
研究の概要
本研究課題では、多数の電子が強く相互作用することで発現する高温超伝導や強相関ト
ポロジカル絶縁体といった特異な機能性を備えた量子力学的な相を示す物質を設計する
指針を導き出すことを目指しています。理論科学、計算科学、及び実験科学の成果を、
データ科学的知見に基づいて統合することで、電子が他の電子や不純物、格子欠陥に
よって散乱される様子を記述する自己エネルギーと呼ばれる物理量を抽出し、現行の理
論科学・計算科学・実験科学的手法だけでは取り出すことができなかった固体中の多体
電子系の情報にアクセスします。そのために、理論科学と計算科学による『順解法』を用
いた自己エネルギー計算手法の整備、および機械学習を用いた非線形逆問題解法によ
る実験データからの自己エネルギー抽出、そしてこれらの手法の統合を進めてきました。
さらに、抽出された自己エネルギーの情報は、理論物質設計のみならず手法の改良へ
フィードバックしていきます。

研究の成果
機能性物質の中でも高精度な実験データが得られている銅酸化物高温超伝導体をター
ゲットとして、ボルツマン機械を用いた機械学習によって、特定の運動量kおよびエネル
ギーωにおける電子状態の密度を表す、スペクトル関数と呼ばれる観測量から自己エネ
ルギーを抽出する方法論を開発し、典型的な高温超伝導体Bi2Sr2CaCu2O8+δの角度分解
光電子分光方の実験データに適用しました。右図では、90Kで超伝導転移を示す
Bi2Sr2CaCu2O8+δの温度11Kにおいて、もっとも超伝導ギャップが大き区なる運動量kでの

スペクトル関数を解析した結果を示しています。常伝導成分および超伝導成分に見られる
ピーク構造が互いに打ち消し合うことで、観測されるスペクトル関数と直接対応する全自
己エネルギーにはその痕跡が残らないことがわかりました。さらに、打ち消されたピーク構
造が高温超伝導状態を生み出していることを確認しています。開発された手法は強相関ト
ポロジカル物質を始めとする機能性物質の理解を革新することが期待されます。
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