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Search for high-T. superconducting hydrogen compounds by integration approach of
computational and data sciences
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| developed and applied an efficient search method for high-temperature (Tc) superconducting hydrogen
compounds, which is based on an integration of computational science and data science. To strengthen our database on
the superconducting hydrogen compounds, | explored the pressure-induced superconducting phases in
hydrogen-oxygen-sulfur and hydrogen-phosphorous-sulfur ternary systems using crystal structure prediction technique
based on a genetic algorithm and first-principles calculations. In the hydrogen-oxygen-sulfur system, the metallic and
superconducting phases have not been obtained so far, whereas the pressure-induced structural phase transitions of solid
sulfuric acid (H2SO4) and stabilization of new compound, HeSOs, were predicted. In the hydrogen-phosphorous-sulfur
system, the superconducting transition temperature of HsS is increased from 189 to 212 K by 6.5% doping of
phosphorous. Further, | increased the number of binary hydrogen compounds included in the database to 62 and
redeveloped a superconductivity predictor from the data by a genetic programming technique. Performing a regression

analysis based on the predictor, | obtained the candidates for high- T. superconductivity, KScH.4 with T, = 150 K and

SrZrHzo with T¢ = 230 K at 100 GPa.
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Fig. 1 Superconducting critical temperatures for binary
hydrogen compounds, predicted from first-principles
calculations.
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Fig. 2 Correlation between T, and superconductivity

evaluation value obtained from the superconductivity
predictor created by a genetic programming. Red and
green circles show training and testing data, respectively.
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	I developed and applied an efficient search method for high-temperature (Tc) superconducting hydrogen compounds, which is based on an integration of computational science and data science. To strengthen our database on the superconducting hydrogen com...
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	155 GPaまで高圧縮された硫化水素が203 K（-70℃）で超伝導になることを2015年にMax Planck化学研究所の高圧実験グループが発見し1、銅酸化物系で記録された超伝導転移温度のこれまでの最高値を20年ぶりに大きく更新したことで注目されている。2018年の8月には、190 GPaまで圧縮したランタンの水素化合物が更に高温となる260 Kで超伝導になることをSomayazuluらが観測し2、室温超伝導にあと一歩のところまで迫っている。室温超伝導が実現すれば、それを応用することでエネルギ...
	高圧縮水素化物のX線回折測定による結晶構造特定や電気抵抗測定・磁気測定による超伝導の探索は技術的に困難な部分が多く、コストや時間を大きく費やしてしまうため、熱力学的に安定な化合物や高温超伝導の候補物質の第一原理計算による予測は研究を効率良く進めるための重要な研究手段となる。しかし、3元系以上になると水素化合物を構成する元素の組み合わせは膨大な数となるため虱潰しに探索を行う方法は実際問題として不可能である。そこで、進化的アルゴリズムの代表的手法となる遺伝的アルゴリズム及び遺伝的プログラミングを活用し...
	本研究では、文献がほとんど存在しない3元系水素化合物の超伝導データを収集する目的として、高温超伝導が観測された硫黄水素化合物を基本とする水素-酸素-硫黄系及び水素-リン-硫黄系に対して上述の手順①及び②を実行した。また、2元系水素化合物の超伝導については第一原理計算による予測結果が様々な理論グループによって続々と報告されているためそれらをデータベースに集約し、手順③及び④を実行して高温超伝導の候補物質を選定した。
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