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I. Introduction 

臨界温度 Tc が室温に迫る水素化物超伝導体

の研究が進んでいる。しかし超高圧下と言う付帯

条件は，現時点では，水素化物超伝導体のデバ

イス応用を困難なものとしている。一方経験的に

発見された非 BCS 型の高 Tc銅酸化物超伝導体

は長尺線材化が進み，工学的な応用展開が始ま

っている。しかし工学応用においては，冷却コスト

低減のため，室温超伝導物質への潜在的要求が

常に存在する。超高圧下室温超伝導が実現した

今，常圧下において銅酸化物の Tc を超える新た

な高温超伝導物質を探索する機運が高まってい

る。そのような高 Tc 超伝導物質はこれまで探索さ

れたことのない多元系物質や，未知の自然超格

子，デザインされた人工超格子の中に存在する

可能性がある。「新物質探索空間」は極めて広大

である。われわれはこの課題に挑戦するため超伝

導データベースに基づく機械学習による超伝導

Tc 予測手法を開発してきた。今回は，「多元系物

質探索空間」を想定し，合成可能な公開されてい

る結晶構造データベース中の物質群について，

本手法で開発した機械学習 Tc予測技術を適用し

候補物質を見出すことを行った。 

II. Method 

機械学習は統計解析手法を大量データに適

用し，データ間に存在する有用な規則や分類を

抽出する方法である。1) 今回は多元系物質探索

のため，既知物質と Tc の関係について NIMS

の SuperCon データベース 2)に記載されている

有機系物質系を除くすべてのデータを学習に

利用した。そのため，銅酸化物系や鉄系などに

関連する超伝導物質の Tc 予測も可能となって

いる。また予測精度を高めるため，報告されて

いる非超伝導物質 3)やバンドギャップが 1 eV

以上の半導体・絶縁体群も Tc=0 Kの物質群と

して機械学習に取り込んだ（総 26,450個）。Tc

の予測においては予測精度の高い「ランダムフ

ォレスト」による回帰手法を採用した。得られ

た学習モデルの R2決定係数は 0.92 であった。

今回は，合成可能な物質群を探索するため，公

開さ れている 結晶構造 データベ ー ス

Crystallography Open Database（COD）に掲載さ

れている現時点でのすべての 6 元系までの物

質群（244,551個）を対象とした。 

III. Results and Discussion 

Fig. 1に 244,551個の結晶構造データベース

記載の物質群に対するランダムフォレスト回

帰モデルによる予測Tcを示す。最高Tcは87.6 K

で銅酸化物であったが，銅酸化物以外で高い

Tcが期待される新物質として，CoGaO4Yb（47.4 

K），Co0.5Ga0.5O2Yb0.5（47.4 K），As3Eu3OTa（45.9 

K），Al12Dy5Fe4Mg5Si6（45.8 K），Eu2Ge6O18Sr3

（45.4 K）など 20 K以上の Tcを有する 100個

以上の候補物質が示唆された。今後これら候補

物質群に関する CIF データ等を元に第一原理

計算による電子構造の調査を行うとともに，機

械学習を用いて，周辺組成の物質群に関する

Tc予測を行って，実際に物質合成ステップに進

むための検討を行う予定である。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 1 COD結晶構造データベースに記載された物

質群に対する機械学習による予測 Tc。 
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