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量子シミュレーション

[IBM+…, Nature 618 (2023)]

量子化学計算 微分方程式
（流体シミュレーション・…）

組み合わせ最適化 量子機械学習 金融工学

窒素固定のカギとなる FeMoco
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.jp
ca.8b00941

[Science 376 (2022)] [PRA 98 (2018)]
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量子アルゴリズムの研究開発

• 材料開発への応用に向けた共同研究開発の実施

• ENEOS・ JSR・トヨタ自動車・豊田中央研究所・パナソニッ

ク・富士通・ブリヂストン・三菱ケミカルなど

• CAEへの応用に向けた共同研究も複数実施中

• アカデミアと連携した研究開発

• 大阪大学など

• NISQの産業応用から、FTQCを見据えた研究まで

• 創業から6年で46本の論文を発表（2024年5月現在）

論文一覧

qunasys.com/publications

Molecular dynamics

Photochemistry Solid materials

Natural frequency analysis Partial error correction
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量子コンピュータ活用のコミュニティづくり

QPARC

• 量子コンピュータ実応用の可能性を模索するコミュニ

ティ

• 材料開発が中心だが、CAE応用を考える勉強会も発足

• 国内50社以上が参画、海外にも展開

• 提供プログラム

• 最新動向の把握（レクチャー・論文研究会）

• 実践スキルの習得（レクチャー・ワークショップ）

• 実応用の探索（ワークショップ）

QPARC

qparc.qunasys.com
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量子ソフトウェアプロダクト開発

QURI

• 量子アルゴリズムによる量子化学計算を、直感的な

インターフェースで実行できるwebサービス

• 量子アルゴリズムの専門知識不要

• 量子コンピュータ教育: 大学等の講義で活用中

• 量子コンピュータ応用の現状把握

QURI

qunasys.com/services/quri

QURI Parts

• 量子アルゴリズムをポータブルで高性能なPython

コードとして書けるオープンソースライブラリ

• 1つのコードを、シミュレーター・量子コンピュー

タ実機両方で実行できる

QURI Parts（リリース記事）

qunasys.com/news/posts/quri-parts

Error mitigation

State

Quantum circuitNoise

OperatorExpectation value

VQE

Transpiler

Electron integrals

Ansatz

Fermion-qubit mapping

Qulacs Stim

Simulators

Qiskit Braket

Real devices
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産業での実験・計算化学活用サポート

MIQAN

qunasys.com/services/miqan

材料開発LLM勉強会

• 材料開発向けのLLM研究を行うコンソーシアム

• 討議と演習を通じた最新の動向のキャッチアップ

• 個社で取り組む課題、コンソーシアムで取り組む課

題の整理

• 材料研究フレンドリーなLLMの開発と精度検証（コ

ンソーシアム内で活用）

材料開発LLM勉強会

llm.qunasys.com/

MIQAN

• 材料開発の現場で、実験データと計算データを統合

的に管理することで、開発の効率化を支援するプ

ラットフォームサービス

• データの記録・管理・共有を効率化することで、材

料開発の課題に集中し、データをもとに次の実験計

画の策定が可能

• 実験主体の材料開発に計算化学を取り入れ、データ

駆動の材料開発を促進
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Introduction

• 量子位相推定アルゴリズムは量子化学をはじめ多くの応用において指数的な量子加速のもとになっている

• 量子位相推定では、固有値問題が解ける：量子化学計算以外に、量子コンピュータが指数的に速く解ける固有値問題
は存在しないか？

• 構造体の固有振動数解析は、共振による破壊や騒音を防ぐために産業上重要

• 本講演では、量子位相推定の新たな応用として固有振動数解析を提案する

量子位相推定アルゴリズムを用いた量子コンピュータによる固有振動数解析  [arXiv:2307.07478]

強風による共振により崩壊したタコマ橋（1940年）
https://www.britannica.com/topic/Tacoma-Narrows-Bridge
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問題設定

• 1次元に配置された、ばねでつながった質点を考える

• 𝑖 番目の質点の運動方程式
𝑚 ሷ𝑥𝑖 = 𝑘𝑖 𝑥𝑖+1 − 𝑥𝑖 − 𝑘𝑖−1 𝑥𝑖 − 𝑥𝑖−1

• Ԧ𝑥 に関する運動方程式

Ԧሷ𝑥 = 𝐴 Ԧ𝑥, 𝐴 =
1

𝑚

−𝑘𝑁 − 𝑘1 𝑘1 ⋯ 0 𝑘𝑁

𝑘1 −𝑘1 − 𝑘2 ⋯ 0 0
⋮ ⋮ ⋱ ⋮ ⋮
0 0 ⋯ −𝑘𝑁−2 − 𝑘𝑁−1 𝑘𝑁−1

𝑘𝑁 0 ⋯ 𝑘𝑁−1 −𝑘𝑁−1 − 𝑘𝑁

• 𝐴 の固有値が系の固有振動数に対応する

• 今回は以下を考える

• ばね定数がすべて等しい場合： 𝑘𝑖 = 𝑘

• 2種類のばねが交互に配置された場合： 𝑘2𝑗−1 = 𝑘1 and 𝑘2𝑗 = 𝑘2

𝑘𝑖−1 𝑚 𝑘𝑖 𝑘𝑖+1𝑚
……

𝑥𝑖 𝑥𝑖+1

周期境界条件でつながった 𝑁 個の質点

量子位相推定アルゴリズムを用いた量子コンピュータによる固有振動数解析  [arXiv:2307.07478]
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準備：疎行列の実装

• 量子位相推定で固有値計算を行う行列はユニタリ行列である必要がある。

• たとえば、エルミート行列 𝐴 に対しては 𝑈 = 𝑒𝑖𝐴 とユニタリ行列を作り、固有値を求めることができる。

• より効率的な方法として、ブロックエンコーディングがある。

• ブロックエンコーディングは、行列 𝐴 がたとえば以下のような場合に可能：

• ユニタリの線型和: 量子化学計算で用いられる

• オラクル 𝑂𝐹 , 𝑂𝐻 で表現される疎行列: 本講演で利用

[arXiv:0910.4157]
量子位相推定アルゴリズムを用いた量子コンピュータによる固有振動数解析  [arXiv:2307.07478]
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実装

Lv.1: ばね定数が一定の場合

• 非自明な行列成分が1種類なため、 𝑂𝐹 のみあれば良い

量子位相推定アルゴリズムを用いた量子コンピュータによる固有振動数解析  [arXiv:2307.07478]
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実装

Lv.1: ばね定数が一定の場合

• 非自明な行列成分が1種類なため、 𝑂𝐹 のみあれば良い

量子位相推定アルゴリズムを用いた量子コンピュータによる固有振動数解析  [arXiv:2307.07478]
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実装

Lv.2: 2種類のばね定数

• Lv.1 と同じ 𝑂𝐹 に加え、 𝑂𝐻 の実装が必要

量子位相推定アルゴリズムを用いた量子コンピュータによる固有振動数解析  [arXiv:2307.07478]
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実装

量子位相推定アルゴリズムを用いた量子コンピュータによる固有振動数解析  [arXiv:2307.07478]

Lv.2: 2種類のばね定数

• Lv.1 と同じ 𝑂𝐹 に加え、 𝑂𝐻 の実装が必要
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リソース推定

• 𝑁 = 2𝑛 個の質点を扱う場合のリソースを推定

• 実装には qubitization を採用
• 量子回路全体で、質点数 𝑁 に対してゲート数は 𝑂 log 𝑁 : 指数加速！

• 古典コンピュータでは、疎行列の対角化は 𝑂 𝑁
• 論文中では、古典コンピュータでの粗い計算を活用した効率的な初期状態準備法についても提案

• Lv. 2 の計算について、表面符号を前提に物理量子ビットにコンパイルした際のリソースを推定

量子位相推定アルゴリズムを用いた量子コンピュータによる固有振動数解析  [arXiv:2307.07478]

[arXiv:1610.06546]
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BQP

• 𝑁 = 2𝑛 個の質点を含むとある連成振動系のシミュレーション

が、量子コンピュータでは 𝑛 について効率的に実行可能で、

さらにBQP完全であることが示された。

• 言い換えれば、指数個の連成振動系は量子コンピュータと同

等の計算能力を持つということ

• （とあるクラスの）固有振動数計算もBQP完全であると示す

ことができれば、とても面白い

• cf. 量子化学計算に近い “guided local Hamiltonian 

problem” はBQP完全

[Google+…, PRX 13 (2023)]

[Cade et al., ICALP 2023]

[Google+…, PRX 13 (2023)]

量子位相推定アルゴリズムを用いた量子コンピュータによる固有振動数解析  [arXiv:2307.07478]
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結論と展望：固有振動数解析

• 量子位相推定アルゴリズムの新たな応用として、固有振動数解析を提案した。

• 1次元系について、ゲートレベルでの量子位相推定の実装を行い、計算全体を通しての指数加速が示された。

• 入力：古典コンピュータで粗い計算を行って準備する手法を提案

• 計算：行列成分を生成するルールそのものを量子回路として実装することで、行列サイズに比例しない実装が可能

• 出力：量子位相推定を使うことで、固有値が二進数としてそのまま測定できる

• より複雑な系に適用するなど、今後の研究の発展が期待できる。

• 本研究では、繰り返しがある系についての効率的な実装の
提案も行った。

量子位相推定アルゴリズムを用いた量子コンピュータによる固有振動数解析  [arXiv:2307.07478]

単位構造を実装

単位構造の実装を使って

効率的に実装可能
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結論と展望：量子コンピュータによるCAE計算に向けて
• 一般に、量子コンピュータによる効率的な行列計算のために

は、効率的な計算と、効率的な入出力が重要。

• 入力：一般に、今回開発した、古典コンピュータで粗い
計算を行って準備する手法が適用可能と期待できる。

• 計算：行列成分を生成するルールそのものを量子回路と
して実装できれば、行列サイズに比例しない実装が可能

• 出力：量子位相推定を使えば、固有値が二進数としてそ
のまま測定できる。HHL/QSVT系のアルゴリズムでは、
解に対応する量子状態 𝒙  の読み出しに工夫が必要。

• 弊社では、流体シミュレーションに登場する行列の効率的な実
装をはじめ、量子コンピュータによるCAE計算実現に向けて鋭
意研究開発中

量子位相推定アルゴリズムを用いた量子コンピュータによる固有振動数解析  [arXiv:2307.07478]

量子コンピュータによる実装が可能な、線形化
された流体シミュレーション

[QunaSys, in progress]

物体の形状が方程式で記述できる例
(https://en.wikipedia.org/wiki/NACA_airfoil)
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