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創薬・医療における量子計算の位置づけ

HPC
×

創薬DXプラットフォーム

奥野恭史教授

創薬や医療において、量子コンピュータをどう生かすのか ―

● “量子ですべてを置き換える”という方向ではなく、“量子が最も力を発揮できる領域”を、
“創薬DXのパイプラインに適切に組み込む”という視点

● 富岳をベースとしたHPC中心の創薬DXプラットフォームを開発してきた

● 量子計算をどこにどう組み込むか？



生体分子系の化学反応

量子計算の応用として、特に注目している―

● 創薬において「代謝反応」は薬物動態や安全性評価のうえで非常に重要

● cytochrome P450 （タンパク質系に埋め込まれた鉄–ポルフィリン系）

● 創薬現場で常に意識

● 従来の研究：P450 の Compound I 状態における代謝部位反応に焦点

● 実際には、P450 の反応サイクル全体

─ 特に、鉄イオンと酸素分子の酸化状態変化 ─

は、科学的にもまだ十分に理解されていない

→ “計算科学として本質的に困難な領域”

→ 電子状態の“連続的な変化”を追う必要がある



モデル系による proof of concept (POC) 計算

Fe(CN)4 + O2 + NH4
+ + 11H2O

計算科学上の課題は、強相関と活性空間―

● FeとO₂の酸化状態変化のような「強相関電子系」を扱う必要がある

● 周囲の巨大なタンパク質環境は平均場近似で記述できる

● 活性部位だけは平均場が破綻し、SA-CASSCF のような多参照理論が必要

代謝反応サイクルの一部のモデル:



化学反応の追跡はなぜ困難なのか:

• 適切な活性空間 (active space) の最適な構成・選択

• 反応座標に沿った連続的な変化の記述が必要

• SA-CASSCFのような計算法は高精度だが高い計算コスト
（活性空間の大きさに対して指数関数的)

• 量子コンピュータによってこの指数関数的な増加を抑える

本研究では，near-termでの量子コンピュータ活用に向けて

1. 古典的な手法により化学反応動力学を計算する

2. 量子コンピュータを用いて活性空間の妥当性を検証

3. 元の活性空間にとどまっていなければ，結果を元に活性空間を再構成

化学反応を追跡する量子–HPCハイブリッド手法の開発

https://www.sciencedirect.com/topics/chemistry/casscf-calculation

我々のアプローチ：電子動力学 × 量子計算

● 「量子コンピュータを電子動力学計算の文脈で活用する」というアプローチ



平均場近似の破綻
多参照理論を用いることにより，反応座標に沿ったポテンシャル曲線の記述が可能

ROHF SA-CASSCF

• ROHF: 不連続的 SA-CASSCF: 連続的であることを確認
• SA-CASSCFではd軌道の擬縮退による複数のポテンシャル面 (FeIIIとFeIIに対応)

→ 活性空間の連続性が最も難しい
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量子コンピュータによるPOC
モデルポテンシャルとone–hot encodingを用いた電子動力学計算: 活性空間の検証

reactant product

one-hot encoding

𝑝𝑅 (𝑥 = −1.2) = σ𝑗=1
6 |𝑐𝑗|2=0.99 

𝑝𝑅 (𝑥 = 0.0) = σ𝑗=1
6 |𝑐𝑗|2=0.65 

ほぼ反応物側にとどまっている (活性空間は妥当) 

生成物側に35%程度染み出している (活性空間の再構成が必要)

3000 shots for each

• 初期状態:

| ۧ𝜙𝐼 = | ۧ100000000000

• 電子動力学: | ۧ𝜙𝐹 = 𝑒−𝑖𝐻𝑡| ۧ𝜙𝐼  を量子コンピュータ実機で計算

• Quantinuum Reimeiを用いた計算結果:

• 反応座標 𝑥 = −1.2, 𝑥 =  0.0 （右図参照) の反応物の基底状態

• 一定時間  (40 fs) 経過後の反応物側の電子状態のポピュレーション 

𝑝𝑅 計算:

  



創薬DXプラットフォームへの統合

HPC＋量子コンピュータ
×

創薬DXプラットフォーム

「HPCと量子コンピュータのハイブリッド手法」

● 創薬DXプラットフォームと非常に相性が良い

● HPC、AIとシミュレーションソフトウェアと
いった既存の基盤

● “量子が得意なポイントだけ” 組み込む

● 量子コンピュータが完全な量子優位に到達する
のを待つのではなく、

● 今できる形で創薬計算の信頼性を高める部品と
して組み込む

科学としての挑戦と創薬DXとしての社会実装の
２つを橋渡しする枠組み




