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概要：本稿は，既存の量子アニーリングの性能向上のための理論研究と量子アニーリングの応用範囲拡
大のための手法について述べる．量子アニーリングは組合せ最適化問題のためのヒューリスティクスと
して開発された．量子アニーリングは理論のみならず実際に動作するマシンが D-Wave 社により利用可
能なサービスとして提供され，発展を続けている．量子アニーリングの性能改善と応用範囲拡大の両方
に関わる概念が non-stoquastic 演算子である．はじめに既存の量子アニーリングについて説明をした後，
non-stoquastic演算子を利用した量子アニーリングの性能と比較する．また，組合せ最適化だけでなくよ
り広範囲な問題に適用可能になることを紹介する．
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Abstract: This document describes a theoretical study for improving the performance of conventional quan-
tum annealing (QA) and a method to expand the range of the application of QA. Quantum annealing was
developed as a heuristics for combinatorial optimization problems. In addition to theoretical studies, QA
was realized by D-Wave Systems, Inc., and devices based on QA are available through their service. Non-
stoquastic operators play an important role in both the performance and the application of QA. We first
explain the conventional QA, then compare the performances of the conventional QA and QA with non-
stoquastic operators. We also introduce new applications of QA that are developed thanks to the operators.
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1. はじめに
物理現象から着想を得た次世代アクセラレータの研究が

進められている．次世代アクセラレータとは，特定の計算
処理に対し従来の計算手法よりも高速化・高度化された処
理を実現するための技術を指し，誤り耐性量子コンピュー
タ [1]や Noisy Intermediate-Scale Quantum (NISQ) デバ
イス [2]，量子アニーリングマシン [3, 4]，イジングマシ
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ン [5–10]等が該当する．この中で，量子アニーリングマ
シンは量子アニーリングと呼ばれる手法に基づいて動作す
るデバイスである．初期の量子アニーリングの概念は横磁
場イジングモデルと呼ばれる物理モデルをもとに考案され
た．その後 D-Wave社が横磁場イジングモデルに基づいた
デバイスを超伝導技術を利用して開発し，実機上で量子ア
ニーリングを実行できるようにした．
横磁場イジングモデルに基づいた次世代アクセラレータ

の情報科学への応用の一つが組合せ最適化問題向けのデバ
イス開発である．組合せ最適化問題とは膨大な選択肢の中
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から与えられた制約を満たす最良の選択肢を選びだす問題
である．組合せ最適化問題は実社会の至る所に存在してお
り，例えば，交通における経路の最適化や製造業の工程管
理におけるジョブスケジューリング最適化，金融のポート
フォリオ最適化など幅広い応用範囲を持つ．良さの指標は
コスト関数により表され，もっともコストの低い解は最適
解と呼ばれる．つまり，組合せ最適化問題の目的は最適解
ないし最適解に近い準最適解の探索である．これらの解を
物理現象を利用して得る方法の一つが量子アニーリングで
ある．量子アニーリングでは，組合せ最適化問題のコスト
関数をイジングモデルのエネルギーと見なすことで低い
コストを持つ解を探索する．イジングモデルの最低エネル
ギー状態は基底状態と呼ばれ，この状態の探索が組合せ最
適化問題における量子アニーリングの目的となる．
量子アニーリングの性能を物理的な観点から理解する試

みが本稿で紹介する研究内容の一つである．量子アニーリ
ングは物理モデルを元にしているため物理学の解析手法を
適用することが可能である．解析手法の中でも特に，相転
移現象の解析が量子アニーリングの性能を理解する助けに
なることが明らかとなった [11–13]．相転移とは物質の形
態を意味する相が変化する現象のことで，身近な例では，
氷の温度をあげた時に水が個体から液体，そして気体へと
変化する現象が挙げられる．横磁場イジングモデルにおい
ても特徴的なふたつの相が存在し，これらの間の相転移が
起こりうる．そして，この相転移が量子アニーリングで最
適解を探索するために必要な時間の増大と関連する結果が
明らかとなった．本稿では，この相転移現象を “緩和”さ
せて量子アニーリングの性能を改善する方法を示す．その
ためには横磁場イジングモデルに修正を加えた量子系のモ
デルを考える必要があり，そこに non-stoquastic演算子が
関与する．
元々，横磁場イジングモデルに基づいて量子アニーリグ

が考案されたが，上述した量子系のモデルに基づいた量子
アニーリングでは組合せ最適化問題以外の応用も考えられ
る．横磁場イジングモデルに基づく量子アニーリングがイ
ジングモデルの基底状態を準備できるのと同様に，新たな
量子系のモデルに基づく量子アニーリングはその量子系
の基底状態を準備できる．この性質を利用した応用の一つ
が量子化学計算である．量子化学計算の課題の一つに分子
の基底状態の探索があり，このために量子アニーリングを
利用できる．さらに，量子化学計算では基底状態だけでは
なく，励起状態，つまりエネルギーの高い状態の解析が求
められる計算もある．実は，この様な解析にも量子アニー
リングを適用できる．ここで，組合せ最適化問題のエネル
ギーの高い状態である準最適解の探索と同じ手法を量子化
学計算の励起状態探索にそのまま適用できないことを注意
しておく．組合せ最適化問題の場合，最適解探索を行った
結果準最適解が副次的に得られるのに対し，量子化学計算

の励起状態探索はエネルギーの高い状態を狙って探索しな
ければならない．よって，従来の量子アニーリングに工夫
を加える必要がある．本稿で紹介するもう一つの研究成果
がこの量子アニーリングによる量子化学計算における励起
状態探索である．

2. 組合せ最適化問題のための量子アニーリ
ング

はじめに，組合せ最適化問題をイジングモデルで表現し，
量子アニーリングによる基底状態探索の原理を説明する．
組合せ最適化問題のコスト関数がバイナリ変数 b1, . . . , bN

の多項式関数として与えられた状況を考える*1．イジング
モデルにおけるスピン変数 σz は ±1を取り，バイナリ変
数との間に σz

i = 2bi − 1の対応があるとする*2．この時，
組合せ最適化問題のコスト関数の変数を上述の対応関係を
利用してスピン変数で書き直せば，イジングモデルのエネ
ルギー関数（ハミルトニアン）を得る．イジングモデルの
最低エネルギーを与えるスピン変数の値が求まれば，上述
の対応を利用して元の組合せ最適化問題の解が得られる．
典型的なイジングモデルのハミルトニアンは次の様な形と
なる:

HP = −
N∑

i,j=1

Jijσ
z
i σ

z
j −

N∑
i=1

hiσ
z
i . (1)

ここで，相互作用係数 Jij と縦磁場 hiは実数であり，もと
の組合せ最適化問題によって定まる．
量子アニーリングは物理現象である量子的時間発展を利

用してイジングモデルの基底状態を探索する．その際に，
イジングモデルのハミルトニアンHP と横磁場と呼ばれる
ハミルトニアン−

∑N
i=1 σ

x
i から構成される時間依存ハミル

トニアンを考える:

H(t) =
t

T
HP −

(
1− t

T

) N∑
i=1

σx
i . (2)

ここで，初期時刻を t = 0とし，終了時刻を t = T とした．
横磁場は HP と非可換であり，その基底状態では全ての量
子スピンが |+⟩ = (|0⟩+ |1⟩)/

√
2の状態にある．この基底

状態を初期状態 |Ψin⟩ として状態の時間発展を考える．横
磁場演算子とイジングモデルのハミルトニアンとの非可換
性に由来して状態は時間発展する．時間発展をシミュレー
ションする場合は Schrödinger方程式を解けばよく，実機
の場合は自然に状態が変化する．量子断熱計算を用いる
と，T が十分大きければ終状態 |Ψout⟩ は HP の基底状態
となり目的の状態が得られる．
これを一般化するとハミルトニアンの構築方法は次の様

になる．まず，目的の状態 |Ψout⟩ を基底状態に持つ問題ハ
*1 コスト関数をどの様に構築するかは本稿では割愛する．
*2 本文中の対応関係とは符号が反転した σz

i = 1− 2bi が用いられ
る場合もある．
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ミルトニアン HP を構築する．次に，HP とは非可換な駆
動ハミルトニアン HD を用意する．駆動ハミルトニアンは
準備の容易な基底状態を持つ必要がある．全体のハミルト
ニアンは時間依存変数 s ∈ [0, 1] を持ち，HD から HP へ
と徐々に変化するように定義する:

H(s) = sHP + (1− s)HD. (3)

量子アニーリングによる基底状態探索を保証する手法が
量子断熱計算である [14]．量子断熱計算では，量子断熱時
間発展を条件として課す．式 (3) のハミルトニアンに従っ
た時間発展を考えた時，量子断熱時間発展を仮定している
ので，エネルギー交差がない限り状態は各時刻の基底状態
を辿る．よって，最終的には HP の基底状態，つまり目的
の状態が得られる．
必要な計算時間 T は断熱定理を用いて見積もられる．各

時刻の全体ハミルトニアンの基底エネルギーを E0(t)，
第一励起エネルギーを E1(t)，エネルギーギャップを
∆min = mint∈[0,T ][E1(t) − E0(t)] とした時，T = ∆−2

min

程度の計算時間をかければ十分高い確率で目的の状態が得
られる．つまり，∆min が N の多項式で下からおさえられ
るならば，必要な計算時間は Poly(N) 程度なので，量子断
熱計算は効率よく解を求められる．それに対し，∆min が
N の多項式で下からおさえられないときは量子断熱計算
の効率が悪い．ただし，エネルギーギャプを利用した量子
アニーリングの性能評価には困難な点がある．エネルギー
ギャップの計算自体に膨大な計算を必要とするため，計算
時間の評価も一般には難しい．

3. 量子断熱計算の万能性と non-stoquastic

演算子
量子断熱計算の計算能力を万能性が保証されている量子
回路モデルを元に評価する研究が進められ，その過程で導
入された概念が non-stoquastic演算子である．量子断熱計
算は量子回路モデルとは独立して提案された手法であるが，
実はこれらの間には関連があることがわかった [14, 15]．
特に，計算複雑性を維持しながら量子回路モデルをシミュ
レーションする量子断熱計算を構築する方法が考案され
た．この変換では，量子回路のゲート列が与えられた時，
それぞれのゲート作用後の状態を重ね合わせた状態が基底
状態になるように HP を構築する．このとき，ゲートのス
テップ数をクロックレジスタと呼ばれるアンシラ量子ビッ
トを用いて表現する．駆動ハミルトニアンは，正常な入力
|Ψin⟩ と正常なクロックレジスタの状態が基底状態になる
ように構築する．
量子断熱計算で万能量子計算を行うために必要な演算子

が non-stoquastic演算子である．上述の変換後の量子断熱
計算の全体ハミルトニアンは Pauli演算子 {σz, σx}の高々
5 次の項のみで構成される．一般に高々 k 個の量子スピ

ンに同時に作用する項を含むハミルトニアンを k-local ハ
ミルトニアンと呼ぶ．つまり， {σz, σx} から成る 5-local

ハミルトニアン内の係数が調節可能であれば，任意の量子
計算を量子断熱計算を介して実行できることになる．実
際のところ 5-local ハミルトニアンの実機での実装は難し
い．そこで，単純な相互作用のみからなるハミルトニアン
で元のハミルトニアンを近似する手法開発が進められた．
その結果，摂動論を利用して近似ハミルトニアンを導出す
る方法が提案された．その提案によると，{σz, σx} からな
る 2-local ハミルトニアンを用意できれば量子断熱計算で
万能計算が可能であると判明した [16]．ハミルトニアンは
横磁場イジングモデルにはない演算子を含んでおり，これ
が non-stoquastic演算子となる．non-stoquastic演算子を
含むハミルトニアンは従来の計算機によるシミュレーショ
ンが困難であると考えられており，量子アニーリングマシ
ンに従来の計算機に対する優位性を持たせられることが期
待されている．
non-stoquastic演算子は万能量子計算の実現のみならず，

量子アニーリングの計算時間の短縮やその応用範囲の拡大
というメリットをもたらしてくれる．本稿ではこれらのメ
リットについて後述する．

4. 量子アニーリングと相転移現象
量子アニーリングの性能と相転移現象との関連について

説明する．前述したように，エネルギーギャップの解析に
よる量子アニーリングの性能評価は困難である．そこで，
より解析の容易な統計力学的性質に着目して量子アニーリ
ングの性能を明らかにする試みがなされた．その結果，熱
力学極限 N → ∞ で発現する量子相転移現象の解析を利
用し，有限系のエネルギーギャップの見積りが可能である
と判明した．
組合せ最適化問題における量子アニーリングを考えた場

合，系を特徴付ける秩序パラメータである磁化を用いて状
態を二つの相に分類できる．これらの相をまたぐ時の相転
移現象は大きく分けて二パターン存在する．一つ目は 2次
の量子相転移で，秩序パラメータは相をまたぐ際に連続
的に変化する．この場合，相転移付近におけるエネルギー
ギャップのべき的減衰が示されている [17, 18]．つまり，2

次相転移を起こす系の量子断熱計算の効率は良い．二つ目
は 1次の量子相転移で，秩序パラメータは相をまたぐ際に
不連続に変化する．この場合の多くの系における相転移点
付近において，∆min の N に関する指数関数的減衰が数値
的に確かめられている [12, 13, 19]．つまり，1次の量子相
転移は量子断熱計算の失敗を示唆する．

5. non-stoquastic演算子による 1次相転移
の回避

non-stoquastic演算子は万能量子計算を可能にするだけ

ⓒ 2021 Information Processing Society of Japan

DAシンポジウム 
Design Automation Symposium

144

DAS2021
2021/9/3



ではなく，量子アニーリングの性能を改善する能力もある．
その例の一つが，１次相転移の回避による量子アニーリン
グの性能改善である．
従来の横磁場イジングモデルに基づく量子アニーリング

の効率が悪い単純な例は，次のイジングハミルトニアンで
表現される強磁性 pスピンモデルの基底状態探索である．

HP = − 1

Np−1

N∑
i1,...,ip=1

σz
i1 · · ·σ

z
ip . (4)

ここで，pは 2以上の整数である．単純なモデルにあるに
もかかわらず，p > 2の場合のモデルに横磁場を追加した
系は 1次相転移を引き起こし，エネルギーギャップの解析
からも従来の量子アニーリングの効率が悪い結果が示され
ている [12]．この系を扱う利点として，系の性質を活用し
て容易にエネルギーギャップが解析できる点が挙げられ
る．つまり，量子アニーリングにとって都合の悪い問題を
計算時間の解析と物理現象である相転移現象の解析の双方
の観点から調べられる．
強磁性 pスピンモデルの 1次相転移を回避できる量子ア
ニーリングが提案された [18]．この量子アニーリングでは
次のハミルトニアンを考える．

H(s, λ) = sλHP − (1− s)

N∑
i=1

σx
i + s(1− λ)VAFF (5)

VAFF ≡ 1

N

N∑
i,j=1

σx
i σ

x
j (6)

ここで，HPは強磁性 pスピンモデルのハミルトニアンであ
る．パラメータ sと λは時間依存パラメータであり，λは新
たに導入された演算子 VAFFの強度を制御する役割を持つ．
特に，λ = 1の場合は従来の量子アニーリングへと帰着す
る．この新たに導入された演算子 VAFF が non-stoquastic

演算子となる．このモデルの相転移現象を解析することで，
適切に sと λを制御すると，従来の量子アニーリングでは
不可避だった 1次相転移を p > 3の場合に回避できる結果
が示された．さらに，エネルギーギャップの解析により量
子アニーリングの計算時間の問題サイズに対するスケーリ
ングが劇的に改善する結果も確かめられた．興味深いこと
に，VAFF の符号を反転した演算子は stoquastic演算子で
あり，横磁場を用いた従来の量子アニーリングと同様に 1

次相転移が引き起こされる結果も示された．
次に，他のモデルに対するこの新たな量子アニーリグ

の有効性を示した研究を紹介する [20]．この研究の対象と
なった多体Hopfieldモデルのイジングハミルトニアンは次
で与えられる:

HP = −
N∑

i1,...,ik=1

Ji1,...,ikσ
z
i1 · · ·σ

z
ik

(7)

上述の強磁性 pスピンモデルは全ての相互作用が一様な単

純なモデルであるのに対し，この研究で扱った多体Hopfield

モデルの相互作用 Ji1,...,ik は場所によって値が異なる．た
だし，相互作用係数は完全にランダムな値を取るのではな
く，次の Hebb則に従って定められる:

Ji1,...,ik =
1

Nk−1

p∑
α=1

ξαi1 · · · ξ
α
ik
. (8)

ここで，pは 1以上の整数を取り，ξαi は ±1を等確率で取
る確率変数である．系の振る舞いは Hebb則に含まれるパ
ラメータ pによって変化する．パラメータ pが系のサイズ
N に依らないと仮定した場合，k > 2のときに横磁場イジ
ングモデルに基づく量子アニーリングでは 1次相転移が回
避不可能である結果が示された．一方で，(6) 式で表され
る量子アニーリングを考えると強磁性 pスピンモデルの場
合と同様に 1次転移を回避できる結果が相転移現象の解析
により判明した．しかしながら，この新しい量子アニーリ
ングでも回避不可能な相転移の存在も示された．解析結果
によると，パラメータ pが問題サイズ N に依存して大き
くなる場合はスピングラス相と呼ばれる相が現れ，その相
境界で常に 1次相転移が起こる．この様に (6) 式で表さ
れる量子アニーリングは万能な手法ではないものの，複数
のモデルにおいて従来の量子アニーリングの持つ 1次相転
移という問題が回避可能である結果を示した．

6. 量子アニーリングの応用拡大
横磁場イジングモデルに新たな相互作用を加えた量子ア

ニーリングを考えると，組合せ最適化問題以外の問題へと
応用範囲を広げられる．その中の一つが量子化学計算で
ある．
量子化学計算の目的の一つに化学分子の基底状態探索が

ある．量子アニーリングの最終ハミルトニアンHP をこの
化学分子のハミルトニアンにできれば，分子の基底状態を
量子アニーリングを用いて準備できる．この化学分子の
HP を構築する方法は量子回路モデルを利用した量子化学
計算の研究で開発されている．ハミルトニアンの構築は以
下の手順で行われる．まず，分子を構成する電子と原子核
の位置および運動量演算子を利用してハミルトニアンが
定義される．次に，分子軌道（分子中の電子の軌道）が分
子を構成するそれぞれの原子の電子軌道の重ね合わせに
なることを仮定して第二量子化を行う．第二量子化後のハ
ミルトニアンは分子軌道に電子を生成・消滅させるフェル
ミ演算子を使って記述される．フェルミ演算子を量子スピ
ン演算子へと変換する手法が知られており，これを利用
することで量子スピン系のハミルトニアンを得る．フェ
ルミ演算子から量子スピン演算子への変換方法としては，
Jordan–Wigner変換 [21]やBravyi–Kitaev変換 [22–24]な
どが挙げられる．変換後のハミルトニアンは一般には横磁
場イジングモデルにはならないが，non-stoquastic演算子
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を利用できる量子アニーリングならば扱えるハミルトニア
ンとなる．化学分子のHP を構築できれば，あとは駆動ハ
ミルトニアンを追加した全体ハミルトニアンを考え，通常
の量子アニーリングのプロセスを用いて化学分子の基底状
態を準備できる．
量子アニーリングを利用すると分子の励起状態探索も可

能となる．これまでは基底状態探索に焦点を当ててきたが，
量子断熱定理は励起状態に対しても適用可能である．初期
ハミルトニアンの励起状態の断熱時間発展を利用して，目
的のハミルトニアンの励起状態が準備できる．しかしなが
ら，駆動ハミルトニアンとして通常の横磁場をそのまま利
用できない．この問題を解決して量子スピン系の励起状態
を探索するための手法が提案された [25]．この方法では，
横磁場の強度を位置ごとに修正する工夫を加えて通常の横
磁場が持つ問題を解決し，さらに強度の修正方法に関する
指針を与えている．低ノイズ環境下という制限はあるもの
の，目的の励起状態を量子アニーリングを用いて高い精度
で準備できる．

7. おわりに
本稿では次世代アクセレラレータの一つである量子ア

ニーリングマシンの理論的側面を，non-stoquastic演算子
による性能向上と応用拡大に着目して紹介した．従来の横
磁場イジングモデルに基づく量子アニーリングと比べ劇的
な性能向上をもたらす可能性と，組み合わせ最適化問題だ
けでなく量子化学計算という量子シミュレーションへと応
用が広がる可能性を non-stoquastic演算子がもたらしてく
れる．横磁場イジングモデルに基づく量子アニーリングと
比べ non-stoquastic演算子を利用した量子アニーリングは
実装の困難性は増すものの，小規模ながら実装を行った実
験の成果も報告されており，今後の発展が期待される．
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