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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、光励起三重項状態を用いた動的核

偏極（triplet-DNP）による物理的初期化と固体 NMR による量子演算、およびそれらを両立させる

研究を行った。低磁場での triplet-DNP と高磁場での固体ＮＭＲを、分子結晶サンプルと静磁場の

なす角をそれぞれで独立に制御してサンプルを移送し、連続して繰り返し実行可能なフィールドサ

イクリングシステムを実現した。Triplet-DNP の到達偏極率を最大化するホスト結晶の重水素化率

をペンタセン／p-ターフェニル系について実験的に明らかにした。固体 NMR 量子計算に適した分

子の計算による探索を引き続き行なった。今後も偏極率41.5％以上での真の2-qubitエンタングル

メント生成実験と量子ビット数を増やすための分子探索を継続する。 

 

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量子ビット系を初めて設

計・合成し、スピン物性を実験的及び理論的に解明し量子ビットとしての有効性を検討した。本研

究で合成された分子スピン量子ビット系はいずれも、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。このスピン操作技術を活用して、電子スピンに固有のスピノール性を実験的に初めて証

明した。また、電子スピン・核スピンへテロ量子ビット集合系で、量子テレポーテーションの予備実

験を実現した。分子電子スピンのみからなる量子ゲート操作を可能とする 2 量子ビット分子系を見

出したので、極低温下での実験を行う。今後、電子スピン量子ビットの数を増やす 1、２次元系分子

設計指導原理を確立する。 
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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。また，これに関連した量子アルゴリズムに関する応用研究を行った。今後，スケーラブルな

量子計算を可能にするために必要な制御系のリソースを精密に評価するための理論への展

開が期待できる。 
 

 

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 固体 NMR による量子演算：  

a) 分子内の双極子相互作用を用いて固体 NMR による量子演算を行うために、分子

の結晶方位と静磁場のなす角を制御可能なゴニオメータ付きプローブを開発し

た。さらにこのプローブはサンプルシャトル（③）対応とした。 
b) FPGA ベースのフレキシブルな自作 NMR 分光計を 500MHz に対応させた。 
c) 照射の均一性とサンプルシャトルの点で有利と考えられるサドル形コイルの照

射強度の改善を狙って多重巻きサドル型マイクロコイルを作製した。照射強度は

改善したが均一性が劣化することが判明し、さらに構造の改善が必要であること

が分った。 
d) マイクロコイルによる照射強度の向上を引き続き研究した。 
e) 核スピン間で偏極を効率的に移動させるために、両方の核スピンにオフレゾナン

スからオンレゾナンスに周波数をスイープしたパルスを照射してスピンロック

を行なう新しい手法(SADIS-CP)を開発した。 
② 光励起三重項状態を用いた動的核偏極（triplet-DNP）：  

a) 動的核偏極のための低磁場系を空間的に余裕のあるより大型の電磁石に変更し、

X バンドマイクロ波共振器をスロッテッドチューブレゾネータからより堅牢な

空洞共振器に変更して、照射効率と再現性・安定性の向上をはかった。 
b) 動的核偏極による到達偏極率を最大化するために、ペンタセンをドープするホス

ト結晶である p-ターフェニルの重水素化率を変えて実験を行い、最適な重水素化

率の存在を実験的に示した。（論文投稿準備中） 
c) 動的核偏極に用いる X バンドの電力増幅器を TWT から固体化するために FET

を用いた増幅器を作製した。 
③ 動的核偏極と量子計算の両立：  

a) ①a)の 500MHz固体NMR系と②a)の低磁場 triplet-DNP系との間でサンプルを

シャトルし、結晶方位をそれぞれ独立に設定して連続的かつ繰り返し



triplet-DNP と固体 NMR を行なうことのできるフィールドサイクリングシステ

ムを開発し、高偏極ナフタレンの角度分解固体 NMR 分光行なった。（論文投稿

中） 
b) ペンタセンの triplet-DNP による到達偏極率が高いナフタレンホスト結晶に共

ドープ可能な多 qubit 分子を Gaussian03 による計算によって探索し、いくつか

の候補物質を見出した。ただし市販されている試薬ではないので、新たに合成す

る必要があり、さらに有望な分子の探索と類似物質による共ドープ実験を継続す

ることとした。 

 

2.分子の電子スピン 

① 現在の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である 2 電子スピ

ンをもつ開殻系安定有機分子について、2 年度まで実施してきた分子設計・本格合成

実験、磁気的な希釈分子スピン系の合成探索を引き続き行った結果、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本格合成を行い、希釈分

子性結晶系を複数個実現した。これらの電子スピン qubit 系は、すべて、g-tensor 
molecular engineering、及び A-tensor engineering の設計思想に沿って実現したも

ので、安定同位体標識化合物の分子設計・本格（スケールアップ）合成実験、及び磁

気的希釈単結晶の育成技術を確立した。これらの qubit 系のスピン物性・結晶構造の

詳細を実験的、及び第一原理計算によって、特に交換相互作用の大きさとスピン双極

子相互作用のテンソルを解明した。 

② 電子スピン QC のハードウエアの心臓部である電子スピンの位相制御 QC パルス電子

スピン多重（当面 2 重(ELDOR)）共鳴装置の製作については、3 年度(平成 19 年度)

は、初年度の基本設計・実施設計段階から、2 年度に第 1 号機製作（QC-CD ELDOR）

を終えたので、「Q バンドマイクロ波位相制御の多重化」技術の開発のために、基礎

的な予備実験を行った。 

③ 本格的な 2 電子スピン QC 実験では、QC 実験のルーチン化、Q バンド用極低温クラ

イオスタットベース温度の達成、極低温下単結晶･パルス電子スピン２重・３重共鳴

（ELDOR）パルスプロトコルの開発に集中し、①で得たモデル分子性結晶系を用い

て QC のための 2 電子スピンマイクロ波位相制御予備実験を行った。 

④ また、3 年度も Q バンド ELDOR 常温動作チェック用安定有機分子及び上記プロトコ

ル開発用モデル単結晶系の探索、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・合成を引き続き行った。後者は、分子スピン量子コンピュータの

デコヒ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したい。3 電

子スピン分子系の合成探索実験に着手した。また、ビラジカル電子スピン間の交換相

互作用を断ち切るための直交型リンカーを導入した新たな 2 電子 qubit 系を設計し、

磁気的希釈単結晶ホスト分子を見出した。この間、電子スピン qubit 系設計のための



電子磁気共鳴スペクトルソフトを開発した。（大阪市立大） 

⑤ 極低温で行う Ku バンド電子スピン多重共鳴実験のためのプローブおよび高周波

装置の基本部分の開発を行い、ESR 信号を観測する予備実験を行った。（大阪大） 

⑥ 極低温 Ku バンド電子スピン多重共鳴装置の開発（大阪大） 

a) サンプルの冷却に適した構造の空洞共振器を設計・製作し、常温で CW ESR
信号を確認した。 

b) 希釈冷凍機内のステージ間の熱絶縁を保ちながら Ku バンドの損失を低減す

るために、結合同軸ケーブルの実験を行った。 

c) Ku バンドのフィルタなどマイクロ波回路、パルス電子スピン多重共鳴信号の

検出系、多重パルス発生系の一部の開発を行った。 

 

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：Wigner-Araki-Yanase の定理は，

測定相互作用に関する加法的保存量が存在する場合，それと非可換な物理量の反復可

能で正確な測定は不可能であることを主張している。本研究では，測定装置のメータ

が反復測定可能であることを仮定して，この定理を乗法的保存量に拡張し，乗法的保

存量と非可換な物理量の反復可能とは限らない一般の測定の不可能性を証明した。更

に，乗法的保存量が存在する場合の測定における平均２乗誤差の下限を求め，誤差を

小さくするためには，加法的保存量の場合には装置系に含まれる保存量の分散を小さ

くする必要があったが，乗法的保存量の場合には変動係数（標準偏差の平均に対する

比）を小さくする必要があることを明らかにした。 

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，スピン量子

ビット上のアダマール・ゲートを角運動量保存法則のもとで実装する場合のゲート非

忠実度（１からゲート忠実度の２乗を引いた値）の一般的な下限が，不確定性原理か

ら得られ，また，トレース距離に関する考察で NOT ゲートの誤差確率の下限が得ら

れた。本研究において，これらの結果を一般化して，任意の自己共役ゲート（１量子

ビットの自己共役なユニタリ変換）の任意の保存法則のもとでの実装に関するゲート

非忠実度の一般的な下限を得た。この結果により，スピン 1/2 の量子ビット上の任意

の自己共役ゲートを N 量子ビットのアンシラ，または，スピン N/2 系のアンシラと

回転不変な相互作用で実装する場合に，非忠実度が 1/(4+4N2)以上になることが導か

れた。これにより，１量子ビットゲートの大きなクラスに対して，角運動量の保存法

則から，アンシラのスピン量子数の２乗に反比例するゲート実装の不可避な誤差が導

かれることが明らかになった。 

③ 量子アルゴリズムに関する応用研究：Aharonov が示したジョーンズ多項式を計算する多

項式時間アルゴリズムを改良し，計算量が小さくなるアルゴリズムを提案した。提案アルゴリ

ズムでは，アルゴリズムが単純化されたが，その代償として必要キュービット数が多くなるとい

う特徴がある。 



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） 

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 

・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） 

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） 

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 

・量子アルゴリズムに関する応用研究 
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