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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、相対

論的量子化学計算に対する変分量子固有法（VQE)の計算手法の開発・拡充に取り組んだ。昨年

度までに、相対論的量子化学計算において、複素数があらわれることとスピン対称性が崩れること

から、ハミルトニアンや Ansatz の疎性が失われる問題に直面した。そこで、これを軽減するための

手法の開発に取り組んだ。相対論的ハミルトニアンでは非相対論の場合と比べて、失われる対称

性があるが活用できる対称性もある。それは、時間反転対称性である。この対称性を利用した波動

関数 Ansatz として、Kramers-Restricted UCCSD (KR-UCCSD)を提案し、実装をおこなった。

KR-UCCSD により必要なパラメータ数を、精度を落とさずに、半分に削減することができた。これ

は複素数の導入による計算コストの増大（量子回路の Depth の増大）を相殺するものとなっている。

さらに、相対論的量子化学計算に強い磁場をかけることで、時間反転対称性が崩れた電子状態に

ついても、VQE をおこなえるようにした。 

上述の複素数波動関数が現れる量子化学の問題への VQE の拡張に加えて、本年度は NISQ

を使った VQE 計算では不可避な、ノイズや統計誤差といった課題の検証にも着手した。前者につ

いては、2019 年度に開発した UCCD2 を使うことで、これまで無視されてきた高いエネルギーを持

つ分子軌道を含めたケースについて、ノイズの影響を調査した。その結果、高いエネルギーを持

つ分子軌道を考慮するほどノイズの影響が大きくなることが明らかとなった。また、後者については、

計算基底を使ってハミルトニアンの期待値を計算することで、統計誤差を減らす方法を開発した。 
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