480-1192 愛知県長久手市横道41-1 
Tel: 0561-63-6141, FAX:0561—63-6327 
Email: riken @toyotariken.jp 
 
 


