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エンタングルした測定を用いたVQEの効率化

濵村 一航1,a) 今道 貴司1

概要：近年，量子変分固有ソルバー (VQE)に関する研究が盛んに行なわれている．特に，物理量の期待値

を効率的に評価する様々な手法が提案されている．テンソル積基底測定を用いた同時測定へのグルーピン

グアルゴリズムは様々な研究に用いられている．本発表では，エンタングルした測定を用いて，利用可能

な同時測定の選択肢を増やすことで，測定の評価回数を減らす手法について発表する．エンタングルした

測定を用いたグルーピングには，すべての測定を用いる場合と，一部の測定を用いる場合の 2つの場合が

ある．エンタングルした測定の一部を用いる場合，測定に対応する量子回路の深さが一定になるという利

点がある．一方，すべてのエンタングルした測定を用いたグルーピングは，一部のエンタングル測定を用

いたグルーピングよりもグループ数を減らせる可能性があるが，グルーピング自体は難しくなる．我々は，

グルーピングのための様々な彩色戦略を比較し，分子や変換によって彩色の最適戦略が異なることを発見

した．

キーワード：同時測定, エンタングルした測定, VQE (Variational Quantum Eigensolver)

Entangled measurements make variational quantum eigensolver fast

Abstract: The Variational Quantum Eigensolver has been intensively studied in recent years. In particular,
various methods to evaluate quantum observables efficiently have been proposed. A grouping algorithm with
Tensor Product Basis measurements has been used for various studies. One can reduce the number of evalua-
tions of observables with entangled measurements thanks to more choices joint measurements. There are two
types of grouping with entangled measurements: using all of them and using a part of them. The advantage
of using a part of entanglement measurements is that quantum circuits corresponding to the measurements
have a constant- depth. On the other hand, grouping using all entangled measurements has potential to
reduce the number of group more than that by a part of entangled measurements, but the grouping itself is
more difficult. The grouping of joint measurements can be seen as a graph coloring problem. We compare
various coloring strategies through experiments and we found that different molecules and transformation
have different optimal strategies for coloring.

Keywords: Joint measurements, Entangeld measurements, VQE (Variational Quantum Eigensolver)

1. 背景

VQE (Variational Quantum Eigensolver)はここ数年の

間で急速に進展している．特に，物理量の評価の効率の改

善は大きく進展している [1], [2], [3], [4], [5], [6], [7], [8], [9],

[10], [11], [12]．

物理量 A は次の形で与えられている．

A =

n∑
i=1

aiPi, (1)

1 IBM Quantum, IBM Research – Tokyo,
Chuo-ku, Tokyo, 103-8510, Japan

a) ikko.hamamura1@ibm.com

ここで，ai は実数の係数，Pi ∈ { I,X, Y, Z }⊗N は N 量

子ビットの恒等演算子 I を含めた Pauli演算子のテンソル

積する．この Pauli演算子のテンソル積は Pauli文字列と

呼ばれている．物理量 Aが与えられたときにその期待値

⟨A⟩ =
⟨∑n

i=1 aiPi

⟩
を量子コンピューターを用いて計算す

ることを考える．この期待値を評価する方法はいくつも考

えられているが，もっともよく使われている方法は線型性

を用いて分解し，各Pauli文字列の期待値を測定する方法で

ある．すなわち，量子コンピューターを用いて期待値 ⟨Pi⟩
を評価し，その線形結合から期待値 ⟨A⟩ =

∑n
i=1 ai ⟨Pi⟩を

求める．Pauli文字列の期待値 ⟨Pi⟩は測定の前のユニタリ
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回転とサンプリングによって評価することができる．例

えば，Pauli Z の測定には測定前の回転は不要であるが，

Pauli X の測定には Hadamard ゲートを用いて基底の変

換を行ない，Pauli Y の測定には S† ゲートと Hadamard

ゲートを用いて基底の変換を行なう．

いくつかの Pauli文字列の組は同時測定可能である．1

量子ビットゲートの測定前のユニタリ回転を用いた測定の

ことをTPB(Tensor Product Basis)での測定という．期待

値の評価をする際の同時測定として TPB測定が用いられ

ていた [13]．ここで重要な点は，TPB測定を用いて同時測

定可能な Pauli文字列の組に物理量を変換する必要がある

という点である．この問題はグルーピング問題と言われて

おり，量子ビットごとに可換なグラフの補グラフの彩色問

題に対応しており，NP完全問題である [1]．この補グラフ

はしばしば TPB測定の Pauliグラフと呼ばれている．NP

完全問題であるこのグルーピング問題は効率的に解けない

ので，この問題を克服するためには LDFC(Largest Degree

First Coloring)アルゴリズムといったヒューリスティック

アルゴリズムを用いて，近似解を求めている．厳密解であ

る保証はないが，TPBの Pauliグラフについては準最適で

あることがいくつかの例で示されている [9]．

2. 結果

2.1 結果の要約

本講演は我々の以前の結果 [9]と未発表の結果 [14]に基

づく．

我々は物理量の評価にはTPB測定だけではなくエンタン

グルした測定も有用であることを示した．エンタングルし

た測定の重要な例は Bell測定である．Bell測定はX ⊗X,

Y ⊗Y , Z⊗Z の同時測定になっている．この観点から，エ

ンタングルした測定は同時測定の選択肢を増やしている．

図 1にこの状況を示す．エンタングルした測定を用いるこ

とで測定の数を減らすことが出来ることが示唆されている．

しかしながら，エンタングルした測定を物理量の評価に

用いるのには困難な点が 3つある．1つ目は量子回路の深

さが増えることである．先の Bell測定の例にもあるよう

に，測定に CNOTゲートを用いている．大きくエンタン

グルした測定には多くのエンタングラー（例えば CNOT）

ゲートが必要であり，エンタングラーゲートは一般に 1

量子ビットゲートよりもノイズが多い．2つ目は全測定の

Pauliグラフは TPBのものより解くのが難しいという点で

ある．エッジの数が減るにつれて，彩色問題を解くのが難

しくなっているのかもしれない．これは，LDFCアルゴリ

ズムの解が最適解から遠くなっている可能性があるという

ことである．３つ目はグルーピングしたことによる共分散

が負の効果をもたらす可能性があるという点である．この

共分散効果については過去にMcCleanら [15]によって指

摘されている．

過去の論文 [9]とその続編 [14]の主な貢献は次の通りで

ある：

( 1 ) 一部のエンタングルした測定のみを用いた Pauli文字

列のグルーピングアルゴリズムを提案した．

( 2 ) 共分散効果を抑えるためにグループの大きさに基づい

た測定の戦略を提案した．

( 3 ) 全ての測定を使う場合には，従来手法の LDFCアルゴ

リズムでは最適解に遠いことを示した．

( 4 ) 分子ごとに適した彩色の戦略が異なることを示した．

( 5 ) 提案手法を小さなハミルトニアンについて実際の量子

コンピューターで動作することを確認した．

１は１つ目の，２は３つ目に，３と４は２つ目の困難な点

に関係している．最後の 5つ目は，量子コンピューターの

実機での実験によって我々の手法の有効性を示している．

2.2 一部のエンタングルした測定を用いる場合

我々は一部のエンタングルした測定のみを用いるGreedy

アルゴリズムを提案した．アルゴリズムの詳細は [9]のAl-

gorithm 1と 2にある．このアルゴリズムの特徴は CNOT

の深さが定数になることである．例えば，2量子ビットのエ

ンタングルした測定しか用いないとすると，追加の CNOT

の深さは 1である．我々の提案手法は利用するエンタング

ルした測定に応じて回路の深さを調整することが出来るの

で，1つ目の困難な点を克服している．Bell測定と我々の

Greedyアルゴリズムを用いたときのグループの数は，全

てのエンタングルした測定を用いて LDFCアルゴリズム

でグルーピングしたときのグループの数と Jordan–Wigner

変換の場合にはほとんど同じである ([9]の Table 1参照)．

これは，全測定の Pauli グラフが LDFC アルゴリズムに

とって非常に複雑になっているため，全てのエンタングル

した測定の利点を活かすことが出来ていないことを示唆し

ている．

2.3 彩色の戦略の調査

そこで，Pauli文字列をグルーピングするための LDFC

以外の彩色の戦略を調査した．TPB測定で同時測定可能な

組へのグルーピングについては，いくつかの先行研究があ

る．Verteletskyiら [16]はTPBにおいてGreedy彩色アル

ゴリズムを比較している．我々の既存研究では [9]，TPB

測定のグルーピングについては LDFCアルゴリズムの解

が最適解に近いことを，最大クリークの大きさと近いこと

から示している．しかし，全エンタングルした測定につい

ては，先にも述べたように LDFCアルゴリズムでは不十分

であることが示唆されていた．

そこで，我々は最も良い彩色アルゴリズムを探すために

いくつかの彩色アルゴリズムを比較することにした．比較
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良い点: 3倍早い 

悪い点: CNOTゲートが必要

Bell 測定

<latexit sha1_base64="hRfH2R9eHWB94lMn1cRDm1sZgIY="></latexit>

X ⌦X

<latexit sha1_base64="5PNzZaaNTT7wHNjdZGdwwa6FVNc="></latexit>

Y ⌦ Y

<latexit sha1_base64="OZpaWzMkQEpGgJkaKD01BPNjH2I="></latexit>

Z ⌦ Z

テンソル積基底での測定

図 1: エンタングルした測定を用いた同時測定の例．Bell測定は 3種類の測定を同時にすることが出来る．

分子 変換 量子ビット数 グルーピングなし 全測定 全測定 全測定

(largest first) (independent set) (CP Optimizer)

LiH JW 12 631 35 26 17

LiH Parity 12 631 35 24 17

LiH BK 12 631 35 25 17

BeH2 JW 14 1150 57 41 38

BeH2 Parity 14 1150 58 41 39

BeH2 BK 14 1150 58 41 39

H2O JW 14 1858 83 70 63

H2O Parity 14 1858 84 69 61

H2O BK 14 1858 78 72 62

NH3 JW 16 4957 129 154 122

NH3 Parity 16 4957 122 160 123

NH3 BK 16 4957 118 157 123

HCl JW 20 4427 108 85 79

HCl Parity 20 4427 112 86 105

HCl BK 20 4427 121 88 85

表 1: エンタングルした測定を用いた Pauliグラフのグルーピングの結果

には Networkx [17]の greedy colorを用いた．全体のサ

マリーとしていくつかのグルーピングの結果を表 1に示し

た．グルーピングをしない場合と比較して，全ての測定を

用いた場合は必要な測定の数を大幅に減らしている．アル

ゴリズムについても既存手法の largest firstよりも新

たに試した independent setが NH3 を除いて，良い結果

を示している．

また，全測定の彩色問題に IBM CP Optimizerを用いて，

1時間の時間制限のもとで Greedyアルゴリズムによる解

がどのくらい改善できる可能性があるかを確認した．ここ

で，探索空間を狭くするために対称性を壊す方法を用いて

いる．CP Optimizerの結果は “全測定 (CP Optimizer)”

列に示した．IBM CP Optimizerのような厳密解法も有用

であるが，解を発見するのに長い時間がかかるので，大き

な分子には適さない．

independent set と CP Optimizer の結果を比較する

と，Greedyアルゴリズムはさらに改善できる可能性があ

ることが示唆されている．さらに，様々な戦略 [18]ごと

のグルーピングによって測定の種類を減らすことが出来る

か調べた．グループの数を表 2に示す．多くの場合にお

いて independent setの結果が良いが，NH3 については

LDFCアルゴリズムの結果が良い．

色交換アルゴリズム [19]を用いた彩色アルゴリズムにつ

いても調べた．その結果を表 3にまとめている. LDFCア

ルゴリズムを色交換アルゴリズムありで実行した場合は，

H2Oを Jordan–Wigner変換と Bravyi–Kitaev変換した場

合と，NH3 を Jordan-Wigner変換した場合については前

の結果を含めても最も良い結果が得られている．

この比較結果から，分子や変換ごとにグラフの彩色

の最適な戦略は異なることがわかる．多くの場合は
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Molecule Trans- largest random smallest independent connected connected saturation

formation first sequential last set sequential bfs sequential dfs largest first

LiH JW 35 39 32 26 41 42 28

LiH Parity 35 38 35 24 40 44 26

LiH BK 35 44 33 25 41 49 26

BeH2 JW 57 65 55 41 62 75 50

BeH2 Parity 58 65 58 41 63 78 49

BeH2 BK 58 65 60 41 60 73 48

H2O JW 83 99 92 70 83 94 82

H2O Parity 84 96 95 69 80 93 73

H2O BK 78 96 95 72 86 104 72

NH3 JW 129 189 196 154 143 165 152

NH3 Parity 122 191 187 160 157 162 153

NH3 BK 118 187 208 157 150 160 154

HCl JW 108 164 127 85 137 163 100

HCl Parity 112 162 133 86 146 163 101

HCl BK 121 173 133 88 141 161 103

表 2: Networkxを用いた Pauliグラフの Greedyグラフ彩色

Molecule Trans largest random smallest connected connected

formation first sequential last sequential bfs sequential dfs

LiH JW 26 34 30 30 33

LiH Parity 26 34 33 31 39

LiH BK 30 34 31 30 37

BeH2 JW 48 56 51 51 59

BeH2 Parity 48 59 50 47 61

BeH2 BK 48 58 53 49 61

H2O JW 67 81 77 73 83

H2O Parity 70 86 76 71 86

H2O BK 68 84 84 74 84

NH3 JW 125 165 165 149 154

NH3 Parity 130 160 161 144 156

NH3 BK 132 165 169 143 148

HCl JW 110 145 113 113 145

HCl Parity 112 144 113 108 144

HCl BK 120 142 105 114 144

表 3: Networkxを用いた Pauliグラフの色交換オプションありの Greedyグラフ彩色

independent set のGreedy アルゴリズムが他のアルゴリ

ズムより優れているようだが，inter changeがある場合の

largest firstも最良の戦略となっている場合がある．未

知の分子については，並列にいくつかの方法を試し，最も

良い結果を利用するのが良いと考える．

2.4 共分散効果

共分散効果の問題については各グループに含まれる要素

の数に比例するようにショット数を調節すれば，共分散効

果を抑えることができることを示した [9]．したがって，共

分散効果は常に避けることができる．これは，我々の提案

が３つ目の問題点を克服したことを意味する．一方で現在

のデバイスでは量子回路ごとに shot数を設定できないた

め，あくまで理論上克服可能ではあるが，実際には実装で

きていない．

2.5 実機を用いた検証

過去の研究においても，2量子ビットのハイゼンベルグ

モデルについて提案手法をデモンストレーションしてい

た [9]．Bell測定を用いたグルーピングは TPB測定を用い

たグルーピングと比べて，基底状態への収束が早かった．

Bell測定は平均的には TPB測定よりもよい値に収束して

いた．しかし，最も良く収束した値はTPBグルーピングに

よって得られていた．これは，エンタングルした測定に必
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図 2: ２量子ビットハイゼンベルグモデルにおける VQEの TPBと Bell測定によるグルーピング手法の比較

要な追加の CNOTゲートに含まれるエラーのせいである

と考えられる．そこで，本講演に向けて，過去の論文で使

用したデバイスよりも性能の良い量子ボリュームが 32の

ibmq rome を用いて，再実験を行なった．その結果を図 2

に示す．実験の設定は用いたデバイスを除き [9]と同じで

ある．深さ 1の Ry変分波動関数と SPSA optimizerを用

いた．収束値は両方の手法においてほとんど同じ値になる

くらいに改善されている．Bellグルーピングを用いた場合

の収束は，TPBグルーピングの場合と比べて，期待通り 3

倍程度早くなっている．しかし，まだ，収束値と厳密解の

間には，僅かな違いがある．さらに収束値を改善するため

には，8192回のショット数では不十分であり更に多くのサ

ンプリングが必要であると考えている．
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