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概要：量子力学原理に基づき動作する量子コンピュータは特定の問題を

従来のコンピュータよりも良い計算コストスケーリングで解くこ

とができると期待されている。なかでも量子化学計算は量子コン

ピュータの有望な応用先として近年盛んに研究が進められている。

量子コンピュータによる量子化学計算を実社会問題へと適用する

ためには、より大きな分子を、より高精度に、より速く計算する

ことが求められている。本発表では量子コンピュータを用いた大

規模量子化学計算に向けた、量子計算とフラグメント分子軌道法

の接続に関する研究[1]、および分子間相互作用エネルギーの高

精度計算に向けた研究[2,3]について紹介する。 

 
after AIP Adv. 2024, 14, 095021. 
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