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§１．研究成果の概要 
 

量子コンピュータによる量子化学計算を実際の化学研究に役立てられるようにするために、基底

状態と多数の励起状態がエネルギー的に近接した擬縮退系を簡便かつ効率的に取り扱うことがで

きる新規手法・量子アルゴリズムの開発を進めている。2020 年度には量子コンピュータ上で、望ん

でいる電子状態とは異なるスピン成分が混入し、スピン汚染された波動関数からスピン汚染源を取

り除くことができる確率的スピン汚染除去法を提案した。本手法は量子サーキットの任意の箇所に

挿入可能であり、量子ゲートの不正確性や量子ビットのデコヒーレンスなどによるエラーだけでなく、

Trotter 分解などの数値的エラーに由来するスピン汚染を適宜修正することが可能となる。また、波

動関数の時間発展とベイズ推定を組み合わせることで、原子・分子の全エネルギーを求めることな

く、スピン量子数が異なる電子状態間のエネルギー差を直接計算できる新規量子アルゴリズムを

開発した。本手法は従来法である量子位相推定と同様に計算時間の指数加速が保証されているう

え、量子位相推定で必須の制御時間発展演算が不要で、実装が容易なアルゴリズムである。さら

に、量子アニーリング法で励起エネルギーを直接計算する新規手法を開発した。これらの成果は 4

報の学術論文で発表した。さらに、断熱量子アルゴリズムの一種である断熱状態生成法(ASP 法)を

用いて擬縮退系の full-CI 波動関数を効率的に生成するためのペナルティ関数の検討、時間発展

長さの事前決定法、初期波動関数の選択方法の開発を行った。また、量子コンピュータによる量

子化学計算に関する教科書を執筆・出版した。 
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