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基于单原子的量子计算机 3

徐春凯　　徐克尊
(中国科学技术大学近代物理系　合肥　230027)

摘　要　　介绍了量子计算机的最新发展状况.对实现量子计算机的各种实验方法作了简介和比较.特

别是详细介绍了最近 Kane提出的一种方案 .并提出了一种新的用扫描隧道显微镜 (STM)实现基于单原

子的量子计算机方案.
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Abstract　　The latest research on quantum computers ( QCs) is presented. Some experimental

methods to realize QCs are discussed and compared , with particular reference to Kane’s scheme.

Furthermore , a new scheme of using scanning tunneling microscopy to realize a QC based on single

atoms is proposed.
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1　量子计算机的发展

量子计算机的研究可追溯到十几年前

Feynman和 Deutsch的工作[1 ] ,但是 ,直到近年

来 Shor的大数因式分解量子算法[2 ]的提出以

及量子纠错码[3 ]的成熟 ,量子计算机的研究才

有了迅猛的发展. Shor的算法将分解一个数所

用的时间与这个数的位数的关系从指数关系提

高到多项式关系 ,大大降低了分解的时间 ,显示

了量子计算机并行计算的优越性.而量子纠错

码是建造稳定可靠的量子计算机的基础 ,量子

纠错码的发展成熟 ,使得建造真正的可实用的

量子计算机成为可能.

最近几年 ,量子计算机的发展在理论上和

在实验上都十分迅速. 新的量子算法的提

出[4—6 ] ,各种纠错码的产生 ,实验上量子远程

传输 (quantum teleportation) [7 ]的成功 ,基本量

子逻辑门“控制非”门的实现[8—11 ] ,2—3 个量

子位的简单量子算法的实验实现[12 ,13 ]以及

Kane的建立较大规模的可实用的量子计算机

方案[14 ]的提出 ,都使得量子计算机一步步地向

着实用阶段发展.相信建造出可实用的量子计

算机的日子不会太远.

2　目前实验上实现量子计算机的

几种方法

211　量子位与量子逻辑门

量子计算机由量子位 (qubit )和量子逻辑

门组成.已经证明 ,量子计算机的任意操作均可

分解为对单量子位态矢的旋转操作和对二量子

位态的“控制非”(CNO T)操作的组合.因此 ,实

现量子计算机的基础是如何实现单量子位门和

二量子位 CNO T门.
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在实验上 ,单量子位门较容易实现 ,而

CNO T门的实现却比较困难.由于对量子位的

测量会影响它的状态 ,使叠加态发生“塌缩”,因

而不能像经典计算机那样 ,先对量子位的态进

行测量 ,再根据结果来操作.在量子计算机中 ,

必须使量子位相互耦合 ,处于一种“纠缠态”

(entanglement states) ,这是实现 CNO T门的前

提.

到目前为止 ,已经提出了多种实现量子计

算机的方案 ,归纳起来有四种 :光腔 Q ED 方

法、离子阱方法、核磁共振方法和量子点方法.

其中 ,已在实验上实现了 CNO T门的主要是前

三种.

212　三种主要实验方法简介

21211　光腔 Q ED方法

光腔 Q ED方法是最早提出的实现 CNO T

门的方法 ,它利用的是原子与光腔光子的相互

作用.原子的高里德伯能级[15 ]、光子的偏振[9 ]

都可以作为量子位 ,量子位之间的耦合通过原

子与光腔作用或光子与光腔作用实现.这种方

法的主要问题是很难实现量子门之间的连接 ,

而且超导光腔需要极低温 ,因此这并不是实现

量子计算机的最佳方案.但是 ,光腔 Q ED方法

在量子通信领域有着广泛的应用 ,量子远程传

输实验[7 ]的成功 ,使量子通信达到了接近实用

的地步.最近又实现了原子的 EPR对[16 ] ,使量

子通信得到了进一步的发展.

21212　离子阱方法 [17 ]

离子阱方法用束缚在冷阱中离子的超精细

结构能级作为量子位 ,用两束频率相差很小的

激光诱导拉曼跃迁来控制量子位的状态.调节

激光的作用时间 ,可以实现对单量子位态的任

意旋转操作.离子通过相互间的库仑力耦合而

成集体振动 ,不同的振动模式用不同的声子态

来表示.激光作用时与离子水平振动方向有个

夹角 ,这样 ,激光的作用能同时影响离子内部的

能级和外部的集体振动 ,从而使二者耦合起来.

通过离子的水平集体声子振动 ,量子位之间实

现了纠缠.离子阱方法的优点是可以直接实现

“多控制位非”门 (controln—not)操作 ,而不必用

单量子位门和 CNO T门去组合.但是 ,由于多

个离子规则排列和多位激光寻址等技术上的困

难 ,很难实现很多量子位.实验上做到的是利用

一个离子的内部能级和外部振动态作为两个量

子位实现 CNO T门 [8 ] .

21213　块体核磁共振方法 (Bulk - NMR) [11 ]

块体核磁共振方法是利用核自旋在磁场中

的塞曼分裂作为量子位 ,对量子位的操纵由射

频场完成.利用不同的核磁共振频率 ,可以对不

同的量子位进行操作.与前面两种方法相比 ,

Bulk - NMR方法不是基于单原子 (光子、离子)

的.在这种方法中 ,量子位是分子中原子的核自

旋 ,不同原子的核自旋代表不同的量子位.而量

子位的态是由大量同种分子的统计性质来表

现 ,某一个量子位的态由相应原子的核自旋能

级上的布居决定.分子中原子之间存在核自旋

相互作用 ,这正好可以使量子位间产生耦合 ,得

以实现 CNO T门. Bulk - NMR方法的优点是

利用了大量分子的统计性质 ,因此受外界干扰

小 ,退相干时间长 ,而且实验可在室温下进行.

目前已经实现了 2个量子位的计算机[12 ,13 ] ,并

实现了最简单的 Deutsch 算法[18 ]及 Grover 快

速查找算法[4 ] .它的缺点是不能实现较多量子

位 ,随着量子位的增多 ,分子的选择、量子位的

寻址、信号的读出都将发生困难.从目前的发展

来看 ,还做不到 6个以上的量子位.

213　三种主要实验方法比较

212 节中介绍的三种实验方法各具特点

(见表 1) ,但共同的缺点是无法实现大量量子

位.因此 ,它们只能用来进行一些原理性的研

究 ,而不能作为建造实用量子计算机的基础.

表 1　三种实验方法的比较

实验方法 优点 缺点

光腔 QED
方法

理论较为成熟 ;在量子
通信领域有较大发展

量子门之间不易连接 ;
需要低温条件 ;实验上
做不到很多量子位

离子阱方法
可以直接实现 controln

- not 门
易受干扰 ;需要低温条
件 ;多量子位有困难

核磁共振方法
受干扰小 ;实验可在室
温下进行

对于多量子位存在理
论上的困难
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3　kane 的基于单原子的硅基量子计算

机方案[ 14 ]

311　基本原理

这种方案的基础是核磁共振. 与 bulk -

NMR方法不同的是 ,它的量子位是单原子的

核自旋.因此 ,为了防止热激发 ,实验需要极低

温.但是 ,另一方面 ,量子位的多少却不受限制 ,

可以形成大规模的量子位系统 ,从而实现实用

的量子计算机.

方案的基本原理如图 1所示.将31 P有规律

地镶嵌在半导体 Si晶体表面之下 ,在 Si晶体表

面上加一绝缘薄层隔离 ,薄层上是金属电极 (A

门和 J 门) .外加纵向的强磁场和横向的射频

场.强磁场使31 P原子的核自旋能级分裂 ,形成

的二能级系统作为量子位 ;而射频场可以翻转

核自旋 ,从而控制量子位的态.金属电极分为 A

门和 J 门两种 ,A 门位于各个31 P原子上方 ,用

来寻址 ;J 门位于两两 A门之间 ,用来控制量子

位之间的耦合.

图 1　Kane方法的原理图

[ Si 晶体中镶嵌一维 P原子序列 ,P和表面的金属门之间由

一绝缘层隔开. A门控制核自旋的共振频率 ;J 门控制相邻

核自旋量子位的耦合 (通过电子与电子的相互作用) ]

312　A门和 J门

在低温下 ,电子会弱束缚在31 P +离子周围 ,

形成电子云.在位于各个31 P原子上方的 A 门

加正电压 ,可以提升电子云远离31 P核 ,改变核

自旋与电子的超精细作用强度 ,从而控制核磁

共振频率 ,达到“寻址”的目的.而在两个 A 门

之间的 J 门加正 (负)电压 ,可以使相邻两31 P原

子之间的电子云重叠 (不重叠) ,即打开 (关闭)

两原子的电子 - 电子之间的耦合.这样 ,不同原

子的核自旋 (即量子位)通过同一原子的核自旋

与电子的超精细作用和不同原子之间的电子 -

电子作用关联起来 ,也就是把不同量子位纠缠

起来. A门和 J 门的作用如图 2和图 3所示.

图 2　A门的作用

(在 A门加正电压 ,使电子云远离31 P核 ,减弱了电子与核

之间的超精细作用强度 ,从而降低核磁共振频率.图中曲线

为核磁共振频率随 A门电压变化的关系)

图 3　J 门的作用

[J 门控制相邻31P核间的静电势垒 V ,从而增强或减弱电

子 - 电子的交换耦合 (与电子云重叠多少有关) .图中曲线

为 V = 0时的交换作用频率与相邻31P核间距离的关系 ]

此外 ,J 门还有一个重要作用 ,就是协助量

子位的读出. J 门上电压加大会使电子 - 电子

作用增强 ,当作用强度超过一定限度时 ,核自旋
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态的基态和激发态就会对应于电子 - 电子相互

作用态的单态 ( | ↓↓〉) 和三态 ( | ↑↓ -

↓↑〉) ,这两个态可由测量 A门间的电容来识

别.

313　消相干

实验选择 Si∶31 P系统来做量子计算机 ,这

是因为 :一方面 ,31 P的核自旋 I = 1/ 2 ,适合作

为量子位 ;另一方面 ,自然丰度为 9213 %的28 Si

的核自旋 I = 0 , 它与31 P的核自旋没有相互作

用 ,避免了核 - 核之间自旋耦合带来的消相干.

事实上 ,在低浓度31 P和低温 ( T = 115 K)下 ,

电子自旋弛豫时间为几千秒 ,31 P 核自旋弛豫

时间超过 10h.在 m K温度下 ,声子限制的31 P

弛豫时间在 1018s量级.因此 ,这是一个理想的

非消相干系统.

综上所述 , Kane的方法利用了目前半导体

加工技术 ,具有极强的可行性.这个方案的实行

在技术上的问题是 ,如何将31 P原子有规律地

镶嵌在 Si晶体中 ,如何将 A 门电极做在31 P原

子上方 ,以及如何对28Si晶体的同位素提纯.由

于 Si中含有 417 %的29 Si ( I = 1/ 2)和 310 %的
30Si ( I = 0) ,必须把核自旋 I 不为 0的29 Si (它

会与31 P的核自旋作用而引起消相干)去掉.此

外 ,方案没有实验的支持.不过 ,这种方案是目

前实现量子计算机的最可行的方案.如果得到

实验的支持 ,并解决了技术上的问题 ,就有希望

制造出可以实用的计算机.

4　利用 STM实现基于单原子的量子

计算机

　　尽管目前量子计算机的方案比较多 ,但最

终实现可实用的量子计算机应该是与晶体相结

合的基于单原子的量子计算机.扫描隧道显微

镜 (STM)是目前唯一具有真正原子级分辨率

及能够进行单原子操纵的仪器.因此 ,在研究基

于单原子的量子计算机时 ,STM成为重要的研

究工具.在这里 ,我们提出一种利用 STM 实现

基于单原子的量子计算机的方案.

411　基本原理

在某种晶体表面有规律地镶嵌其他种类的

单原子 ,利用镶嵌原子的能级作为量子位.将

STM探针扫描到镶嵌原子上方 ,并加脉冲电

压 ,利用探针电子流激发镶嵌原子 ,可以控制量

子位.而量子位间的耦合可以通过相邻镶嵌原

子的电子 - 电子相互作用来实现.

412　量子位及单量子位门

量子位利用的是晶体表面上镶嵌的单原

子.对于块状晶体上的单原子 ,其能级系统是能

带结构 ,不适于用作量子位.但是 ,在晶体表面

镶嵌上其他种类原子 ,则镶嵌原子的能级结构

有可能还保持孤立原子能级结构的特征 ,可以

用来作为量子位.在它们之中选择一个二能级

系统 ,一是基态 (记为| 0〉) ,一是亚稳激发态 (记

为| 1〉) .对于基态和亚稳激发态的识别 ,可以用

STM测扫描隧道谱 ( STS)等方法.由于镶嵌原

子与周围原子的功函数不同 ,因此可用 STM

来识别 ,从而进行寻址.利用探针电子束与原子

的相互作用 ,可实现两态之间的跃迁 ,实现对量

子位的操作.

图 4　利用 STM的基于单原子的量子位及其操纵

(在晶体表面镶嵌原子 ,镶嵌原子的能级结构保留了孤立原

子的特性.可以选择其基态 - 亚稳激发态的二能级系统作

为量子位. STM具有原子级的分辨率 ,因此可以进行精确

“寻址”,并能利用探针电子束对量子位进行操作) .

图 4是利用 STM 的基于单原子的量子位

及其操纵的原理图.将 STM 探针扫描到需要

进行操作的镶嵌原子 (即量子位)上方 ,然后在

探针和样品间加一个电压脉冲 ,利用隧道电子

束和镶嵌原子的作用 ,可以使镶嵌原子激发.由

于电子使原子激发有一定的概率 ,因此在恒定

的电子束流和电压脉冲幅度作用下 ,使原子激

发有一个平均时间 T0 .当我们在探针和样品间

加一个脉冲幅度为 U 0、脉冲宽度 T 可调的电
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压脉冲时 ,就能得到基态与激发态的不同叠加

态 ,相当于在二维 Hilbert空间将量子位的态矢

转动πT/ T0 .这样 ,通过调节 T 就可以进行对

单量子位的任意旋转操作 ,即实现了单量子位

门.

413　量子位的纠缠

对于二量子位门和多量子位门 ,相邻量子

位间的相互纠缠可通过两个量子位的电子 - 电

子相互作用来实现.原子间由于电子云的重叠

而存在电子 - 电子相互作用 ,其作用强度由电

子云的重叠程度来决定.由于对单量子位的操

作要求不影响其他的量子位 ,因此两个量子位

间的距离不能太近.这样 ,量子位间的电子 - 电

子相互作用较弱 ,无法对原子的能级产生影响.

但是 ,可以用类似 Kane方案的方法 ,在两量子

位间加一个电极 (可用多探针 STM 实现) ,通

过电极上的电压影响两量子位的电子云重叠程

度 ,来控制它们之间的耦合.电极加正电压时 ,

两原子的电子云被吸引到中间 ,加大了重叠程

度.当电场足够强时 ,电子 - 电子相互作用会对

原子能级产生可分辨的影响.这样 ,通过电子 -

电子相互作用 ,可以使两个量子位耦合起来形

成纠缠态 ,从而可以实现 CNO T门.

STM是目前唯一能实现原子级分辨的仪

器 ,这里提出的方案充分利用了这一点.利用

STM的原子级分辨率 ,可以进行精确的寻址.

而在晶体表面镶嵌原子 ,可以利用 STM 的单

原子搬迁技术进行表面加工 ,这已是可以实现

的技术.但是 ,由于目前单原子识别问题还没有

得到解决 ,更无法确定单原子所处的态 ,因此方

案缺少实验的支持.另外 ,这种方案利用了电

子 - 电子相互作用来使量子位耦合 ,作用强度

较小 ,为了避免由热激发带来的消相干 ,实验要

在低温下进行.
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