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【序】我々は、パルス電子スピン共鳴（ESR）法により分子内の電子スピンを量子ビットとし

て操作する分子スピン量子コンピュータの研究を行っている。量子コンピュータの種類には、

断熱定理に基づきハミルトニアンをゆっくりと変化させて基底状態により演算するものがあ

り、断熱的量子コンピュータとして知られている。近年我々は、この断熱的量子演算の例と

して、21の素因数分解アルゴリズムを分子スピン量子コンピュータに適用してきた。 

21の素因数分解において問題のハミルトニアンは、式(1)で定義される[1]。 

     𝐻𝑝 = (21 − �̂�・�̂�)
2
         式(1) 

スピン 1/2 系によってこのアルゴリズムを実行するためには、3 量子ビット必要であり、本研

究では�̂� = 2・ (𝐼 − 𝜎𝑧
1) 2⁄ + 𝐼, ŷ = 22・ (𝐼 − 𝜎𝑧

2) 2⁄ + 2・ (𝐼 − 𝜎𝑧
3) 2⁄ + 𝐼と 2進数で定めた。式(1)の

基底状態は(�̂�, �̂�)が(3, 7)に対応する時であり、量子ビットを測定することで 21 の素因数分解

の解が分かる。このため、𝐻𝑝に向けて量子系のハミルトニアンをゆっくりと操作することで、

素因数分解を達成できる。これまでの研究では、断熱的量子操作に対応する時間発展演算子

を 2次の Trotter 分解により分割することでパルス配列を示してきた[1, 2]。 

𝑈𝑛 ≈ exp(−𝑖(1 − 𝑔𝑛)𝐻𝑖𝑛𝑖𝛥𝑡/2) exp(−𝑖𝑔𝑛𝐻𝑝𝛥𝑡) exp(−𝑖(1 − 𝑔𝑛)𝐻𝑖𝑛𝑖𝛥𝑡/2)   式（2） 

ここで𝑈𝑛は時間間隔𝛥𝑡により分割された時間発展演算子、𝐻𝑖𝑛𝑖は系の初期状態におけるハミ

ルトニアンであり、𝑔𝑛は時間発展に伴い 0 から 1 まで変化する変数である。本フィデリティ研究

では、以前の研究と同様に、3電子スピン系としてフタロシアニン系、1電子 2核スピン系として

グルタコン酸ラジカル系を想定した（図 1）[2]。 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 1：AQCにおける分子系。z軸方向からの磁場を想定した。 

a) フタロシアニン系、b) グルタコン酸ラジカル系 



 一般的に NMR 量子コンピュータと分子スピン量子コンピュータの最大の相違点は、スピ

ン間相互作用の強度である。そのため先行研究のパルス配列中には、分子スピン系の強い相

互作用に基づく短い時間発展項（～ 0.1 ns）が含まれていた。この様な項は、パルス ESR実

験的に実現が難しく、実験的なフィデリティの低下を招くと考えられる。この問題に対して、

我々は Trotter 分解（式（2））の改善により対処した[3]。 

 

【理論】断熱的量子計算を分子スピン量子コンピュータにより実行する際、短い時間発展は

𝐻𝑝を含む式（2）の第二項に現れる。高次または余分な指数関数項を加えた Trotter 分解は、任

意のパラメータ𝛾を持ち、時間発展を変化させることが可能である。 

𝑒𝐴+𝐵 = [𝑒(1−𝛾)𝐴 𝑁⁄ ∙ 𝑒𝐵 2𝛾⁄ 𝑁 ∙ 𝑒𝛾𝐴 𝑁⁄ ∙ 𝑒(1−1 2𝛾⁄ )𝐵 𝑁⁄ ]
𝑁

+ 𝑂(𝑁−2)     式（3） 

𝑒(𝐴+𝐵) = [𝑒(1−𝛾)𝐴 𝑁⁄ ∙ 𝑒
(

4

3
−𝛾±Γ)𝐵 2𝛾(𝛾±Γ)⁄ 𝑁

∙ 𝑒(𝛾±Γ)𝐴 2𝑁⁄ ∙ 𝑒(3−4𝛾)𝐵 2(2−3𝛾)𝑁⁄   

∙ 𝑒(𝛾∓Γ)𝐴 2𝑁⁄ ∙ 𝑒
(1−

3𝛾−
4
3

∓Γ

2𝛾(𝛾∓Γ)
 )𝐵 𝑁⁄

]

𝑁

+ 𝑂(𝑁−3)      式（4） 

ここで、Γは𝛾に対して従属であり、式（3）・式（4）はそれぞれ 2 次・3 次の Trotter 分解の例

である[3]。𝑁は Trotter 分解における分割のパラメータである。本研究では上記の Trotter 分解

を用いて断熱的量子計算を行った際、得られる理論的フィデリティ（量子計算の成功確率）を

Matlabソフトウェア上でシミュレーションした。 

 

【結果と考察】A ∝ 𝐻𝑝, B ∝ 𝐻𝑖𝑛𝑖条件下で、式（3）を用いて計算されたフィデリティは図 2 に

示した。数値計算の結果、𝛾 = 0付近にフィデリティの低い領域が見つかり、これはA ∝ 𝐻𝑖𝑛𝑖, B ∝

𝐻𝑝条件下でも同様の傾向を示した。一方で、|𝛾|が大きい領域では Trotter 分解のフィデリティは

0.95 以上を保った。これは上記の条件下で、時間発展項を大きくすることが可能である。 

𝑁 = 1, 𝛾 = 100の場合、Trotter 分解の第一項目・第三項目の係数はそれぞれ−99倍・100倍され

る。即ち ESR における時間発展項は、少なくとも 10 ns 程度の大きさを持つことになる。これは

広く利用されている X-band（9.5 GHz）

分光計においても、永年近似が成り立

つ大きさであり、断熱的量子計算の実

現性が高まったと考えられる。その他

の断熱的量子計算のパラメータとフ

ィデリティの関係、高次の Trotter 分

解における数値計算の結果は当日述

べる。 
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図 2： Trotter分解（式（2））におけるパラメータ

とフィデリティ（N = 1）。 


