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研究成果の概要 

Ru 錯体分子ワイヤーに代表される、分子鎖長が増大しても電気伝導度の減衰が緩やかな分子

の電気伝導機構については、電子が散乱を受けずに伝導するトンネル伝導なのか、分子振動を

伴って伝導するホッピング伝導なのかが長年議論になっていた。２つの伝導機構を同時に記述す

ることができるランダウアー・ビュティカープローブモデルを用いると、トンネル伝導では熱起電力が

長さに依存して増大する一方、ホッピング伝導では熱起電力の長さ依存性がなくなることが予測さ

れた。実験ではトンネル伝導からホッピング伝導に至る長さまでの電気伝導度は観測できなかった

ため、さらに詳細な伝導機構の解明は今後の課題となる。そのために測定が必要な物理量の１つ

として、電流によってどのような分子振動が励起されるかの指標を光量子アルゴリズムによって計算

した。ホッピング電流が流れる際、分子は非常に短い時間、電子が１つ抜けた状態になり、再び電

子が入ってきて安定な状態に戻るという過程を繰り返す。電子状態によって安定な構造は異なるた

め、電子の状態変化前後で変わる分子振動の重なりの大きさはフランクコンドン因子と呼ばれ、こ

の因子が大きいほど分子振動が励起されやすい。このフランクコンドン因子を、光量子コンピュータ

上で動作するガウシアンボソンサンプリングによって計算した。電子状態の変化に伴う分子振動の

変化を干渉などの光子への操作へ置き換えることで、そこを通過する光子が確率的に、実際の振

動遷移に伴うエネルギーに出力されやすくなる。現状では計算速度は古典計算機に遅れをとるが、

ガウシアンボソンサンプリングは光量子コンピュータによって古典計算機よりも高速に実行できると

され、計算量が大きくなるにつれて光量子コンピュータの優位性が増すと期待される 1)。 
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