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分子スピン量子ビットによる量子演算 
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[序]近年、量子コンピュータの実現を目指して様々な物理状態を量子ビットとした研

究がなされており、光子、超伝導キャビティ、トラップイオン、半導体量子ドット、

分子の振動回転状態、核スピンをもちいた研究が進行している。分子の核スピンを

qubit として用いた研究では 7qubit による Shor のアルゴリズムの実行が報告されて

いる[1]。しかし、核スピン qubit はスケーラビリティや初期化などの困難な課題が

指摘されている。我々は量子コンピュータの現実化にとって大きな課題となっている

スケーラビリティを展望して分子の電子スピンをqubitリソースとすることに着目し

てきた。分子電子スピンを qubit とする系では、パルス磁気共鳴法をもちいて qubit

にアクセスするために molecular g-engineering という設計指針を提案し、スケーラ

ブルな多 qubit 系を可能とする Lloyd 型の物質系を具体的に設計し、そのプロトタイ

プを初めて合成した[2]。また、適切な qubit を有機合成的に開発するという意味で

新たに「合成 qubit(Synthetic Qubit)」という概念を提唱した[3]。本研究では量子

計算の基本的な量子ゲートの１つである CNOT ゲートが分子電子スピン qubit で実行

できることを証明するために、２電子スピン qubit である安定な弱交換相互作用系ビ

ラジカルを設計・合成し、磁気的な希釈単結晶を育成した。ＱバンドＣＷ及びパルス

ＥＳＲ法をもちいてこの系の磁気的パラメータを決定し、CNOT ゲートの実証を行った。 

一方、核スピン qubit の課題である初期化やスケーラビリティなどの弱点を補う１

つのアプローチとして電子スピンとのハイブリット型（電子スピン bus qubit）が注

目されている。これまでに、１電子スピン-１核スピン系であるマロニルラジカルを

用いて、量子高密度符号化の実験的検証・初等アルゴリズムの実証をはじめて実現し

た[4]。また、電子スピンをもちいた量子情報処理の過程では、電子スピンのスピノ

ール 4π周期性が顕に出現することを示し、電子スピノールを初めて実証した[5]。よ

りqubit数の多い系として１電子スピン‐３核スピンqubit系とみなすことのできる

アスパラギン酸ラジカルを用いて3-qubitエンタングルメント状態の生成や量子テレ

ポーテーションを実行するためのパルスプロトコルの検討を行った。 

 

[結果]電子スピンqubitとして化学的に安定なTEMPOラジカルをもちいた２電子スピ

ン qubit 系として図１に示す弱交換相互作用ビラジカルを分子設計・合成した。これ

は、量子ビットはＳ=1/2 が良い量子数になるように交換相互作用は小さくし、量子演

算に使う磁気双極子相互作用が１０ＭHz 程度、結晶中で２つのラジカルのｇテンソル

の主軸が異なるようにg-engineeringを施すという分子設計指針に基づいた分子であ

る。qubit を個別に操作するためには遷移を選択的に励起しなければならないので単

結晶をもちいた。結晶中で周辺のビラジカルとの磁気的相互作用を小さくし、かつデ



コヒーレンス時間を長くするために、ＮＯラジカルサイトをＣＯ基に置換した反磁性

分子をホスト分子とした希釈単結晶を育成した。ホスト分子のＸ線結晶構造解析の結

果、g-engineering が成功していることが期待された。 

ＥＳＲ遷移の帰属のために単結

晶 CW-ＥＳＲスペクトルとパルス

ELDOR の角度変化を測定・解析し、

スピンハミルトニアンパラメータ

を決定した。得られた磁気的テンソ

ルをホスト分子の結晶構造解析と

比較すると、ビラジカル分子は希釈

単結晶中でホスト分子と同様の構

造をもち g-engineering は成功していることがわかった。それぞれの Qubit 部のｇテ

ンソルとＡテンソルの主値は g=(2.0095, 2.0061, 2.0021), Ａ=(-31.97, -21.47, 

-131.25) MHz であった。 
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図１. 弱交換相互作用ビラジカル(２電子スピン qubit)

Qubit 間の磁気的相互作用の大きさを決定するために、４パルス系列による

Electron-Electron Double Resonance (ELDOR)測定を行った。ELDOR 周波数の角度依

存性の解析から、微細構造定数Ｄ、Ｅ値と交換相互作用Ｊを精度よく決定した。スピ

ン双極子相互作用テンソルＤはトレースレスなので、相互作用テンソルＷの等方性項

を交換相互作用Ｊとして抽出した。 
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結果として、微細構造定数 D =-12.3 MHz, E =+ 0.03 MHz, J =-0.09 MHz であること

が分かった。D の符号は理論的に予想されるものである。これらの結果は弱交換相互

作用ビラジカルの単結晶 ELDOR の初めての例である。Ｄ値から点双極子近似によるス

ピン間の平均距離を見積もると 18.53 Åであった。この値はホスト分子の二つのＣＯ

基のＣＣ間距離 19.8 Åとよく整合している。この系にパルス ESR を適用して、電子

スピン qubit の CNOT ゲートを実証した。詳細は当日発表する。 

 １電子スピン‐３核スピンQubit系であるアスパラギン酸ラジカルによる量子演算

についても当日報告する。 
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