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材料開発に向けた量子コンピュータのアプリケーション開発に取り組んでいる。本講演では、

主に NISQ (Noisy Intermediate-Scale Quantum) デバイス向けのアルゴリズム（VQE、VQD、VQS

など）を用いた量子化学計算による内殻励起状態・内殻イオン化エネルギー状態の計算例（図 1）、

非断熱脱励起過程シミュレーションへの適用例（図 2）、電子-原子核系の多体波動関数の虚時間発

展を用いた局所安定状態に捕われない分子構造最適化手法のコンセプト（図 3）について紹介す

る。また、実機計算を行う際の課題についても議論する。 

 

図 1 VQD による励起エネルギー計算の概要 

   

図 2 水イオン分子の脱励起シミュレーション   図 3 量子ダイナミクスを用いた 

 SSVQE（実線）と CASSCF（点線）の比較     分子構造最適化のコンセプト   
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