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1 はじめに
近年量子コンピュータハードウェアは飛躍的

な進歩を遂げ、それに伴ってその活用方法を模
索する研究が活発に行われている。特に、近
い将来利用可能になると思われるノイズあり
中規模量子（Noisy Intermediate-Scale Quantum,

NISQ）デバイス [1]の活用方法は 2010年代中
盤ごろから盛んに研究されてきた。また、ノ
イズの影響のない誤り耐性量子計算機（Fault-

Tolerant Quantum Computer）のためのアルゴリ
ズムはより古く、1980年代から研究されてきた
が、近年部分的な実証実験の報告も相次いでお
り、10年程度で実用化されるという声もある。
本講演では、このような量子コンピュータの発
展が材料設計に貢献する可能性について、その
展望と課題を議論する。

2 量子コンピュータによる材料設
計

材料設計における量子コンピュータの活用に
は、いくつかの方向性が考えられる。最も単純
かつ有望なアプローチとしては、分子系や周
期系の基底状態・励起状態のエネルギーや物性
値を求める際に、DFT法や CCSD法を使う代
わりに、量子コンピューターを使うことが考え
られる。重ね合わせ状態を保持できる量子コ
ンピュータでは、電子相関を自然に表現するこ
とができ、基底・励起状態エネルギーや物性値
を古典コンピュータよりも正確に計算するこ
とができる。NISQデバイスではノイズに強い
Variational Quantum Eigensolver (VQE)アルゴ
リズム [2]が、FTQCではより正確な量子位相

推定（Quantum Phase Estimation, QPE）アルゴ
リズム [3]が、それぞれ開発されており、精度
や計算量向上、また応用先の拡大に向けた研究
が盛んに行われている。
量子コンピュータによる機械学習は、量子計

算におけるホットトピックのひとつである。材
料設計においても機械学習が広く活用されつつ
あり、量子コンピュータとの組み合わせは興味
深い研究対象のひとつである。特に、量子コン
ピュータによる機械学習では量子状態を入力と
して受け取ることができるため、量子化学計算
との親和性は高いと考えられる [4, 5]。
最後に、材料の探索自体を量子コンピュータ

で行う、という方向性が考えられる [6]。量子
コンピュータが十分進化した際にはこのような
アプローチが一般的になる可能性もあり、材料
設計を大きく変える力を秘めていると言える。
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