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Анотацiя
Запропоновано спосiб роздiлення електронних зон у фото-емiсiйних спектрах шляхом використання згорткових
нейронних мереж. Метод застосовано до проблеми виявлення "двошарового розщеплення" у надпровiдних купратах,
зокрема у Bi-2212. Показано процес генерацiї даних для цих надпровiдникiв. Проведено аналiз результатiв на
здатнiсть узагальнення, стiйкiсть до шуму, та апробовано на реальних спектрах.
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Вступ

Основна задача використання машинного навчан-
ня для проблеми надпровiдностi формулюється як
прогнозування матерiалiв за заданими параметрами.
Жодна з теорiй надпровiдностi не дає рецепт, що тре-
ба зробити, щоб пiдняти критичну температуру. Всi
пошуки нових високо-температурних надпровiдникiв
зводяться до майже випадкового пошуку. Використо-
вуючи машинне навчання, ми можемо спробувати
розв’язати цю задачу. Треба навчити машину якi
матерiали та сполуки мають яку критичну темпера-
туру й, вiдповiдно, поставити задачу пошуку висо-
котемпературного надпровiдника. Або iснує схожа
задача навчити машину розумiти природу надпровiд-
никiв. Цi задачi можна вирiшувати через електронну
структуру.

Електронна зонна структура — це розподiл еле-
ктронiв в iмпульсно-енергетичному просторi. Вона,
разом з поверхнею Фермi, були важливими теорети-
чними концептами, на яких ґрунтувалось багато тео-
рiй фiзичних властивостей твердих речовин. Наразi,
завдяки розробцi вiдповiдних експериментальних ме-
тодiв, цi концепцiї перевiрено безпосередньо спосте-
режуваними проявами квантової природи електронiв
у кристалах. Серед нових експериментальних мето-
дiв цiкавою є кутова фото-емiсiйна спектроскопiя з
кутовим роздiленням — ARPES [1].

Можна сказати, що ARPES дозволяє бачити реаль-
ний розподiл електронiв в iмпульсно-енергетичному
просторi кристала та допомагає зрозумiти проце-
си розсiювання та взаємодiї електронiв з iншими
складовими кристалу.

аbogachov.kyrylo@gmail.com
бkordyuk@gmail.com

1. Методологiя дослiдження

Для дослiдження властивостей багатозонних над-
провiдних купратiв використовувались згортковi ней-
роннi мережi. Але для їх навчання необхiдно мати
фотоемiсiйнi спектри. Приклад зображень наведено
на рисунку 1. Проблема полягає у тому, що необхiдно
доволi велика кiлькiсть (10000−100000) таких зобра-
жень, запис яких потребував би занадто багато часу.
Однак можна пiти iншим шляхом та згенерувати
спектри.

Рис. 1. Приклад ARPES спектрiв як функцiй енергiї
та хвильового вектора вздовж напрямку (𝜋 − 𝜋)−
(𝜋,−𝜋) [2]
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Генерацiя датасету

Спектральна функцiя являє собою уявну частину
функцiї Грiна одноелектронних збуджень квазiча-
стинок [1].

𝐴(𝑤, k) = − 1

𝜋
* 𝐼𝑚(G) (1)

Враховуючи взаємодiю, функцiю Грiна можна запи-
сати:

G =
1

𝜔 − 𝜀− Σ
, (2)

Σ = Σ′ + 𝑖Σ′′ (3)

Тодi одночастинкова спектральна функцiя:

𝐴(𝑤, k) =
1

𝜋
* Σ′′(𝜔)
(𝜔 − 𝜀(k)− Σ′(𝜔))2 +Σ′′(𝜔)2

(4)

ARPES забезпечує пряме вимiрювання фотостру-
му 𝐼(𝜔, k, 𝑇 ). Власне повну картину можна отримати
тiльки враховуючи функцiю розподiлу Фермi-Дiрака,

𝑓(𝜔, 𝑇 ) =
1

1 + 𝑒

𝐸 − 𝐸𝑓

𝑘𝐵𝑇

(5)

матричнi коефiцiєнти та вклад декiлькох зон.

Варто вiдзначити, що на початку 2000 − 𝑥, у
перiод активного розвитку ARPES-експерименту
(див. посилання в [1]), вважалось, що не див-
лячись на наявнiсть двох CuO шарiв у кристалi-
чнiй будовi "двошарових"купратiв, таких як Bi-2212
(Bi2Sr2CaCu2O8+x )), вiдповiдне енергетичне розще-
плення вiдсутнє у надпровiдному станi [3]. Саме це
прогнозувала теорiя лауреата Нобелiвської премiї
Фiлiпа Андерсона, яка передбачала "ув’язнення"в
CuO шарi [4]. Цiкаво, що не дивлячись на експе-
риментальнi спростування ефекту "ув’язнення"[2],
наявнiсть двошарового розщеплення нижче 𝑇𝑐 для
купратiв з низькою концентрацiєю носiїв є i досi дис-
кусiйною темою. Це пов’язано з суттєвим розмиттям
спектрiв за рахунок сильної залежностi Σ(𝜔), яке є
до того ж суттєво немонотонним завдяки взаємодiї з
"магнiтним резонансом"[5]. Вирiшення дискусiйного
питання наявностi двошарового розщеплення мето-
дом машинного навчання i є темою даної роботи.
Для генерацiї датасету використовувалась наступна
модель, що передбачала можливiсть iснування двох
зон:

𝐼(𝜔, k, 𝑇 ) =𝑀𝑎(ℎ𝜈, n, 𝑘) * 𝑓(𝜔, 𝑇 ) *𝐴(𝑤, k)+
𝑀𝑏(ℎ𝜈, n, 𝑘) * 𝑓(𝜔, 𝑇 ) *𝐴(𝑤, k) (6)

Було обрано випадок аномально сильної залежно-
стi власної енергiї вiд її уявної частини. Уявну ча-
стину власної енергiї та дисперсiю невзаймодiючих
електронiв можна представити наступним чином:

Σ′′(𝑤, k) = 𝐶 + 𝛼𝜔2 + 𝛽𝑇 2 +
𝐺2

(𝑤 − 𝑤0)2 +𝐺2
, (7)

𝜀(k) = 𝜀0 − 𝑡𝑐𝑜𝑠(k) (8)

Згорткова нейронна мережа

Розмiр вхiдного зображення було змiнено на 224×
224, а самi зображення вiднормованi по 3 каналам
RGB [0, 255]→ [0, 1]. Архiтектура моделi представ-
лена на рисунку 2. В якостi основного екстрактора
iнформацiї з зображення використовувалась пред-
тренована на Imagenet згорткова мережа ResNet50
(Residual Network). Мережа ResNet була проривним
кроком в покращеннi результатiв рiзних задач ком-
пьюторного зору, адже вона дозволяє збiльшувати
кiлькiсть шарiв, при цьому збiльшуючи точнiсть. Ре-
алiзовано це додатковим зв’язком мiж собою двох
послiдовних блокiв мережi, що дозволяє зменшити
проблему зникаючого градiєнту [6].

ResNet50

Dense(512)

Dropout(0.25)

Dense(128)

Dense(3)

Рис. 2. Архiтектура моделi

Пiсля усереднювального агрегувального шару
(average pooling) ResNet повертає матрицю розмiрно-
стi [𝑏𝑎𝑡𝑐ℎ𝑠𝑖𝑧𝑒, 2048], де 𝑏𝑎𝑡𝑐ℎ𝑠𝑖𝑧𝑒 = 128 —розмiр однi-
єї пiдгрупи вхiдних даних. Наступнi шари 𝐷𝑒𝑛𝑠𝑒(𝑛)
— плоскi шарi, призначенi для обрахунку параметрiв
задачi, 𝑛—кiлькiсть нейронiв,𝐷𝑟𝑜𝑝𝑜𝑢𝑡(𝑝) — шар при-
значений для регуляризацiї. При кожнiй наступнiй
iтерацiї тренування випадково обранi вузли виклю-
чаються з мережi з iмовiрнiстю 𝑝. Це дозволяє бiльш
рiвномiрно збалансувати ваги мiж нейронами [7].

В якостi функiї втрат використовувався метод най-
менших квадратiв. Призначення функцiй втрат поля-
гає в обчисленнi кiлькостної характеристики, яку мо-
дель повинна прагнути мiнiмiзувати пiд час навчан-
ня. Для цiєї мiнiмiзацiї було використано метод Adam
з параметрами (𝛽1 = 0.9, 𝛽2 = 0.999, 𝛼 = 0.0001) [8].
На виходi маємо три параметри 𝑀𝑎,𝑀𝑏, 𝑑𝑤0.

2. Результати

Пiдставляючи вирази (4, 5, 7, 8) в (6) було згенеро-
вано 10000 спектрiв. Для оцiнки якостi тренування
датасет був роздiлений на 9000 зображень в навчаль-
нiй i 1000 зображень у валiдацiйнiй вибiрцi. Декiлька
таких зображень наведено на рисунку 3. Тренува-
ння тривало 50 епох та близько 2 годин на GPU.
Результати, точнiсть та функцiї втрат останньої епо-
хи для тренувальної й валiдацiйної вибiрки наведенi
у таблицi 1.

Порiвнюючи точнiсть на тренувальному набо-
рi та валiдацiйному приходимо до висновку, що
модель не перетренована, оскiльки значення до-
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Рис. 3. Приклад згенерованих ARPES спектрiв

волi схожi. Це також означає, що модель до-
бре вмiє узагальнювати, тобто не намагається
повторювати результати тренувальної вибiрки.

Табл. 1. Результати тренува-
ння

Train accuracy 93.94%

Train loss 0.0024

Validation accuracy 91.74%

Validation loss 0.0053

Параметри
𝑀𝑎,𝑀𝑏, 𝑑𝑤0 дають
повну iнформацiю
про структуру спе-
ктру та наявнiсть в
нiй кiлькох зон. На
рисунку 4 наведено
результати на ре-
альних спектрах. З
експерименту вiдомо,
що сплiтiнг двох
лiнiй цього надпровiдника 𝑑𝑤0 має складати близько
0.1еВ. Також було проведено аналiз залежностi

Рис. 4. Результати на реальних спектрах, по порядку
𝑀𝑎,𝑀𝑏, 𝑑𝑤0.

точностi визначення параметрiв як функцiї шуму.
На рисунку 5а наведено вiзуалiзацiю одного й
того самого спектру зi сплiтiнгом 𝑑𝑤0 = 0.1еВ. На
рисунку 5б наведено графiк залежностi похибки
визначення 𝑑𝑤0 вiд шуму. Значення бралось не
абсолютне, тобто ∆𝑑𝑤0 = 𝑝𝑟𝑒𝑑𝑖𝑐𝑡𝑖𝑜𝑛− 𝑡𝑟𝑢𝑡ℎ. Видно
сильний викид за вiдсутностi шуму, що пояснюється
тим, що модель тренувалась за наявностi шуму
на кожному зображенi, а також наявна спадна
залежнiсть.

Висновки
У роботi було створено згорткову нейронну ме-

режу для аналiзу ARPES спектрiв надпровiдникiв.
Система була натренована з використанням згенеро-
ваних даних та протестована на реальних спектрах.
Фiнальна точнiсть передбачень склала 92%. Також
було проведено аналiз якостi передбачень мережi

(а) Спектри з рiзним рiвнем шуму. Число
злiва — рiвень шуму, по центру — 𝑑𝑤0

(б) Графiк залежностi похибки визначення 𝑑𝑤0 вiд шуму

Рис. 5. Залежностi 𝑑𝑤0 вiд рiвня шуму

як функiї шуму. Використовуючи такий самий ме-
тод, можна дiставати параметри з бiльш складних
моделей або генерувати власнi.

Роботу було виконано у рамках проекту НФДУ
2020.02/0408 "Багатозоннiсть електронних станiв:
фiзика та застосування".
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