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研究成果の概要（和文）：量子コンピュータは、量子力学の特徴である重ね合わせ状態を単位とすることができる「量
子ビット」にゲート操作を施して情報処理を行う演算手法である。本研究では、実用的な量子コンピュータの実現に向
けた合成化学からのアプローチとして、31P核を主体としたNMR量子ビット数を有する分子系の構築を目指した。sp2混
成状態のリン原子を含む分子を立体選択的に合成する手法と、P=P構造を化学的に切断する手法を活用することによっ
て非等価な二つ31P核を含む分子構造を構築し、NMR特性が量子情報処理を可能とする条件を満たすことを確認するとと
もに、錯体形成によるビット数の効率的な増大を図ることができることを見出した。

研究成果の概要（英文）：Quantum computer is an information processing technique based on the entanglement 
of quantum mechanics. In this study, we attempted to develop novel and practical NMR-qubit molecules 
containing 31P nucleus by utilizing synthetic chemistry. We developed the stereoselective synthesis of 
phosphaalkenes and the P=P cleavage reaction providing the various organophosphorus compounds bearing the 
non-equivalent (sp2-)phosphorus atoms. These low coordinated phosphorus compounds exhibited the suitable 
NMR properties to the quantum information processing. The newly developed phosphorus compounds can be 
utilized as ligands of metal-complexes, which enable to multiply the number of quibits.

研究分野：物理有機化学
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１．研究開始当初の背景 
 
（１）量子コンピュータは、量子力学の特徴
である重ね合わせ状態を単位とすることが
できる「量子ビット」にゲート操作を施して
情報処理を行う原理に従った演算手法で、旧
来コンピュータでは困難な大規模並列演算
を可能とする技術として注目されている。こ
れまでに様々な量子コンピュータの形式が
提案されているが、核スピンを量子ビットと
する NMR量子コンピュータは、デコヒーレ
ンスの問題を比較的容易に解決することが
できるため、他の手法に比べてビット数の増
加を容易に図ることができる点が有利であ
る。原理的に統計的処理であることと、初期
化のプロセスが複雑であるという課題はあ
るが、ゲート操作によるアルゴリズムの検
証・実行に関する研究では、NMR による量
子演算プロセスが使われているケースがほ
とんどである。 
（２）このような NMR量子コンピュータに
使用する量子ビットの核種として、第２周期
元素である 1H, 19F, 13Cおよび 15Nが良く用
いられる。しかしこれらの元素の I=1/2核種
では、共鳴周波数のちがいが比較的小さく、
またスピン・スピン結合定数も小さくなる特
性がある。NMR 量子コンピュータでは、異
なる共鳴周波数の I=1/2核種をできるだけ大
きなスピン・スピン結合をもった状態を示す
量子ビット分子が有利である。これに対して
申請者は、従来利用されてきた核種だけでは
実用的な量子ビット数に到達するのが困難
ｘと考え、第３周期元素で I=1/2核種が 100%
である 31P 核に着目した。31P 核の共鳴周波
数領域は、常磁性項の効果によって大きくな
り、3s軌道の効果によってスピン・スピン結
合定数が大きくなるために、ビット数の多い
量子ビット分子の開発に有利と考えた。 
 
２．研究の目的 
 実用的な量子コンピュータの実現に向け
た合成化学からのアプローチとして、31P 核
を主体として量子ビット数を有する分子系
の構築を目指すこととした。具体的には、申
請者らが開発した分子系の特有な配位化学
を用いた「非対称化」を有効に利用した量子
ビット数の増大を施す手法の創出を目的と
した。また、合成した化合物の緩和プロパテ
ィの解析とラジオパルスによるゲート操作
の実行について検討を行い、分子設計の妥当
性を評価するとともに、実用的な NMR量子
ビット分子につなげるアプローチを確立す
ることを目的とした。 
 
３．研究の方法 
（１）sp2リン原子と sp3リン原子を組み合わ
せた基本的な分子骨格である 1,3-ジホスフ
ァプロペンは、基本的に大きな 31PNMR 化学シ
フト差と 31P-31P スピン・スピン結合を示すこ
とから、NMR 量子ビット分子としての要件を

満たしている。まず、この 1,3-ジホスファプ
ロペンの緩和特性を明らかにする。具体的に
は、各ビット源の横緩和時間の逆数がスピ
ン・スピン結合よりも大きいことが必要で、
すなわちゲート操作の情報がデコヒーレン
スすることなく分子内の量子ビットに伝わ
ることが必要となる。本研究では、1,3-ジホ
スファプロペンの二つのリン原子に加えて、
スピン源として 19F を組み合わせてビット数
を増加させた量子ビットユニットを基本分
子骨格として用い、化合物 1を基本としてさ
らに分子系拡張した量子ビット分子の合成
をおこなう。続いて、合成した 1,3-ジホスフ
ァプロペンに、配位化学を用いて対称性の低
減を試みる。これまでに実績のある６族およ
び１０族金属を主に使用し、すべての 1,3-
ジホスファプロペン構造を非等価とした化
合物への誘導を行う。この検討にあたって、
1,3-ジホスファプロペンユニットひとつの 1
を用いて金属錯体に誘導し、配位子部位の構
造変化に伴う緩和特性の変化に関する基盤
的な知見を得る。 
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（２）非等価な複数のリン原子を有する分子
構造の開発を、低配位ホスフィンの反応化学
を利用することによって進める。以前の検討
では、1,3,6-トリホスファフルベンが最大８
量子ビットを実現できることを見出してい
る。本研究では、最も基本的な低配位ホスフ
ィンであるジホスフェン 2の反応化学を利用
して量子ビット分子として利用可能な化合
物を合成する。 
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４．研究成果 
（１）かさたかい Mes*（2,4,6-トリ-t-ブチ
ルフェニル）基を有するジクロロホスフィン
にブチルリチウムとトリブロモフルオロメ
タンを THF/エーテル溶液中-130℃で反応さ
せたところ、立体選択的に 3が中程度の収率
で合成単離できることを見出した。この立体
選択性を発現させるためには、エネルギー差
が非常に小さい中間体の立体配座を制御す
ることが必要であるが、溶媒の選択と温度制
御によって実現することができた。続いて、
3 の臭素をメタル化し、続いてクロロホスフ
ィンを反応させることによって 4に誘導した。
4は比較的大きな 31P-31P スピン・スピン結合
を示したが、これはＸ線構造解析によって確
定された Cs 型のコンホメーションに由来す
る。一方、3 の臭素をメタル化したあとにプ



ロトン化を行い、生成するホスファアルケン
の立体化学を NMR データから確認した。 
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 合成した 2-フルオロ-1,3-ジホスファプロ
ペンの 31P および 19FNMR データを解析し、緩
和特性がNMR量子ビット分子としての要件を
満たしていることを確認した。 
 続いて、3 を配位子とした金属錯体の合成
を検討した。その結果、白金を中心金属とし、
トリフェニルホスフィンを組み合わせるこ
とで５量子ビットとして機能可能と期待で
きる化合物を合成することに成功した。 
 
（２）ジホスフェン 2にアルキルリチウムを
作用して調製したアニオンに塩化アシルを
反応させたところ、中間に生成するジホスフ
ァン 5の P–P 結合が開裂し、新たに P–O 結合
の形成によって 6が得られることを見出した。
31P NMR では、ふたつのリン原子が比較的大き
な結合定数を示すことが見出された。DFT 計
算では、5から 6を与える結合開裂がホモリ
ティックに進行している可能性が示唆され
た。7の配位化学を検討したところ、sp3リン
原子が優先して金属原子に配位することを
確認した。 
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（３）CF3X (X = H, SiMe3)の C–F 結合をエノ
ラートによって開裂し、対応するα置換化合
物を合成する反応化学について検討した。
DFT 計算を行ったところ、リチウムエノラー

トともう一分子のリチオ化試薬が形成する
錯体のリチウムイオンに CF3X のフッ素原子
が相互作用することによってC–F結合の開裂
が促進されることを示す結果が得られた。 
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