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高次高調波発生は高強度フェムト秒レーザーパルスを物質に照射することで発生する現象であ

り、発生する高調波はアト秒スケールの物理現象の観測に用いられる。高次高調波を計算するた

めには電子ダイナミクスを計算する必要があり我々の研究室では様々な手法を開発してきた[1]。

時間依存多電子波動関数理論の一つであるMCTDHF法(Multi Configuration Time-dependent Hartree-

Fock)[2, 3]は時間に依存した軌道関数をすべて用いた電子配置を考慮するため、電子相関を厳密に

とりこみ与えられた軌道の中で厳密解を与えるが電子数に対して指数関数的に計算コストが上昇

してしまう。そこで我々は近年注目されている量子コンピューターを用いて、電子数に対して古

典コンピューター上では指数関数時間かかるが、量子コンピューター上では多項式時間で計算可

能な時間依存・軌道最適化ユニタリー結合クラスター法(TD-OUCC)法を開発した。少数の空間軌

道を用いたシミュレーションはうまくいったが、軌道数を増やすと TD-OUCC 法は急激に量子回

路が深くなり、ノイズが存在する量子コンピューター実機ではエラーが蓄積し有益な計算結果が

得られなかった [4]。この問題を解決するため、自然展開法に基づいた波動関数を量子回路に組み

込んだ Natural-expansion ansatz を開発し、回路長を大幅に削減することに成功しより多くの空間

軌道を用いた高次高調波発生の正確なシミュレーションに成功した。これまでは一次元モデル原

子を対象に計算を行ってきたが[5]、本研究で現実の三次元ハミルトニアンに基づく多電子原子の

シミュレーションに拡張した。発表では理論と実装の概要、He 原子および Be 原子からの高次高

調波発生のシミュレーション結果について報告する。 
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