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【序】 近年、量子コンピュータ(シミュレータ含む)を用いた量子化学計算[1,2]に注目が集まり、

研究開発が盛んになっています。こうした中、私たちは教育現場での利用を意識したシステム開

発を進めており、本学会で過去 2回発表を行っています[3,4]。[4]では内殻軌道の凍結[5]と仮想軌

道の擬似自然軌道による削減[6]により、[3]での計算時間に比して LiHでは 555倍の高速化を達成

しました[7]。今回の発表では、対称性の導入と GPUの利用による加速について報告します。 

【求解フロー】 典型的なフローでは、与えられた分子構造で HF計算を行い、得られた分子軌道

と基底関数積分から分子積分を作成して第二量子化ハミルトニアンを構築し、BK 変換した後、

VQEによって UCCSD 型の波動関数のパラメータを最適化して電子エネルギーを求めます[1,2]。

発表[4,7]では、GAMESS[8]で基底関数積分の生成と HF 計算をした後、自作コードによる分子軌

道の変換[5,6]と積分変換を施して第二量子化ハミルトニアンを構築し、これを OpenFermion[9]で

BK変換し、Blueqat[10]に入れて UCCSD/VQEのエネルギーを得ていました。 

【性能の向上】 今回、UCCSD/VQE 段階で分子の対称性を利用することにしました。すなわち、

各分子軌道に既約表現のラベルを付け、閉殻全対称条件を満たす励起のみを扱い、変数の数を減

らすと共に回路深度も浅くしてコストを下げます。積分生成と HF のステップは、[3]と同じくモ

ダンな PySCF[11]に戻します。さらに、軌道数・ビット数が増えた場合の加速のため、GPU アク

セラレータ Qgate[12]を Blueqat のバックエンドで用います。これらの改善による性能の向上を当

日にお示しします。今後は、開殻系分子のためにスピン対称性[13,14]の導入を図る予定です。 
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