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図 1: アンモニア分子の 2次元振動モデル。各水素
の位置を固定し、図中に示すように窒素の変位を
d, Rととる。d方向の変位は反対称伸縮モードを
表し、R方向の変位は変角モードを表している。

　【序論】 赤外活性である振動状態制
御を用いた量子コンピューティングが近
年提唱されている [1]。それは、ある振
動モードの励起状態をもってひとつの
量子ビット、他方の振動モードの励起
状態をもってもうひとつの量子ビット
とみなし、各状態間を高い遷移確率で
達成するようなレーザーパルスを、最
適制御理論を用いて求め、それを量子
論理ゲートとみなすものである。この
ためには量子ビットをなす各振動励起
状態が、如何にデコヒーレンスなく安
定であるか、などが問題となる。
我々は図 1に示すアンモニア分子モ
デルを用いて、振動状態の最適制御シ
ミュレーションを行い、2qubitの量子
計算の可能性について議論する。
【理論及び計算手法】 最適制御理論 (Optimal Control Theory; OCT)を用いて、初
期状態 ψi(t = 0) = φiからターゲット状態 ψf (t = T ) = φf へと、決められた時間 T に
おいて高い確率で遷移させる外場レーザー ε(t)を設計することを考える。遷移確率の
向上と外場生成に際して消費するエネルギーの抑制を考慮したとき、ε(t)に対する評価
汎関数は次のようになる:
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ここで、H0は運動量演算子、V はポテンシャル、µは遷移双極子モーメントを表す。α0

はpenalty factorと呼ぶ。s(t)はレーザーシェイプ関数であり、今回は s(t) = sin2 (πt/T )
を用いる。また、系の記述には原子単位系 (atomic unit; a.u.)を用いている。
我々は、Rabitzらの再帰的アルゴリズム [2]をもとに、汎関数 Jを収束させる数値計
算を行なった。なお、ポテンシャルエネルギー表面 (PES)及び双極子モーメントにつ
いては、Gaussian03を使用し、ab initio計算 (B3LYP/6-311G**)で 1024点求めたもの
に、Loess手法による補間を行い、時間発展計算で使用している 64× 64 gridに展開し
たものを用いた。時間発展手法には 2次の split operator法を使用した。また、固有エ
ネルギー及び固有状態は、MillerらのDVRによって記述したHamiltonianを対角化す
ることで求めた。



図 2: NH3のPES。R方向に対し対称的で
あり、double well構造になっている。

PESは double well構造になっており (図
2)、低い励起状態の固有状態はR方向に対し
対称なものと反対称なものがエネルギー的に
ほぼ縮重しており、それら準位間はデコヒー
レンスが起こりにくい。そこでR方向に関す
るbit(zeroth bit)として対称を |0〉、反対称を
|1〉と置く。また、d方向に関するbit(first bit)
としては基底状態を |0〉、第一励起状態を |1〉
と置く。この仮定の下、我々は、まず、first bit
に関するHadamardゲートを為すレーザーパ
ルスを求め、終状態の安定性や、レーザー照
射中の状態遷移の様子、レーザー波形の周波
数成分の時間的変化 (FROG表現)などを調
べた。
|00〉, |01〉, |10〉, |11〉それぞれに対応する固

有状態を図 3に示す。

図 3: 左から、 |00〉, |01〉, |10〉, |11〉を表す。

【結果】 |00〉 → |00〉 + |10〉の遷移を 99.5%達成する最適レーザーパルスを求め
た。レーザー照射時間は T = 3.87ps、penalty factorは α0 = 0.5 、時間発展幅は∆t =
8a.u.= 0.194fs を適用した。それを照射した場合の波束変化の様子を図 4に示す。同じ
レーザーパルスを適用することで |01〉 → |01〉+ |11〉の遷移も可能である。その他、詳
しくは当日発表する。

図 4: 上: |00〉 → |00〉+ |10〉の遷移における波束の時間的変化、下:求めた最適レーザー
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