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DXの推進

https://www.mcgc.com/ir/01165.html
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IBM Q_Hub @ 慶應大学
✓ 2018年に慶應大学の伊藤先生より開設された米ニューヨークに設置された
商用量子コンピュータIBM Qにクラウドを通じてアクセス可能な拠点の一つ。

✓ 国内のNetwork Hubの参加企業、海外のHub参加企業、IBM研究者と
の協業による分野を超えた人的ネットワークの構築。

✓ 実用的な量子アプリケーションの開発を目指す:新材料探索、機械学習
（AI）、実時間金融計算、創薬…等。

計算命令

計算結果

慶応大学

米ニューヨーク州
IBM Qシステム



慶應Q HubにおけるMCCの活動概要
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• 共同研究機関

• 研究プロジェクト

量子化学 最適化 AI

1)化学反応：
リチウム空気電池

2)励起エネルギー：
有機EL

3)テンソル＋モンテ
カルロの量子アルゴ
リズムの開発

1)同位体有機EL発
光材料の探索

2)フォトクロミッ
ク材料の探索

1)分類問題:

2分類手法開発

2) リザバー学習：
脳の模倣



QunaSysとの共同研究
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スタートアップ（Qunasys) と
特定分野の技術開発を加速

✓ターゲット：有機光学材料

（有機EL、有機太陽電池など）

✓内容：

1. 従来のコンピュータで解けない高精度

の光学物性の計算手法の開発

2. NISQに実用できるアプリケーションの

開発



QunaSysとの共同研究
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✓振動子強度の物性予測の手法開発：QunaSys、IBM、大阪大学、三菱ケミカルの共同研究。

✓励起状態反応の計算手法開発：QunaSys、ETH Zurich、大阪大学、三菱ケミカルの共同研究。 

アゾベンゼンの結果

厳密解

開発手法

TFP分子のCis-Trans

光異性化反応の
計算結果
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富士通・量子コンピュータの活用
https://pr.fujitsu.com/jp/news/2023/10/5.html

• 理研RQC-富士通連携センターにおいて64量子ビット超伝
導量子コンピュータと世界最大級の40量子ビットの量子コン
ピュータシミュレータを連携させて利用できるハイブリット量
子コンピューティングプラットフォームを開発

• ノイズによるエラーを含む量子コンピュータを用いた計算結
果とノイズを含まないシミュレーションによる計算結果の比
較などが容易に可能になり、量子アプリケーションにおける
エラー緩和アルゴリズムの性能評価などの研究の加速が期
待される

・富士フイルム株式会社 解析技術センター 主席研究員 奥野 幸洋氏のコメント

量子コンピュータのもつ超高速計算能力によって、これまでにない高精度な化学計算が可能になると
考えられ、材料開発において大きな貢献が期待されます。富士フイルムは、このたび公開されたハイ
ブリット量子コンピューティングプラットフォームを利用し、現状の量子コンピュータの計算結果に対す
るノイズ影響などを調べるとともに、未来を見据えて、量子コンピュータによる材料計算への応用を進
めることで、革新的な材料開発につなげていきます。

・東京エレクトロン株式会社 デジタルデザインセンター 部長 守屋 剛氏のコメント

量子コンピュータは、計算化学分野において、これまでのコンピュータには不可能であった高精度な計
算を実行できるポテンシャルをもっています。東京エレクトロンは、半導体製造プロセス開発および材
料開発に量子コンピュータを活用するためのフィジビリティスタディの一環として本共同研究を進めて
います。

・みずほ第一フィナンシャルテクノロジー株式会社 フィナンシャルエンジニア 金子 和哉氏のコメント

量子アプリケーションや誤り訂正アルゴリズムの性能評価、デモンストレーションにおいて、量子回路
デバイスと大規模な量子回路シミュレータは研究上欠かせないものです。みずほ第一フィナンシャル
テクノロジーは、本共同研究を通して金融工学分野およびデータサイエンス分野でのアプリケーション
に向けた基盤技術を確立し、量子コンピューティングの社会実装を目指しております。

・三菱ケミカルグループ株式会社 Science & Innovation Center, Materials Design Laboratory 上席主幹
研究員 高 玘氏のコメント

従来の新規材料の開発や創薬には莫大なコストと時間を要する課題がありました。弊社はこの課題
の解決策として、量子コンピュータを活用し、より迅速かつ精度の高い研究開発を行える体制の構築
に取り組んでいます。

その一環として富士通と共同研究を実施しており、将来的には大規模な量子コンピューティングを他
のエマージングテクノロジーと組み合わせて、材料開発や創薬分野におけるイノベーションの創出を
目指していきます。
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PsiQuantum・量子コンピュータの活用

https://www.psiquantum.com/news-import/psiquantum-mitsubishi-ufj-financial-group-and-mitsubishi-chemical-announce-partnership-to-design-

energy-efficient-materials-on-psiquantums-fault-tolerant-quantum-computer

PsiQuantumが三菱UFJフィナンシャル・グループ（MUFG）および三菱ケミカルと共同で、Qlimateイニシアチブのも
とパートナーシップを開始した。この共同プロジェクトはPsiQuantumのFTQC（Fault-Tolerant Quantum Computer/誤

り耐性量子コンピュータ）技術を活用し、フォトクロミック分子の励起状態をモデル化・解析することを目的とする。
これらの分子は、スマートウィンドウ、エネルギー効率の高いデータストレージ、太陽エネルギー貯蔵などの応用
に大きな可能性を秘めている。PsiQuantumが主導し、MUFGが関与するQlimateパートナーシップは、気候技術、

特にエネルギー効率の高い材料の開発における複雑な計算課題に対処するために量子技術を活用することに
焦点を当てている。

具体的には、エネルギー効率に優れた光スイッチング用途のジアリールエテン (diarylethene)を中心に、初期世
代のFTQCで励起状態の特性を高精度に推定することの実現可能性を評価する。三菱ケミカルの化学計算の専
門知識とPsiQuantumの量子コンピュータの能力を組み合わせることで、この分野の複雑な物理の理解を進め、
革新的でエネルギー効率の高いフォトニクス材料への道を開くことを目指す。
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SIP (Cross-ministerial Strategy Innovation promotion Program)の概要
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SIP 量子

Promoting the application of advanced quantum technology platforms to social issues
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SIPプロジェクト
⚫ 古典/量子のMI（Materials informatics）手法を開発し、高精度の材料設計AI技術の確立を目指す。

出典：内閣府量子未来社会ビジョン ～量子技
術により目指すべき未来社会ビジョンとその実

現に向けた戦略～ 



量子コンピュータを用いたMaterials informatics
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✓ 計算と実験両方のアプローチを融合し、材料開発に必要な期間とコスト低減の実現。

✓ 量子コンピュータは高速で候補材料の探索に適用することは期待されている。

出典：内閣府量子未来社会ビジョン ～量子技
術により目指すべき未来社会ビジョンとその実

現に向けた戦略～ 



量子コンピュータを用いたMaterials informatics
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✓ QAOA 最適化アルゴリズム。

Quantum Approximate 
Optimization Algorithm 

(QAOA) 

＊Heuristic ansatzに変えれば
VQE(variational quantum eiginesolver)計算になる



有機ELの同位体材料探索
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大陽日酸技報 No. 32 (2013)

✓ H原子を同位体のD原子に置き換えることで、無輻射速度は抑えられ、量子収率が向上する。

✓ 応用: OLEDディスプレイや診断用イメージセンサー。

✓ 課題: 合成の制限を加えて、最適なD化構造は非自明なことである。

✓ 目的: 量子コンピュータを用いて、特定なD数の構造のなか最も発光効率の高い同位体材
料の探索。



有機ELの同位体材料探索
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✓ 量子コンピュータは最適化計算に有用であ
るが材料探索への応用例がなかった。

✓ 課題：最適化計算を行うために Hamiltonianを
Ising形式で表現する必要がある。

✓ 解決方法：

1)古典コンピュータ：機械学習を用いて、物性計算
結果からIsing Hamiltonianを構築する。

2)量子コンピュータ：構築したHamiltonianを用いて
望ましい構造を探索する。



有機ELの同位体材料探索
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✓ Franck-Condon係数の量子化学計算より発光体の無輻射係数を推算する。

✓ 計算結果は実験値と同じ傾向を示す。

Example:

6bit: 全部で26=64通り

Convert H & D combination as 6qubit combination 

2021/4/2 Alq3 FC因子計算
MDL 小林

H 1 2 3 4 5 6

0/H, 1/D 0 0 1 0 1 1

by MOMAP-V0.3.001 and Gaussian16

Increase the number 

of D atoms

Quantum yield



有機ELの同位体材料探索
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✓ 13個の訓練データを用いた機械学習より高精度で全ての同位体構造のFC係数の予測ができた。

Train data number：3 Train data number：9 Train data number：13
量子化学
機械学習

量子化学
機械学習

量子化学
機械学習



有機ELの同位体材料探索

18 Mitsubishi Chemical Corporation   

✓ 2種類の計算を実施した

1)全て（64通り）のD化同位体分子のなか最も高い量子収率を有する構造の探索

2)合成コストを考慮し、D原子が3個の同位体分子のなか最も高い量子収率を有する構造の探索。

✓シミュレータ（理想な量子コンピュータ）上での計算結果：完全に基底状態に収束し、望ましい構造の探索
に成功した。



有機ELの同位体材料探索
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✓実機ノイズの影響を受けて、完全に基底状態に収束できなかったが収束した状態のなか望ましい構造は
最も高い確率で現れ、有益な情報は得られた。

ibm_kawasaki（日本企業の専用
マシン）でのQAOA最適化計算

理想な量子コンピュータが収束した状態

実機が収束した状態

applied to the measurements obtained from VQE and QAOA calculations to correct the mean energy value. 

The parameter values in Ry and QAOA Ansätze are then calculated using the COBYLA optimizer. 6 

linearly-connected qubits were selected to reduce the influence of CNOT errors on the accuracy of results 

computed on the quantum device. Figure 5 show the architecture of the ibm_kawasaki device and the 

quantum circuit comprising the 6 chosen qubits (i.e. [0,1,2,3,5,8]) implementing the Ry Ansätze and QAOA 

with Å= 3. 

 

Fig 5. (a) The architecture of ibm_kawasaki 27-qubit quantum computer (b) the quantum circuits implemented on 

ibm_kawasaki for (b) VQE and (c) QAOA with p=3.   

 

E. Application of the binary search algorithm in the optimization calculations on quantum device 

Since one of the computational basis states must comprise the optimal bitstring, we can view the 

optimization problem of searching for the optimal bitstring as a problem involving determining the binary 

values of every qubit. This inspired us to suggest a new approach, illustrated in Figure 6, which applies 

the binary search algorithm to VQE and QAOA calculations to improve the accuracy on a quantum device. 

In this approach, VQE and QAOA calculations are first performed on all the 6 qubits with a loose 

optimization convergence criterion. Using the computed results, the probability of the output of 0 or 1 for 

every qubit is then calculated as:  
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有機ELの同位体材料探索
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✓実機計算の精度を向上するために、IBMが提唱するRQAOA法を試みたが精度向上は得られなかった。

✓RQAOA法はQubit間の相関を判断基準にQubitの値を決める手法である。

✓RQAOA法はグラフ問題に有効が有機EL材料（ Qubit間の相関が弱い系）の探索に適しない。

Phys. Rev. Lett. 125, 260505 (2020)

QAOA

ノイズシミュレータでの計算



有機ELの同位体材料探索
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✓RQAOA法と同様に逐次的にQubit値を決めるRPVE法を考案した

✓Qubitの値が現れる確率を判断基準にQubitの値を決める手法である。

✓ノイズシミュレータ上で精度向上の結果は得れれた。

ノイズシミュレータでの計算



有機ELの同位体材料探索
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✓RQAOA法と同様に逐次的にQubit値を決めるRPVE法を考案した

✓Qubitの値が現れる確率を判断基準にQubitの値を決める手法である。

✓ノイズシミュレータ上で精度向上の結果は得れれた。

従来のQAOAとVQE法の計算結果 RPVEのQAOAとVQE法の計算結果



有機ELの同位体材料探索
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纏め：
✓ 目的:量子コンピュータをMI(material informatics)に適用する道筋の確立。

✓ 協業: Keio University, IBM

✓ 成果:量子と古典のハイブリット手法を考案し、IBM実機(ibm_Kawasaki)上高い発光性能の有機EL同
位体の構造探索に成功。

ibm_kawasakiでの最適化計算

発光効率向上
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有機ELの同位体材料探索
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纏め：
✓ 目的:量子コンピュータをMI(material informatics)に適用する道筋の確立。

✓ 協業: Keio University, IBM

✓ 成果:量子と古典のハイブリット手法を考案し、IBM実機(ibm_Kawasaki)上高い発光性能の有機EL同
位体の構造探索に成功。

ibm_kawasakiでの最適化計算

発光効率向上

applied to the measurements obtained from VQE and QAOA calculations to correct the mean energy value. 

The parameter values in Ry and QAOA Ansätze are then calculated using the COBYLA optimizer. 6 

linearly-connected qubits were selected to reduce the influence of CNOT errors on the accuracy of results 

computed on the quantum device. Figure 5 show the architecture of the ibm_kawasaki device and the 

quantum circuit comprising the 6 chosen qubits (i.e. [0,1,2,3,5,8]) implementing the Ry Ansätze and QAOA 

with Å= 3. 
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Figure 5 show the architecture of the ibm_kawasaki device 

and the quantum circuit of …omprising chosen …he 6 chosen 

qubits  …i.e. qubits of …0,1,2,3,5,8])  
B)/

) c

: Ansätze 

: (a) …b) and …he quantum circuits implemented by …n 

ibm_kawasaki for (b) VQE (b) …nd (c) QAOA with p=3 (c) 

calculations
B*

: Considering the fact that…nce the optimal bitstring is 

one of the computational basis states must comprise the 

optimal bitstring, we can view the optimization problem of 

searching for the optimal bitstring as a problem of …nvolving 

determining the binary values of every qubit. This inspires 

inspired us to suggest a new approach, illustrated in Figure 6, 

which applies the binary search algorithm to VQE and QAOA 

calculations to improve the accuracy on a quantum device. In 

this approach, VQE and QAOA calculations are firstly …irst 

performed on all the 6 qubits with a loose optimization 

convergence criteria…riterion. With the calculation results
B*

) t k w s f 0

) i w r w s 0 f 0 , )

: For the qubits…ubits with which
B*(

: are 

: by …y omittingleaving out
B*)

Publishment with IBM and Keio



フォトクロミック材料の探索

25 Mitsubishi Chemical Corporation   

✓ 薬剤に光スイッチ材料を導入することで、光照射によって薬剤の活性を制御する。

✓ DAE分子は有望な光スイッチであるが使用するUV光は身体にダメージがある。

✓ 本研究は身体へのダメージを低減するため、4096（=212）のDAE分子候補構造から長波長吸収
の光スイッチ材料を探索することを目的とする。

J. Am. Chem. Soc. 2014, 136, 6, 2178–2191



フォトクロミック材料の探索

26 Mitsubishi Chemical Corporation   

✓ 量子の最適化計算と古典のAIを組み合わせる材料探索のスキームを考案した。

✓ cVQD手法を考案し、数個の候補材料の探索を可能にした。

置換基 2qubit

CN 00

F 01

H 10

Me 11

X =12qubit

Reference State

minimize

cVQD手法UV光

置換
場所

R1

R2

R3

R4

R5

R6



フォトクロミック材料の探索

27 Mitsubishi Chemical Corporation   

✓ AI学習精度は訓練データの増加に従って高くなる。

✓ 600個の訓練データを使用することで学習精度は
飽和する。

✓ ２種類の置換基を含むDAE分子を訓練データとして使う
場合、それなりよい学習精度は得られる。



フォトクロミック材料の探索

28 Mitsubishi Chemical Corporation   

✓ １番吸収波長の長いDAE分子の探索@シミュレータ
を実施した。

✓ VQE計算：完璧に厳密解に収束し、DAE分子の探索
に成功した。

✓ QAOA計算： DAE分子の探索に成功したが厳密解
と一定の乖離があった。



フォトクロミック材料の探索

29 Mitsubishi Chemical Corporation   

✓ ２～５番吸収波長の長いDAE分子の探索@シミュレータを実施した。

✓ 理想なシミュレータ：VQDとcVQD法は共に完璧に厳密解に収束。

✓ サンプリングエラーがあるシミュレータ：開発したcVQD法は従来のVQD法より高い計算精度
の結果は得られて、よりノイズに強い手法である。

理想な量子コンピュータシミュ
レータ

サンプリングエラーがある量子コンピュータシミュレータ



フォトクロミック材料の探索

30 Mitsubishi Chemical Corporation   

✓ １～５番吸収波長の長いDAE分子の探索@ibm_kawaskiの計算を実施した。

✓ M3手法とDD手法を用いて、実機ノイズの影響（サンプリングエラー、デコヒーレンスエラー）
を緩和し、bitstringの確率の計算精度は４～５倍向上した。

DD手法M3手法 M3とDD手法を適用した実機計算結果

PRX QUANTUM 2, 040326 (2021)

Mathematical,Physical and Engineering 
Sciences 370, 4748 (2012)



フォトクロミック材料の探索

31 Mitsubishi Chemical Corporation   

✓ 電子吸引と電子供与部分の軌道分布は分離することで長波長傾向。

長波長

donor:

電子供与

acceptor:

電子吸引

✓ 電子吸引と電子供与部分の軌道分布は重なることで高い光吸収効率傾向。

ほどよい軌道分
布のDAE材料は

望ましい



フォトクロミック材料の探索

32 Mitsubishi Chemical Corporation   

✓ 電子吸引と電子供与部分の軌道分布は分離することで長波長傾向。

長波長

donor:

電子供与

acceptor:

電子吸引

✓ 電子吸引と電子供与部分の軌道分布は重なることで高い光吸収効率傾向。

ほどよい軌道分
布のDAE材料は

望ましい



フォトクロミック材料の探索

33 Mitsubishi Chemical Corporation   

✓ 電子吸引と電子供与部分の軌道分布は分離することで長波長傾向。

長波長

donor:

電子供与

acceptor:

電子吸引

✓ 電子吸引と電子供与部分の軌道分布は重なることで高い光吸収効率傾向。

ほどよい軌道分
布のDAE材料は

望ましい

Publishment with IBM, JSR, Sony and Keio (arXiv: 2310.04215)



感想

34 Mitsubishi Chemical Corporation   

✓Q Hubでは最先端の実機が利用でき、分野横断で専門家がおり、研究を進める環境が整っており、

慶應義塾大学とIBM、参加企業の協業により、予想以上に研究を進めることができている。

✓量子化学や量子AIや最適化分野のユースケースを検証し、量子コンピュータは

 古典コンピュータを置き換える可能性が十分にあるテクノロジーとの認識ができた。

✓NISQの実用に向けて、量子化学や量子AIや最適化分野の計算アルゴリズムにのみならず

エラー緩和手法の開発も必要とされ、ここ数年は正念場。

✓ユーザー企業として、世界に遅れをとってはならず、長期目線で積極的に研究を進めることが重要。
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