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＜ポイント＞

◇量子コンピュータを活用し、有限差分法※1による微分値を 1 回の計算から直接求めるため

の具体的な量子論理回路を初めて明らかに。

◇今後、さまざまな分子物性の精密計算が量子コンピュータ上で可能となることを示唆。

＜概要＞

大阪公立大学大学院 理学研究科の杉﨑 研司（すぎさき けんじ）特任講師（科学技術振興機構・

さきがけ専任研究者）、佐藤 和信（さとう かずのぶ）教授、工位 武治（たくい たけじ）大阪市

立大学名誉教授らの研究チームは、量子コンピュータを用いて、有限差分法による微分値を 1 回
の計算から直接求めるための量子論理回路を導出し、分子の最安定な立体構造を求める分子構造

最適化へと応用しました。

有限差分法で一変数関数の微分計算を行うには、古典コンピュータでは少なくとも 2 回の関数

値の計算が必要となります。これに対し、量子コンピュータを使えば有限差分法での微分を 1 回
の計算から求められることが先行研究で示されていますが、微分計算を行うための具体的な量子

回路は導出されていませんでした。本研究グループは、以前に開発した量子位相差推定アルゴリ

ズム※2 で用いる量子論理回路を改良することにより、微分計算のための量子論理回路の導出に成

功しました。

本研究成果は、国際学術誌『The Journal of Physical Chemistry Letters』に 2022 年 11 月 29
日（火）午後 10 時（日本時間）にオンライン掲載されました。 

杉﨑 研司 特任講師

今回の成果は「量子重ね合わせ」を上手に使うことにより、原子

核をどの方向に動かせばエネルギーが下がるか、すなわちエネル

ギーの核座標微分を量子コンピュータ上で効率的に計算できるこ

とを示すもので、量子コンピュータの化学応用に向けた大きな一

歩と言えると思います。

エネルギー微分を直接計算し分子構造最適化を実現

～量子コンピュータによる化学計算の社会応用へ大きな一歩～



＜研究の背景＞

近年、量子コンピュータに関する研究開発が非常に注目を集めています。量子コンピュータは

暗号に利用する大きな桁数の素因数分解など、スパコンなどの古典コンピュータでは「問題サイ

ズ」に対して指数関数的に計算時間が増えてしまう特定の課題を、多項式時間内で解くことを可

能にすることが知られています。そのため、原子・分子のシュレーディンガー方程式※3を近似的

に解き、電子状態を明らかにする量子化学計算は、量子コンピュータの計算ターゲットと考えら

れています。

分子の反応性や物性は分子構造に依存し、立体構造が異なれば、分子物性も異なることがあり

ます。分子の最安定な立体構造を求める分子構造最適化手法の開発は、量子化学計算を化学の研

究開発に役立てるために必要不可欠です。分子構造を最適化するには、原子核をどちらに動かせ

ばエネルギーが下がり安定化するか、すなわちエネルギーの核座標微分を計算しなければなりま

せん。量子コンピュータでの精密量子化学計算手法として期待されている量子位相推定アルゴリ

ズムでは、エネルギーの核座標微分は有限差分法を用いて数値的に計算する必要があります。有

限差分法によるエネルギーの核座標微分は、二原子分子のように分子構造パラメータが 1 つの場

合、古典コンピュータでは少なくとも 2 回の全エネルギー計算が必要となるのに対し、量子コン

ピュータではたった 1 回の計算で求められると 2009 年に報告されています（I. Kassal, A. 
Aspuru-Guzik, J. Chem. Phys. 2009, 131, 224102.）。しかし、この先行研究では、微分計算のた

めの量子論理回路の具体的な構築方法が議論されておらず、この微分計算を具体的に量子コンピ

ュータ上にどのように実装するかが課題でした。

＜研究の内容＞

本研究グループは 2021 年に、個々の電子状態の全エネルギーを求めることなく、エネルギー差

を直接計算できる量子位相差推定アルゴリズムを開発しています（K. Sugisaki et al., Phys. 
Chem. Chem. Phys. 2021, 23, 20152–20162.）。量子位相差推定アルゴリズムは、これまで同じ分

子構造での異なる電子状態間のエネルギー差にしか適用できませんでした。今回、本研究グルー

プは、異なる分子構造間でのエネルギー差の直接計算が可能となるように量子位相差推定アルゴ

リズムを拡張することに成功しました。これにより、有限差分法でのエネルギー核座標微分が 1
回の計算から求められるようになりました。

さらに本研究グループは、開発したエ

ネルギー核座標微分計算手法を、水素分

子(H2)、水素化リチウム(LiH)、水素化ベ

リリウム(BeH2)、窒素分子(N2)の分子構

造最適化計算へと適用しました。代表的

な例として、水素分子での分子構造最適

化結果（右図）では、H–H 原子間距離の

初期値をさまざまに変化させて計算を行

った結果、どの原子間距離から計算をス

タートしても 10 ステップ以内に、最もエ

ネルギーが低く、安定な構造である平衡

結合長へと速やかに収束することが明ら

かとなりました。また、分子の構造自由

度の違いに応じて、どのように量子論理

回路を組み立てればよいかについても議

論しました。

＜期待される効果・今後の展開＞

精密な量子化学計算は、創薬や材料開発などさまざまな関連分野でも非常に重要な役割を担っ

ていますが、これらの研究開発に量子化学計算を役立てるためには分子構造最適化手法の開発が

必要不可欠です。本研究成果により、量子コンピュータによる量子化学計算の実社会問題への応

用にまた一歩近づいたと言えます。また、エネルギーの微分は、分子構造最適化だけでなく、さ

まざまな分子物性値計算にも使われていることから、本手法を応用することにより、分子物性の

精密計算が量子コンピュータ上で可能となることも期待できます。

図：水素分子(H2)の分子構造最適化計算結果。H–H
原子間距離の初期値を変えても、構造最適化により

平衡結合長へと速やかに収束している。
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＜用語解説＞ 
※1 有限差分法 …関数の微分値を数値的に計算する手法。一変数関数𝑓𝑓(𝑥𝑥)の場合には以下の式を用い

て微分値を計算するため、𝑥𝑥 + Δ𝑥𝑥/2および𝑥𝑥 − Δ𝑥𝑥/2という 2 つの座標での関数値を計算する必要

がある。d 個の変数を持つ多変数関数𝑓𝑓(𝑥𝑥1, 𝑥𝑥2,⋯ 𝑥𝑥𝑑𝑑)の場合には少なくとも(d + 1)回の関数値計算

が必要となる。 

  𝑓𝑓′(𝑥𝑥) = 𝑓𝑓(𝑥𝑥+∆𝑥𝑥/2)−𝑓𝑓(𝑥𝑥−∆𝑥𝑥/2)
∆𝑥𝑥

 

※2 量子位相推定アルゴリズム … 量子コンピュータを用いて、波動関数が時間とともにどのように

変化するかを記述する時間発展演算子など、固有値の絶対値が 1 である演算子の固有値を古典コ

ンピュータよりも指数関数的に速く計算できる量子アルゴリズム。量子化学計算だけでなく、線

形方程式を解く量子アルゴリズムなど、さまざまな問題に応用されている。 
※3 シュレーディンガー方程式 … 量子力学的な状態を表す波動関数の時間的変化を規定する微分方

程式で、量子力学の基礎となるもの。 
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【JST の事業に関するお問い合わせ】 

科学技術振興機構 戦略研究推進部 グリーンイノベーショングループ 
嶋林 ゆう子（しまばやし ゆうこ） 
TEL：03-3512-3526 FAX：03-3222-2066 E-mail：presto@jst.go.jp 
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