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１． 本プロジェクトの研究の背景、目的、関係するプロジ

ェクトとの関係 

 量子モンテカルロ法は古典コンピュータを用いた量子多

体系の計算手法として強力であり、そこでは乱数を用いた

サンプリングが重要な役割を果たしている。一方で量子コン

ピュータの研究開発が進められており、量子コンピュータの

活用が期待される潜在的な用途の一つに、量子多体系の

シミュレーションがある。本年度は、ミクロカノニカル集団の

ための量子モンテカルロ法と関連する、ランダム量子回路

を用いて量子多体系のミクロカノニカル集団の熱力学的性

質を計算する量子計算手法の研究開発を行なった。 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

 本研究で考えるミクロカノニカル集団は、標的エネルギー

E を中心としてエネルギー窓の幅 δE 程度の広がりを持つ

ガウシアンに応じてエネルギー固有状態の古典混合確率

が定まる密度行列により定義される。このミクロカノニカル集

団に対応する熱的純粋状態を考えると、それはランダム量

子状態に上述のガウシアン演算子の平方根を作用させた

ものである。ガウシアン演算子のフーリエ表示を用いること

で、この熱的純粋状態はランダム量子状態を時間発展させ

た状態の時間に関する積分（線型結合）で表現できる。 

 シミュレーションにおいてコストのかかる部分は、このラン

ダム量子回路により生成したランダム量子状態を時間発展

させる部分であり、特にこの部分の計算をHOKUSAIで行

なった。ランダム量子状態を生成する部分には対角ユニタ

リ・デザインに基づく量子回路を用いた。時間発展演算子

を生成するハミルトニアンとしては一次元ハイゼンベルグ模

型を用い、時間発展演算子は１次の Suzuki-Trotter 分解

で近似した。 

 

３． 結果 

 厳密対角化により得られた結果と開発した手法により得ら

れた結果との比較を行い、統計誤差の範囲での一致を確

認した。またサンプル数を固定してランダム量子回路部分

をユニタリ・1 デザインにした場合とユニタリ・2 デザインにし

た場合に、確かに後者の方が圧倒的に統計誤差を小さく

できることを数値的に確認した。また、後者のランダム量子

回路を用いることで、統計力学的な手法として期待される

通り、標的エネルギー付近の状態数が多いほど（〜システ

ムサイズが大きいほど）統計誤差が小さくできることを数値

的に確認した。 

 

４． まとめ 

 ミクロカノニカル集団のための量子計算手法の研究開発

に HOKUSAI を利用した。手法の定式化はミクロカノニカ

ル集団を表現する純粋状態に基づいており、その状態はラ

ンダム量子状態にガウシアン演算子の平方根を作用させた

状態である。量子計算を有効活用するためにガウシアン演

算子をフーリエ表示し、時間発展演算子の線型結合で表

現した。その結果、熱力学量の計算のシミュレーションにお

いてコストのかかる部分は、ランダム量子回路を時間発展さ

せる部分となり、ここに HOKUSAI を利用した。本研究の

詳細は論文 Phys. Rev. B 106, 155111 (2022)にまとめ

た。 

 

５． 今後の計画・展望 

 提案手法を量子コンピュータ実機で実装することを計画し

ている。 
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