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１．研究実施の概要 

分子の核スピンを用いた真の量子計算を実現するために、固体 NMR による量子演算、光励起

三重項状態を用いた動的核偏極、およびそれらを両立させる研究を行った。固体ＮＭＲによる量

子演算は、Lee-Goldburg 照射を用いて同核スピン間のダイポール相互作用を消去しながら量子

演算を行う新たな方法を考案し、1-qubit および 2-qubit 演算でデコヒーレンス抑圧の効果を実験

的に確認した。光励起三重項状態を用いた動的核偏極で偏極率２５％を達成した。動的核偏極と

量子演算が両方可能な 2-qubit の分子系を考案した。また、それらの実験を連続して行えるシャト

ルシステムを作製した。固体 NMR 量子計算に適した分子を Gaussian03 を用いて設計・探索する

方法を構築した。今後は、固体 NMR 量子演算のトモグラフィーによりフィデリティの評価を行う。ま

た、41.5％以上の偏極率を実現して、2-qubit 系でエンタングルメントの生成を行う。また、8-qubit

程度の分子の探索を急ぐ。 

電子がもつ量子スピン機能を量子コンピュータや量子情報処理操作の技術として活用するため

に、化学結合に与らない複数個の電子をもちかつ安定な有機分子スピン系を初めて設計・合成し

た。本研究で合成された分子スピンは、分子スピンは不安定であるという常識を覆すほど化学にも

安定であるばかりでなく、強いマイクロ波やラジオ波の照射に対しても、半永久的に耐えるものであ

る。また、分子スピン系電子スピンの位相・向きを任意に制御できることは、量子スピンコンピュータ

の開発には不可欠なスピン操作技術であるので、本研究では極低温に至る広範囲の温度領域で

稼動する位相制御型のハードウエアを開発し、マイクロ波パルス要素技術を初めて確立した。今後、

分子電子スピンを用いた初等量子アルゴリズムを実行する。また、電子スピン量子ビットの数を増

やす分子設計指導原理を確立する。 

これまで，不確定性原理と保存則に由来する量子雑音および量子計算素子の誤り確率に関す

る一般理論に関する基礎研究を行ない，高精度の基本的量子計算素子の実現を阻む不可避な

量子雑音の性質を明らかにし，また，そのような低い雑音を推定するための最適な測定方法を明ら

かにしてきた。今後，フォールトトレラント量子計算への応用が期待できる。 



２．研究実施内容 

（分子の核スピンを用いた真の量子計算） 
分子の核スピンを用いた真の量子計算を実現するために、固体 NMR による量子演算、光励起

三重項状態を用いた動的核偏極、およびそれら２つを両立させる研究を行った。固体ＮＭＲによる

量子演算は、マジック角回転を用いずに Lee-Goldburg 照射を（以下 LG 照射）を用いて同核スピ

ン間のダイポール相互作用を消去しながら量子演算を行う新たな方法を考案し、L-alanine を用い

て実験を行った。1-qubit 演算ではデコヒーレンス時間 T2 が 2.8 倍に、2-qubit 演算では T2 と

iSWAP ゲートの演算時間の比が 4.3 倍に、それぞれ改善した。ただし、この T2 は不均一拡がりを含

んだものであり、実際にはデコヒーレンスはさらに抑圧されていると考えられ、今後より詳細な実験

を行う予定である。LG 照射などを多 qubit に対して自在に行なえる自由度の非常に高いＦＰＧＡベ

ースのＮＭＲ分光計を開発した。光励起三重項状態を用いた動的核偏極では、実験条件の試行

錯誤によって偏極率を２５％まで改善した。動的核偏極に続いて量子演算を行いエンタングルメン

トを実現するために、2-qubit の分子系を考案した。また、500MHz の NMR 分光計をこの実験専用

として、動的核偏極を低磁場で行った後、分子を高磁場に移動して固体 NMR を行うサンプルシャ

トルシステムを作製し、実験系を整備した。8-qubit 程度の固体での量子計算に適した分子を設

計・探索するために、量子化学計算プログラム Gaussian03 を用いて、固体 NMR スペクトルの角度

依存性を計算して、スクリーニングする方法を構築したが、まだ適当な分子の発見には至っていな

い。 

核スピン量子コンピュータの初期化のために研究している量子データ圧縮の副産物として、作

業領域を log n qubit に抑えたユニバーサル量子情報圧縮法を考案した。混合状態アンサンブル

を用いた Bruschweiler のデータ検索アルゴリズムを、全ての解を求めるように拡張した。さらに、

その行列積状態（ＭＰＳ）を用いた数値シミュレーションを行って、ＮＰ完全問題である厳密 3 集合

打問題の厳密数値解法とみなして計算量を評価し、他の解法とは異質な Schmidt ランクに依存す

る計算量を得た。NMR などのバルク混合アンサンブルの量子もつれを検出する witness 演

算子を各 qubit の偏極率演算子の線形結合として展開するアルゴリズムを考案し、単一の

実験で検出可能とした。また、占有数減衰写像を導入して、密度行列のある非対角要素の

絶対値から n-qubit の n 体量子もつれの有無を判定する方法を考案した。 
 

（分子の電子スピンを活用した量子コンピュータ） 
現在のパルスマイクロ波先端技術で制御できる程度に弱い交換相互作用系 2 電子スピン

をもつ開殻系安定有機分子の開発するために、初年度から実施してきた分子設計・予備合

成実験を終了し、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（分子スピ

ン量子コンピュータ）プロトタイプの本格合成を実施した。具体的には、分子スピンの

g-tensor molecular engineering 及び A-tensor engineering を可能とする、安定同位体標識

化合物（複数個のビラジカル系）を分子設計し、これらの本格的合成実験を実施した。分

子スピン量子コンピュータ（QC）の演算を行うハードウエア実験装置系については、2 年



度(平成 18 年度)は初年度の基本設計・実施設計段階から製作段階に入り、Q バンド（35 GH
ｚ）マイクロ波位相制御部設計・製作の詳細な技術的な詰めを綿密に行った。さらにＱバ

ンド用極低温クライオスタット、極低温下単結晶･パルス電子スピン二重共鳴（Coherent 
Dual ELDOR）実験装置の全体の立ち上げ・セットアップを完成し、モデル分子スピン系

を用いて QC のためのマイクロ波位相制御実験を開始した。また、Q バンド ELDOR 常温

動作チェック用の新規安定有機分子スピン系の開発、及び結晶内での極性を制御できる官

能基を導入した開殻分子系の設計・合成を行った。後者は、分子スピン量子コンピュータ

のデコヒーレンス時間の分子過程的な制御を可能とする要素技術として確立することがで

きた。（大阪市立大） 
大阪大で開発するパルス電子スピン多重共鳴装置については、当初、常温からヘリウム

超流動の温度で Q バンドを予定していたが、低エントロピーの達成を重視して、数百 mK
の極低温で Ku バンドに計画を変更した。そのため、希釈冷凍機とそれと組み合わせて使

用できる超伝導磁石のシステムを構築した。（大阪大） 
 

(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：量子チャネルに含まれる低雑音パラメー

タ推定問題の N 体拡張を考察した。一般には，最大のフィッシャー情報量を得るためには，入力状

態として，N 体系のエンタングルメントや相関を持つ状態を利用しなければならないが，雑音が十

分に小さく，量子チャンネルが散逸的ならば，エンタングルメントを利用することなく，分解可能な入

力状態において，最大のフィッシャー情報量が得られることを示した。従って，このような場合には，

最適なパラメータ推定が理論的には比較的容易に行なわれると期待できる。 

(2) 量子計算素子の誤り確率に関する一般理論の展開：これまでの研究で，コヒーレント状態にお

ける電磁場によって制御される１量子ビット上の量子演算の誤り確率はその平均光子数に反比例

することが明らかにされたが，N 量子ビット上に同一の量子演算を同一の誤り確率で行なう場合に

は，平均光子数を N 倍にする必要があることを示した。従って，一定の誤り確率で多くの量子演算

を行なうための最小のエネルギーは，いくつかの量子演算において共有することができないことが

結論される。また，従来，否定ゲートについては，角運動量保存法則から不可避に導かれる誤り確

率の存在が知られていなかったが，この場合の誤り確率を求める新しい理論的方法を開発した。 

 

 

３．研究実施体制 

（１）「量子計算」グループ 

①研究者名 

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 

・光励起三重項状態を用いた動的核偏極による物理的初期化 



・固体ＮＭＲによる量子演算 

・量子情報理論・量子データ圧縮アルゴリズム 

・量子計算理論・量子計算シミュレーション 

・パルス電子スピン多重共鳴 

 

（２）「分子電子スピン」グループ 

①研究者名 

工位 武冶（大阪市立大学大学院理学研究科 特任教授） 

②研究項目 

・分子の電子スピンを活用した量子コンピュータ 

 

（３）「フォールトトレラント量子計算理論」グループ 

①研究者名 

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 

・不確定性原理と保存則に由来する量子雑音の研究 

・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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