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【序】物理学の分野では、量子コンピュータや量子情報の理論的、実験的な研究が、前

世紀末から、飛躍的な速さで推進されつつある。物質系としては、イオントラップ、NMR、
量子ドット、超伝導素子、光子などが有望である。化学的な見地からは、分子が対象となる。

分子では、他の物質系と異なり、電子、振動、回転状態など様々な qubit を定義できる所が特

徴である。 

分子の振動、回転状態を qubit として用いる研究としては、2001 年に、アセチレン分子

の 2 つの振動モードを 2 つの qubit と見なした量子演算の理論的研究が世界で初めて行われた

[1]。その後、2 つの分子の回転状態を用いたエンタングルメントダイナミックス[2]、双極

子―双極子相互作用をした異なる分子の回転状態を用いた quantum phase gateの実現方法が提

唱された[3,4]。しかし、分子を、量子コンピュータや量子情報に適用する研究は、現時点で

は、まだ、初期段階にある。 

我々は、アンモニア分子の振動モードを用いた最適量子ゲートレーザーパルスの計算[5]、

分子の振動モードと回転モードを 2つの qubitと見立てたエンタングルメント生成手法の提唱

とそのメカニズムの解明[6]、Deutsch-Jozsa アルゴリズムを実行するための最適レーザーパル

スの数値的設計[7]、分子の電子状態と振動モードを 2つの qubitと見立てた時の、Deutsch-Jozsa
アルゴリズムを実行するための最適レーザーパルスの数値的設計[8]、双極子―双極子相互作

用をした NaCl や NaBr 分子の回転状態を qubit と見立てた時の、Deutsch-Jozsa アルゴリズム

を実行するための最適レーザーパルスの数値的設計[9]などを行ってきた。特に、分子の物性

や、分子内部状態の特徴の観点から、エンタングルメント生成や Deutsch-Jozsa アルゴリズム

の優劣を明らかにしてきた。 

本発表では、双極子―双極子相互作用をした NaCl や NaBr 分子の回転状態を qubit と見

立てた時の、Deutsch-Jozsa アルゴリズムの数値計算の結果を報告する。また、金属表面にト

ラップされた分子の回転状態を用いた場合との比較を行う。 

【計算方法】量子ゲートレーザーパルスが量子演算のダイナミックスに適用される時、

どのような量子アルゴリズムにも適用可能である為には、目的としているユニタリ変換が、

任意の入力状態と出力状態に対して実行可能でなければならない。その為に、多目的最適制

御理論に基づき、monotonically convergent algorithm[10]を用いた数値計算によって、ユニバー

サルな量子ゲートレーザーパルスを設計した。波動関数は、Runge-Kutta 法によって時間発展

させた。また、従来の最適制御理論を、個々の分子に別々のレーザーパルスが照射された場

合を想定した、多レーザーパルス最適制御理論に発展させた。 

【結果と考察】第一に、分子が optical lattice などにトラップされた自由な回転運動が可能で

あると仮定した時の計算結果を紹介する。分子としては、分子間の dipole-dipole 相互作用の強



い NaCl 分子と NaBr 分子を用いた。qubit としては、各々の分子の回転基底状態(J=0)と第一

励起状態(J=1)を採用した。計算の結果、2 つの分子として NaBr 分子を用い、各々の分子に

別々のレーザーパルスを照射する時に、最も Deutsch-Jozsa アルゴリズムの効率が高いことを

見出した。すなわち、constant function と balanced function が、最低でも、97.95%で識別可能

であることがわかった。これは、これまで論文に発表された分子量子演算のどの結果（振動

状態や電子状態を qubit と見立てたもの）と比べても、最大のフィデリティーで量子演算が可

能であることを示す結果である。よって、異なる分子の回転状態を用いた量子アルゴリズム

は、最も、実現可能性が高いことを理論的に示唆した。また、分子間の距離を長くしても、

CNOT ゲートなど、分子間の dipole-dipole 相互作用の強度に依存する量子ゲートを高いフィ

デリティーで可能にするメカニズムを提唱した。下図は、NaCl 分子を用いた場合の、CNOT
ゲートに対する、(a):control pulse、(b):target pulse、(c):population の時間変化を表す。 

 

二に、金属表面にトラップされた分子の回転状態を用いた場合との比較を行う。金属

表面

0 500 1000 1500 2000 2500
-0.0020

-0.0015

-0.0010

-0.0005

0.0000

0.0005

0.0010

0.0015

 

 

La
se

r a
m

pl
itu

de
/M

V
cm

-1

t/ps

(a)

0 500 1000 1500 2000 2500
-0.0020

-0.0015

-0.0010

-0.0005

0.0000

0.0005

0.0010

0.0015

 

 

La
se

r a
m

pl
itu

de
/M

V
cm

-1

t/ps

(a)

0 500 1000 1500 2000 2500
-0.0015

-0.0010

-0.0005

0.0000

0.0005

0.0010

0.0015

 

 

La
se

r a
m

pl
itu

de
/M

V
cm

-1

t/ps

(b)

0 500 1000 1500 2000 2500
-0.0015

-0.0010

-0.0005

0.0000

0.0005

0.0010

0.0015

 

 

La
se

r a
m

pl
itu

de
/M

V
cm

-1

t/ps

(b)

0 500 1000 1500 2000 2500
0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

 

 

Po
pu

la
tio

n

t/ps

00

10
01

2,0, 0,0

(c)

0 500 1000 1500 2000 2500
0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

 

 

Po
pu

la
tio

n

t/ps

00

10
01

2,0, 0,0

(c)

第

にトラップさせるのは、量子コンピュータ素子として何らかの物質を利用する時、その

物質は空間的に固定されていなければならないという要請によるものである。この場合、自

由空間にある分子の固有回転状態である球面調和関数は、金属表面の影響により、合流型超

幾何関数となる。その為、回転状態の遷移規則 1J∆ = ± は破れ、複雑な遷移が起こり、最適

レーザーパルスも複雑になると予想される。詳しい計算結果は、当日報告する。 
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