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自己紹介
上田 宏
大阪大学 QIQB
准教授

略歴：
(2012) (2015) (2016) (2020)

研究分野：

主に参画している国プロ

専門：計算物理（量子・古典スピン系）、手法開発
キーワード：テンソルネットワーク(TN)、量子シミュレータ などなど

FY2024-2029 : テンソルネットワークの媒介する量子・古典融合

科学技術振興機構（JST） CREST［量子フロンティア領域］

FY2023-2027 : 計算可能領域の開拓のための
 量子・スパコン連携プラットフォームの研究開発 

NEDO ポスト５Ｇ情報通信システム基盤強化研究開発事業/
ポスト５Ｇ情報通信システムの開発

PI: Co-PI:

PI: Collaborator:Co-PI:



最近携わった TN ×量子コンピューティング 4

TN

VQE

QCE

QML

大規模化：Fujii, Mizuta, HU, et al., PRX Quantum 3, 010346 (2022).

量子金融：Miyamoto, HU, QIP 22, 239 (2023).

エンタングルメント補強手続き：Watanabe, Fujii, HU, PRR 6, 023009 (2024).

量子埋め込み：Shirakawa, HU, Yunoki, PRR 6, 043008 (2024).
量子ダイナミクス：Miyakoshi, Sugimoto, Shirakawa, Yunoki, HU, PRR 6, 043318 (2024).

機械学習：Nakayama, Morisaki, K. Mitarai, HU, Fujii,
arXiv:2408.03000v2 (2025). [coming soon]

VQE: 変分量子固有値ソルバー
QCE: 量子回路エンコーディング
QML: 量子機械学習

本講演：物性スケールでの多体問題解析ツールとしての機械学習と量子コンピュータの立ち位置を主に紹介

これらの話は今日は触れません



多様な応用事例

物性スケールでの量子多体物理 5

https://www.chemistryworld.com/news/room-temperature-superconductivity-
finally-claimed-by-mystery-material/4012591.article

超伝導

From Wikipedia

太陽電池

https://www.acs.org/education/resources/highschool/chemmatt
ers/past-issues/archive-2013-2014/how-a-solar-cell-works.html

スピントロニクス
Nature Electronics 2, 274–283 (2019).

量子コンピュータ

https://medium.com/mmusings-on-deep-tech-the-economy-and-venture/its-time-to-clear-the-air-on-the-hype-around-quantum-838e4647f0ce



Mai-Linh Doan @ wikipedia

究極的なゴール 6

Pangkakit @ Wikipedia

𝑖𝑖𝑖
𝜕𝜕
𝜕𝜕𝜕𝜕
𝝍𝝍 = 𝐇𝐇𝝍𝝍

全部まとめて

で理解＆設計したい！

大規模疎行列

大規模（密）ベクトル



量子多体系シミュレータの１つの完成系 7

𝐸𝐸g
𝑁𝑁

= −1.401484 …

基底状態
エネルギー 相関関数 磁化過程 エネルギー分散

実時間発展 動的相関関数（などなど）

ハミルトニアン
𝑆𝑆 = 1 ハイゼンベルグ鎖

Refs.：PRB 48, 3844 (1993); PRB 48, 10345 (1993); PRB 64, 224422 (2001); PRB 85, 100408(R) (2012); PRB 86, 245107 (2012).



8なぜ量子多体系が「最難関領域」の1つなのか？

Fe -e -eor ２次元ベクトルで
状態が表現できる！

スピン1個の場合

量子多体系×従来型計算機の場合

ベクトル次元：指数関数的発散

≒ 倍の計算資源スピンを
1つ増やす



• 時間に依存しないシュレディンガー方程式： 𝐇𝐇𝝍𝝍 = E𝝍𝝍
大規模疎行列固有値ソルバーが必要

HPCを活用した大規模ベンチマーク計算 9

（最低）固有値

• 磁性体有効模型に現れる量子相転移点の推定
H. Nakano, H. Tadano, N. Todoroki, and T. Sakai: J. Phys. Soc. of Jpn. 91, 074701 (2023).

取り扱う最大の行列次元：32,247,603,683,100
最大規模計算: 65536 nodes @ 富岳  (41% 富岳全系)

モデル：Spin-1/2 シャストリー・サザーランド模型

（MPI並列化された TITPACK を利用）

数値対角化法

SrCu2(BO3)2 の結晶構造と有効模型

最大スピン数：𝑁𝑁s = 48

𝐽𝐽′
/𝐽𝐽

𝐽𝐽′
/𝐽𝐽



• よくある要望：近似手法でもよいので扱えるスピン数を多くしたい

HPCを活用した大規模ベンチマーク計算 11

• 磁性体有効模型の基底状態解析
S. Todo, H. Matsuo, H. Shitara: Compt. Phys. Commun. 239, 84 (2019).

量子モンテカルロ法

反強磁性的感受率 相関長

Case1: Spin-1/2 ハイゼンベルグ鎖：𝐿𝐿 = 2.6 × 106 スピン, 逆温度 = 2.6 × 106, 利用ノード数：24576 @ K
並列化効率：46.9%

Cf) 数値対角化の場合：最大でも 𝐿𝐿~50 (Wietec, Läuchli, 2018)

Case2: Spin-4 ハイゼンベルグ鎖： 𝐿𝐿 = 73728 スピン, 逆温度 = 9216, 利用ノード数：2048 @ K

Cf) 数値対角化の場合：𝐿𝐿~12 (Nakano, et al., 2008)



• よくある要望：符号問題が発生する問題でも大規模系にアクセスしたい

HPCを活用した大規模ベンチマーク計算 12

• 量子化学計算への応用
H. Zhai, et al., G. K.-L. Chan, J. Chem. Phys. 159, 234801 (2023)

テンソルネットワーク法（TN法；特にDMRG法）

計算ライブラリ Block2 のベンチマーク
ターゲット：ベンゼン分子
実空間軌道数：108

電子数：30

計算基底：cc-pVDZ

Resnick HPC Center（Caltech）保有のマシンにて実施

従来型計算機を利用した state-of-the-art な手法の1つ



現状アクセス困難な物理現象 13

１）相関長が長い系 or 非一様系（数値対角化でアクセス困難）

２）符号問題が現れる系（量子モンテカルロでアクセス困難）

３）高い量子的なエンタングルメントが現れる系（TNでアクセス困難）

下記のすべての条件を満たす現象

例えば…
・高次元フラストレート系に現れるスピン液体状態の励起状態や有限温度特性
・高次元量子系の実時間発展（高次元系の非平衡物理全般）
・大規模な高次元強相関電子系（量子化学計算もここに含まれる）

HPCの単純な延長線上にない新しい計算自由度への期待



• 物質相の機械学習

機械学習との交差点 1/3 14

J. Carrasquilla, R. G. Melko: Nat. Phys. 13, 431 (2017). 被引用数: 1800超 by Google

教師あり学習で物理量を勝手に推定
（秩序変数【磁化】を学習）

学習用の模型：正方格子上のIsing模型
( 代表的な古典統計模型の1つ )

入力：秩序相と無秩序相
の情報＆スナップショット

訓練していない模型の相転移の判定
にも成功（普遍的な物理の学習）

局所的な秩序パラメータが存在しない
トポロジカル相の判定にも成功



• 人工ニューラルネットワークを利用した量子多体問題ソルバー

機械学習との交差点 2/3 15

G. Carleo, M. Troyer: Science 355, 602 (2017). 被引用数: 2900超 by Google

★制限ボルツマンマシン（RBM）を変分波動関数として導入

特徴：計算コストの発散を抑えながら隠れ層の
自由度がすべての物理自由度と直接結合
・非局所的な長距離相関を直接反映
・高いエンタングルメント状態にアクセスが容易

• ベンチマーク
モデル：2次元横磁場イジング模型（10x10サイト）

𝜖𝜖rel：基底状態エネルギーの相対誤差
𝛼𝛼：隠れ変数密度（全部で𝛼𝛼𝛼𝛼個の変分変数）

PEPS：TN法の当時のトップデータ



• 電子系（ハバード模型）への応用

機械学習との交差点 3/3 16

Y. Nomura, A. S. Darmawan, Y. Yamaji, M. Imada, Phys. Rev. B 96, 205152 (2017). 被引用数: 470超 by Google

★物性分野で洗練化された変分モンテカルロの技術が転用できた（展開基底の調整や対称性の考慮）

正方格子上の 2D ハバード模型（8x8サイト, 1/2フィリング）

既存の変分モンテカルロの結果を超えた精度を達成



• TNによる教師あり学習

機械学習分野への応用 17

E. M. Stoudenmire, D. J. Schwab, Adv. Neural Inf. Process. Syst. 29, (2016). 被引用数: 770超 by Google

https://www.youtube.com/watch?v=T23Ld3O7xjsより抜粋

★高次元の特徴量空間を行列積状態で表現

MNISTにある手書き文字の認識：

𝑥𝑥𝑗𝑗 =
cos

𝜋𝜋
2
𝑥𝑥𝑗𝑗

sin
𝜋𝜋
2 𝑥𝑥𝑗𝑗

ピクセル→ベクトルへのマッピング

https://www.youtube.com/watch?v=T23Ld3O7xjs


量子コンピューティングとの接点 1/3 18

• 量子変分固有値ソルバー A. Peruzzo, et al., Nat. Commun. 5, (2014). 被引用数: 5900超 by Google

従来型計算機で難しい評価量（E = 𝝍𝝍†𝐇𝐇𝝍𝝍）を
量子実機［この論文では光学系］に任せる

2量子ビット系でのベンチマーク



量子コンピューティングとの接点 2/3 19

• 実機構造に即した変分関数 A. Kandala, et al., Nature 549, (2017). 被引用数: 3800超 by Google

超伝導実機によるVQE計算。量子ビット間の結合性とマッチした変分関数の設計。

最大6量子ビット系でのベンチマーク

Q：どのタイプの実機が将来有望か？
A：正直なところよくわからない

Q：既存のHPCとどうやって組み合わせるか？



「量子有用性」時代に突入 20

Nature, 2019
特定の計算タスクで従来型コンピュータの性能を凌駕す
ること（実用的な問題である必要はない）量子超越性

（53量子ビット）

Nature, 2019
現実の応用で従来型コンピュータの性能を凌駕すること
（対象・アルゴリズムともに極めて限定的）量子優位性

Nature, 2023

応用対象・アルゴリズムを現実の問題に柔軟に対応させて、対象の
理解・実践的なアルゴリズム開発の両面に進歩をもたらすこと

量子有用性
（133量子ビット）

横磁場イジング模型の量子ダイナミクス計算

古典のヒューリスティクス：テンソルネットワーク（TN）を採用

Nature 618, 500 (2023).

★量子実機の発展がTNの発展も急速に促した
★TNの発展が量子アルゴリズムの発展に寄与している

コデザインの時代へ



「量子有用性」 ≒ 「クロスオーバー」 21

個人的な
イメージ図

量子デバイスの発展
量子アルゴリズムの発展従来型デバイスの発展

従来型アルゴリズムの発展
（量子インスパイアを含む）

対象の問題の解を得るのに要する
各種デバイス資源の割合



N. Yoshioka, et al., npj Quantum Information 4, 45 (2024).

量子アルゴリズムのテストケースとしての立ち位置 22



量子コンピューティングとの接点 3/3 23
量子計算機（ibm_kobe, Heron）とスパコン（富岳）を完全に統合し、現実的に難しい電子構造問題に対して
前例のないスケールで閉ループ最適化を実現 T. Shirakawa, et al., arXiv:2511.00224 (2025).

最大72量子ビット計算
並列ノード数：152,064



量子コンピュータのためのAI 24
Y. Alexeev, et al., Nat. commun. 16, 10829 (2025). (review)



2025 2026 2027 2028 2029 2030 2033+

今後の展望とメッセージ 25

理研＆IBM 量子化学分野における量子有用性検証の達成

量子HPC連携による量子優位性検証*

*IBMより
https://www.ibm.com/quantum/t
echnology#roadmap

200論理量子ビット級 
誤り耐性量子コンピュータ(FTQC)の提供*

2K論理量子ビット級FTQC*
本格的な社会実装

富岳NEXT

• 量子HPC連携は、実機の大規模化に伴い今後ますます需要が増加する
状態準備、回路最適化といった量子⇔古典データ変換に大きなコストが必要

• 解くべき問題の立ち位置の明確化が
より重要に

• AIのサポートはあらゆる判定・最適化
の場面で重要

「AI×FTQC×HPC」で
到達できる新しい

計算可能領域の開拓が重要

CEATEC2025の
講演スライドより一部改変
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