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１．研究実施の概要 
本研究のねらいは、分子の核スピンや電子スピンを量子ビット(qubit)として用い、適切な初期化

によって資源の指数爆発を防ぎ、真の量子計算を達成することである。そのために、光励起三重

項状態を用いた動的核偏極（DNP）による核スピンの低エントロピー化と整合性の良い固体分子に

おける核スピン qubit の量子演算法を研究し、a) マジック角回転（MAS）によるダイポール相互作用

の全消去とパルスによる特定の qubit 間の相互作用の復活に基づく 2-qubit 演算、b) 

Lee-Goldburg 照射による分子間相互作用の消去下での 1-qubit および 2-qubit 演算、の 2 つの

方法による実験に成功した。また、DNP と量子演算を連続して行なうための実験装置の開発と

8-qubit 程度の分子の探索を行った。さらに、初期化に必要なデータ圧縮アルゴリズムを考案した。

今後は、DNP と量子演算の連続実験の研究を進め、まずはエンタングルメントが存在する 2-qubit

実験を目指す。 

電子スピン qubit では、弱い交換相互作用をした 2 電子スピンをもち、強力なマイクロ波照射に

耐える開殻系安定有機分子を設計し、合成に着手した。有機分子の分子性電子スピンのみを

qubit とする量子コンピュータプロトタイプ分子スピンの合成予備実験を実施した。また、2 電子スピ

ンの相対配向を精密制御するマイクロ波技術を開発し、共振器及びクライオスタットを設計して作

製に着手した。今後は、電子スピン 2-qubit 演算を目指して研究を進める。 

量子計算の理論では、量子チャネルに含まれる低雑音パラメータの推定問題におけるエンタン

グルメントによるフィッシャー情報量増大の上限を明らかにした。また、量子計算における量子雑音

の一般理論と誤差公式の研究から、Jaynes-Cummings モデルで保存量から導かれる誤差と場の

揺らぎから導かれる誤差の関連を明らかにした。さらに、保存量からの誤差を回避する 3-qubit 普

遍符号化法の研究を行った。今後は、フォールトトレラント量子計算の物理的実現可能性の解明を

目指して研究を進める。 

 

２．研究実施内容 
1. 分子の核スピンを用いた真の量子計算 

① 物理的初期化と量子演算を連続して行なうための研究 



動的核偏極（DNP）による核スピンの高偏極化（物理的初期化）は固体で行う必

要があり、それによって得られた低エントロピー状態を量子計算に最大限生か

すには、量子演算も固体で行なう必要がある。また、物理的初期化と量子演算

が両立可能な分子を用いる必要がある。さらに、DNP と量子演算を連続して行

なうための実験装置が必要である。これらを解決するために、下記の研究を行

った。 

I. 固体ＮＭＲによる量子演算： 固体において支配的なダイポール相互

作用を用いて量子演算を行なう場合、従来の溶液と本質的に異なる問

題は、分子（＝量子コンピュータ）間のダイポール相互作用を消去しな

がら、分子内の所望の qubit 間のダイポール相互作用を使って演算を

行なわなければならないことである。ダイポール相互作用を消去するた

めに、マジック角（cos2θ =1/3）の概念に基づいた２つの方法について

実験を行った。 

A) マジック角回転（MAS）によって全てのダイポール相互作用を消

去 し た 状 態 で 、 R2TR (Rotational Resonance in the Tilted 

Rotating frame)によって、所望の同核 2-qubit 間のフリップフロッ

プ相互作用を復活して、iSWAP ゲートを実現した。試料は、13C

にラベルしたグリシンをドープしたグリシン結晶で、2 つの 13C を

qubit として用いた。 

B) LG (Lee-Goldberg)照射によって分子間のダイポール相互作用

を消去した状態で、1-qubit の回転と異核 qubit との間の iSWAP

ゲートを実現した。試料は、13C にラベルしたアラニンをドープし

たアラニンに結晶で、1H に対する 1-qubit 操作と 1H-13C 間の

2-qubit 演算を行なった。また、高周波照射強度を上げるために

マイクロコイルを用いたプローブを開発して用いた。 

II. 物理的初期化と量子計算の連続実験系の開発： 光励起三重項状態

を用いた動的核偏極（DNP）と核磁気共鳴（NMR）実験を連続して行うた

めの実験装置の開発を行った。 

III. 物理的初期化と量子演算が両立可能な分子の探索： 光励起三重項

状態を用いた DNP が可能で、かつ 8-qubit 程度の量子演算実験が行

える分子を、大阪市立大学のグループと協力して探索した。 

 

2. 分子の電子スピンを用いた量子コンピュータ 

① 電子スピンを qubit とする分子の研究・開発： 複数の分子性電子スピンをもつ

複合分子スピン系は、分子スピン相互の配向や分子スピンの広がり（局在・非



局在性）など多様な因子を精密制御できるので、電子スピン間に働く量子力学

的な相互作用（交換相互作用）の強さをコントロールできる。分子性電子スピン

の数を増やす合成技術は確立しているが、分子性電子スピンの相互の配向、

及び交換相互作用の強さを望むままに分子制御する g-エンジニヤリングは未

開拓である。本課題では、分子性電子スピンそのものを量子コンピュータの量

子ビットとしてあらわに扱う技術を開拓するに際し、平成17年度内に、強力なマ

イクロ波照射に半永久的に耐える分子スピン系を新たに合成し、結晶アンサン

ブル系を新たに見出した。これを通じて、弱い交換相互作用を有する複数の分

子スピン系の合成指針（ｇ－エンジニヤリング）を得た。 

② 電子スピンによる量子演算の研究および装置の開発： 複数の分子スピンの相

対配向を制御するマイクロ波技術を得たので、2 K 以下で動作する量子演算

用共振器、及びクライオスタットを設計し、製作段階に入った。 

 

3. フォールトトレラント量子計算 

① 不確定性原理と保存則に由来する量子雑音の研究： 量子雑音の尺度の相互

関係についての基礎研究のため、量子チャネルに含まれる低雑音パラメータ

の推定問題を定式化し、その問題におけるエンタングルメントによるフィッシャ

ー情報量の増大効果に関する研究を行い、２レベル系の低雑音パラメータ推

定において、増大比の上限が 3/2 であることを証明し、また、いくつかの例にお

いて上限を達成する条件を求めた。 

② 量子計算素子の誤り確率に関する一般理論の展開： 量子計算における量子

雑音の一般理論と誤差公式に関する研究を行い、特に、Jaynes-Cummings モ

デルにおいて、保存量から導かれる誤差と場の揺らぎから導かれる誤差との関

連を明らかにした。また、保存量からの誤差を回避する３量子ビット普遍符号化

法の研究を行い、１９ゲート列構成法で実現可能な２論理ビット・ゲートの全体

が制御ユニタリ・ゲートと局所同値な量子ゲートの全体と一致することを示した。 

 

３．研究実施体制 
「量子計算」グループ 

①研究分担グループ長：北川 勝浩（大阪大学大学院基礎工学研究科、教授） 

②研究項目： 

A) 核スピン qubit の物理的初期化 
B) 核スピン qubit の量子演算 
C) 量子データ圧縮 
D) 量子情報理論 



E) 量子計算シミュレーション 
F) 量子回路 
G) Q バンド電子スピン多重共鳴 
H) フォールトトレラント量子計算 

 

「分子電子スピン」グループ 

①研究分担グループ長：工位 武冶（大阪市立大学大学院理学研究科、教授） 

②研究項目： 

A) 弱い交換相互作用をした 2 電子スピンをもつ開殻系安定有機分子を設計し、

多段階合成に着手し、分子スピン量子コンピュータの部分骨格となる新規開

殻分子を合成した。 
B) A）で得られた成果は、有機分子の電子スピンのみを qubit とする量子コンピ

ュータプロトタイプの合成予備実験の一環としての位置づけであるが、

g-tensor molecular engineering を目指す、安定同位体標識化合物や磁気回転

比が大きな核スピン構成核を有する分子の設計指針を同時に得た。 
C) パルスベースの極低温下単結晶･電子スピン二重共鳴実験設備のセットアッ

プの準備（主として、極低温下でのマイクロ波空洞共振器性能テストなど）

を行った。Ｑバンド用極低温クライオスタットを設計し、製作段階に入った。 
 

「フォールトトレラント量子計算理論」グループ 

①研究分担グループ長：小澤 正直（東北大学大学院情報科学研究科、教授） 

②研究項目：  

A) 不確定性原理と保存則に由来する量子雑音の研究 
B) 量子計算素子の誤り確率に関する一般理論の展開 
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