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§１．研究成果の概要 

 
量子化学計算は量子コンピュータの有望な応用先と見られており、現在様々な研究がおこなわ

れている。その中で本研究では、古典コンピュータに比べて優位を発揮しやすいと予想される複素

数波動関数があらわれる問題に焦点を当てたアルゴリズム開発をおこなっている。本年度は、周期

境界条件を考慮した結晶系に対する変分量子固有値法(VQE)の開発進め、Γ点以外の k 点も考

慮した VQE 計算を実現した。加えて、この結晶系に対する VQE をベースに、部分空間展法

（QSE）の応用することで、準粒子バンド構造の計算をおこなう方法を構築した。本手法では、拡張

Koopmans の定理を用いて、イオン化状態と電子付加状態をバンドと対応させ、それぞれの状態を

展開するのに必要な部分空間を VQE にイオン化（電子付加）演算子を作用させることで生成して

いる。さらに、VQE と古典コンピューティングの手法である変分モンテカルロ法（VMC)との対応関

係に着目し、結晶系に対する VQE の手法を VMC に転用することもおこなった。相対論的量子化

学に対しては、他の量子化学プログラムパッケージとのインターフェースを拡充させ、AuH のような

重原子を含む系への応用も可能とした。次年度以降に時間反転対称性などを活かした相対論的

量子化学ならではの高速化に取り組む予定である。さらに今年度は新たに有限の寿命を持つ準

安定状態に対する VQE の開発にも着手した。複素数ポンシャルをハミルトニアンに導入すること

で準安定状態の計算は可能となるが、ハミルトニアンがエルミートでなくなるため通常の VQE が機

能しない。そこで、コスト関数としてエネルギーではなく、分散を用いる方法に切り替えることで、こ

の問題を回避した。 
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