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研究成果の概要（和文）：現在のコンピュータの性能をはるかに凌駕する未来の計算機として量子コンピュータ
の研究が精力的になされているが、そこに必要とされる量子計算ユニット（量子ビット）数の飛躍的向上が望ま
れている。本研究では表面上吸着分子の自己組織性を利用した分子スピン集積系（量子ビット集積系）を提案
し、その単一の分子ユニットに求められる分子特性としてスピン状態の安定保持と確実な状態操作性をもつ分子
を理論的に設計した。同領域の実験グループにより具体的な分子が合成され、必要とされる分子特性をその分子
が有していることを実証するに至った。

研究成果の概要（英文）：Quantum computational systems in which computations are carried out in a 
quantum way and thereby the computational performance is extremely higher than the present ones have
 been extensively investigated in both theoretical and experimental studies. For the realization of 
practical quantum systems, a large number of quantum bit, qubit, is required, and we proposed a 
self-assembled molecular system. The required properties for the molecule are robustness of spin 
protection and spin operation, and we succeeded in the theoretical proposal of such a molecule and 
our experimental collaborator  succeeded in the synthesis of the molecule. First principles 
theoretical calculations and experimental observation revealed that the synthesized molecule holds 
the required properties.
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研究成果の学術的意義や社会的意義
量子コンピュータの可能性に注目が集まっている今日において、量子コンピュータの情報ユニットである量子ビ
ットの数を現状のものから飛躍的に増大させることが必要とされている。本研究は、量子ビット数の飛躍的増大
を実現するための方向性として、分子のもつ特性である表面上自己組織性に注目し、その集積化された構造によ
り量子コンピューティングを達成しようとする研究である。表面上分子が量子ビットとして利用される際に必要
とされる条件を明確化し、本研究にて具体的分子の設計と共同実験研究者による分子合成に至ったことは、今後
における新しい方向性を打ち出した研究と位置付けることが出来る。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 
１． 研究開始当初の背景 
量子コンピュータの可能性に注目が集まっている今日において、量子コンピュータの情報ユニ
ットである量子ビットの数を現状のものから飛躍的に増大させることが必要とされている。量
子ビットとして現在精力的に利用されているものは超伝導ビットであり、同ビットによる量子
ゲート型量子コンピュータとしては、約 100 ビット程度からなる量子コンピュータの実現が達
成されている。しかしながら、古典コンピュータ（我々が日常的に利用しているコンピュータ）
の性能を凌駕するにはさらに数桁以上のビット数拡張が必要とされている。超伝導ビットから
なるシステムのさらなるビット数拡張は確実な進展を期待させるものであることは間違いない
が、他の方向性を模索することも重要である。そこで、本研究では有機分子を量子ビットとみ
なした際に、有機分子本来のもつ表面上自己組織性が飛躍的に増大した量子ビット数の確保に
有効であるという構想のもと、それら分子に量子ビットとしての性能を付与するにはいかなる
分子設計が必要であるか、という問題意識のもと開始された研究である。 
 
 
２．研究の目的 
上述の観点のもと、本研究はπ電子系分子の多彩な分子特性を活かした新規な量子デバイスを
設計することを目的とし、そのπ電子に由来する（または関わる）微視的な情報を如何にして
ロバストに（堅牢に）保持し観測しうるか、の基盤技術を確立することを目的とした理論研究
である。有機分子を情報の単位とした場合、情報源としての有力候補は有機分子上の電子また
は核スピンであるが、それらのスピン状態（特に電子スピン）は環境との相互作用が強く、長
時間保持は一般に容易ではない。本研究では、この情報保持をいかにして強固なものにするか
の新概念を提案するものであり、さらにその情報を安全かつ非破壊的に読み出すための基盤技
術を確立することを目的としている。 
 
３．研究の方法 
本研究は代表者多田と分担者南谷により、以下の研究項目に沿ってなされた。 
多田）量子ビット利用を想定した分子の設計：分子スピンは量子力学的自由度をもつ量子ビッ
トの候補であり、スピンを持った分子は現在までに数多く報告されているが、それらは高い反
応性や短寿命などから安定な量子ビット源にはなりえない。この観点からは、安定なスピン状
態としては基底状態でスピン三重項状態を取る酸素分子が理想的である。しかしながら、酸素
１分子そのものを量子ビットとして利用するためには、酸素一分子を確実に捕捉することが必
須となるが、これ自体困難な課題である。そこで、単分子コンタクトとホストゲスト分子のコ
ンセプトを併用することで、酸素１分子を内包するかご状分子が量子ビットの候補に最適であ
るとの考察に至った。この酸素内包かご状分子の三重項スピン状態に関して、スピン情報の堅
牢な制御指針を導くため第一原理計算を用いた研究を展開した。より具体的には、堅牢な制御
指針には磁気異方性の制御が重要であることを見出し、この内容については分担者南谷による
以下の研究項目として協同的に研究を展開した。 
南谷）表面における分子スピン物性の理論解析：金属表面に吸着したフタロシアニン類のスピ
ンが表面との相互作用によって、どのような現象を生じるかについて、第一原理計算および数
値くりこみ群を利用した理論解析を行った。とくに、近藤効果や磁気異方性といった現象は実
験との比較から精緻に検討することができ、ここで得られた物理的理解を多田による分子設計
に取り入れる、という方針のもと研究を展開した。 
 
４．研究成果 
理論的考察をもとに設計された「分子スピン内包型π分子」は、酸素内包フラーレンという具
体的な分子として結実した。第一原理計算による当該分子の電子/スピン状態解析を行い、ロバ
ストなスピン状態の処理に必要なメカニズムを明らかにした（一部未発表内容があるため、以
下ではその概略の説明に留めた）：１）安定な分子スピンを内包するかご状分子として、分極性
のかご状π分子が最適、２）そのかご状分子を単分子コンタクトさせる際には、クーロンブロ
ッケード型コンタクトが理想的である。クーロンブロッケード型コンタクト分子に関しては、
かご状π分子のπ電子と電極とをデカップルさせる必要があり、σ結合を介した多脚型分子接
合を設計し、第一原理計算によりとても強固なクーロンブロッケード型単分子スピンコンタク
トの理論設計に至った。この成果により、分子集積型量子ビットモデルにおいて、そのユニッ
ト構造の枠組みを明確に提示するに至った。 
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