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极性分子摆动态的三体量子关联∗
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极性分子具有较长的相干时间和较强的偶极 -偶极相互作用, 因此它被视为量子信息处理的有效量子
载体. 基于分子摆动态作为量子比特, 研究了处于热平衡状态下三极性分子线性链系统的三体量子关联特
性, 分析了三体负性熵纠缠度、测量诱导扰动和三体量子失协随与电场强度、分子电偶极矩、分子转动常数、偶
极 -偶极相互作用和温度等参数有关的三个无量纲变量之间的变化关系. 研究表明: 在其他参数给定的情况
下, 随电场强度的增加, 三体量子关联均变小; 随偶极 -偶极相互作用强度的增大, 三体量子关联先增加到峰
值再逐渐变小; 温度越高, 负性熵纠缠度和三体量子失协越小, 但测量诱导扰动随温度的改变在电场强度和偶
极 -偶极相互作用影响下呈现不同的变化趋势. 此外, 通过调节电场强度、偶极 -偶极相互作用和温度, 可改变
与操控极性分子摆动态的三体量子关联.

关键词: 摆动态, 三体负性熵纠缠度, 测量诱导扰动, 三体量子失协
PACS: 03.65.Ud, 03.67.–a, 03.65.Yz DOI: 10.7498/aps.63.200302

1 引 言

量子纠缠是量子物理不同于经典物理的最奇

特、最不可思议的现象, 也是量子信息学区别于经
典信息学最独特之处. 从量子力学的基本理论形
成以来, 量子纠缠在量子信息学的各个领域都有广
泛而重要的应用 [1−3]. 随着对量子纠缠的深入了
解与研究, 人们提出了各种度量纠缠的方法, 包括
负性熵纠缠度 [4]、形成纠缠度 [5−7]以及相对熵纠缠

度 [8,9]等. 过去较长的一段时间里, 人们对量子关
联的认识仅局限于量子纠缠, 通常认为量子纠缠就
是量子关联. 然而, 最近的研究结果发现, 量子纠
缠并不能刻画量子系统中的所有量子关联, 某些非
纠缠态也能用于量子信息处理, 而且非纠缠的量子
关联在一些量子通信和量子计算任务中扮演着关

键的作用. 因此, 量子纠缠只是量子关联的一部分,
但不等同于量子关联.

为了理解和描述量子关联, 人们基于量子测量
提出了将总关联分成经典关联与量子关联的分类

方法. 2001年, Ollivier和Zurek[10]及Henderson和
Vedral[11]依据量子测量分别独立提出了量子失协

的概念, 作为量子关联的一种度量方式. 2008年,
Luo[12]提出利用测量诱导的扰动来度量量子关联,
并将其定义为给定态和与之距离最近的经典态间

的量子互信息差. 2010年, 文献 [13,14]提出了一种
计算比较方便的量子关联度量方法, 即几何量子失
协. 同一年, 为了将量子纠缠和量子关联进行统一
的比较, Modi等 [15]提出利用相对熵来量化量子关

联. 随后, 文献 [16,17]将两体量子失协推广到多体
量子系统的情形, 给出了三体量子失协的度量方
法. 近年来, 关于非纠缠的量子关联的理论 [18−27]

和实验 [28−30]研究已得到广泛关注.
另一方面, 最近人们在制备、冷却和操控极

性分子的方法与技术方面取得了令人瞩目的成

就 [31−35]. 而且, 极性分子综合了中性原子和囚禁
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离子的优点, 即具有较长的相干时间和较强的偶
极 -偶极相互作用, 使得其有望作为量子信息处理
的一种新载体. 2002年, DeMille[36]提出了一种基

于极性分子进行量子计算的原创性方案, 即利用囚
禁在一维光学晶格中、部分朝向外电场、具有偶极

相互作用的双原子分子的偶极矩作为量子比特来

构造量子信息处理器. 至今, 已相继提出了一些利
用极性分子作为量子信息物理载体的量子计算方

案 [37−41].
最近, Wei等 [42]研究了两个极性分子摆动态

的共生纠缠度, 并基于分子摆动态提出了一种实现
量子受控非门的方案. Zhu等 [43]通过采用光学控

制理论来设计合适的激光脉冲, 理论探讨了基于
两个极性双原子分子摆动态构造非门、控制非门、

Hadamard门这些基本量子逻辑门的实现方法. 据
我们所知, 以往的量子信息研究中未考虑三个极性
分子摆动态相互间存在耦合的情形. 本文研究三
个极性分子摆动态存在互相耦合时的三体量子关

联特性, 分析了负性熵纠缠度, 测量诱导扰动和三
体量子失协受分子电偶极矩、外电场强度、分子转

动常数、偶极 -偶极相互作用和温度等参数影响的
变化规律. 研究结果表明, 通过改变电场强度、偶
极 -偶极相互作用和温度, 可有效操控极性分子摆
动态的三体量子关联. 而且, 电场强度越大, 三体
量子关联均越小; 随着偶极 -偶极作用强度的增加,
三体量子关联都先增加到峰值再逐渐变小.

2 三体量子关联简介和极性分子
摆动态模型

2.1 三体负性熵纠缠度

三体负性熵纠缠度 [44]可用来定量计算三量子

比特a, b和 c组成的混合态ρ的纠缠度, 其定义式
为N (3)(ρ) = 3

√
Na−bcNb−acNc−ab, 它是两体负值

度Ni−jk (当 i取a, b, c 时, jk = bc, ac, ab)的几何
平均值, 其中

Ni−jk =
∑
q

|λq(ρ
Ti)| − 1,

λq(ρ
Ti)是总密度矩阵 ρ关于子系统 i的部分转置

矩阵ρTi的本征值. 对于对称的三体量子系统,
N (3)简化为该系统任意两子系的两体负性熵纠

缠度.

2.2 三体量子失协

对于三体量子系统, 人们已提出量化真正总
关联、经典关联和量子关联的计算方法. 按照文献
[16, 17]的思路, 三体混合态ρ的总关联可表示为

T (3)(ρ) = T (ρ)− T (2)(ρ), (1)

其中, T (ρ)是Shannon 经典互信息的量子推广,

T (ρ) = S(ρa) + S(ρb) + S(ρc)− S(ρ),

这里S(ρ) = −Tr(ρ log2 ρ)是整个系统的冯诺依
曼熵, S(ρi) (i = a, b, c)是相应约化密度矩阵的

冯诺依曼熵. T (ρ)描述 ρ和与它本身最近直积态

Πρ = ρa ⊗ ρb ⊗ ρc间的距离. T (2)(ρ)是系统中任

意两个粒子间总两体关联的最大值, 即

T (2)(ρ)

=max[I(2)(ρa,b), I
(2)(ρa,c), I

(2)(ρb,c)], (2)

这里 I(2)(ρi,j) = S(ρi) + S(ρj) − S(ρij) (i, j =

a, b, c)表示由两个粒子 i和 j组成子系统的两体量

子互信息.
类似于T (3)(ρ), 真正三体经典关联J (3)(ρ)定

义为总经典关联J(ρ)和任意两子系统经典关联的

最大值J (2)(ρ)之差, 即

J (3)(ρ) = J(ρ)− J (2)(ρ). (3)

在量子状态下, 三体总经典关联定义为经典关
联的6种可能的量子拓展的最大值, 即

J(ρ)

= max
i,j,k

[S(ρi)− S(ρi|j) + S(ρk)− S(ρk|ij)], (4)

这里,

S(ρi|j) = min
{Em

j }

∑
m

pmS(ρi|Em
j
),

S(ρk|ij) = min
{El

i,E
m
j }

∑
m

plmS(ρk|El
iE

m
j
)

表示分别以 {El
i}, {Em

j }为基矢对粒子 i和 j进行

正算子取值测度的条件熵. 而且

pm = Trij(Em
j ρij),

ρi|Em
j

=
Trj(Em

j ρij)

pm
,

plm = Trijk(El
iE

m
j ρ),

ρk|El
iE

m
j

=
Trij(El

iE
m
j ρ)

plm
.
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此外, J (2)(ρ)对应系统任意两个量子比特中两体

经典关联的最大值:

J (2)(ρ)

= max[J (2)(ρa,b), J
(2)(ρa,c), J

(2)(ρb,c)], (5)

其中,

J (2)(ρa,b) = max
[
J
(2)
a:b (ρa,b), J

(2)
b:a (ρa,b)

]
,

J
(2)
a:b (ρa,b) = max

{Em
b }

[
S(ρa)− S(ρa|Em

b
)
]
.

综上, 真正的三体量子失协 (TQD)定义为

D(3)(ρ) = T (3)(ρ)− J (3)(ρ). (6)

2.3 测量诱导扰动

测量诱导扰动 (MID)被定义为给定态和与之
最近的经典态Πρ间的量子互信息量之差

[12]:

MID(ρ) = I(ρ)− I(Πρ), (7)

这里

Πρ =
∑
a,b,c

(Πa ⊗Πb ⊗Πc)

× ρ(Πa ⊗Πb ⊗Πc)

表示分别以三个约化态的谱分解

ρA =
∑
a

paΠa,

ρB =
∑
b

pbΠb,

ρC =
∑
c

pcΠc

为基矢对各自子系统进行局域测量. 因系统的约化
态不受这种局部测量的影响, 所以MID表征局域

测量下的熵消耗, 即

MID(ρ) = S(Πρ)− S(ρ). (8)

2.4 极性分子摆动态

外电场中单个被囚禁的线性极性分子的哈密

顿量可写为 [42]

H =
p2

2m
+ V (r) +BJ2 − µ · ε, (9)

其中, m为分子质量, B为转动常数, µ表示分子

固有电偶极矩; 分子具有平动动能 p2/(2m), 势能
V (r), 转动能量BJ2, 以及与外电场 ε的相互作用

能µ · ε. 在极低温度下, 囚禁分子的平动缓慢, 接近

简谐振动. 因此, 平动能和势能 p2

2m
+ V (r)几乎是

常数, 可从总哈密顿量H中删除, 剩下的转动能量
和Stark相互作用项可表示为

HS = BJ2 − µε cos θ, (10)

HS呈现球面摆形式, θ是分子轴和电场方向的夹

角.通过求解球面摆本征态, 采用量子数 J̃和M表

征无外场的转动态. 这里, 因Stark相互作用中混
杂了转动态, J̃不是好量子数, 然而只要方位角保
留电场方向的对称性, M (J̃ 在电场方向的投影)
仍可看成好量子数. 遵循DeMille的方法, 选取最
低M = 0的 J̃ = 0 和 J̃ = 1的摆动态作为量子比

特态 |0⟩和 |1⟩, 它们是球谐函数Yf,0的叠加:

|0⟩ =
∑
f

pfYf,0(ξ, φ),

|1⟩ =
∑
f

qfYf,0(ξ, φ), (11)

其中 pf和 qf是与转动量子数 f有关的球谐函数的

叠加系数.
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图 1 (网刊彩色)构成量子比特态的球谐函数的叠加系数随 µε/B的变化 (a) 对应摆动态 |0⟩的系数 pf ; (b) 对
应摆动态 |1⟩的系数 qf
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图 1给出了构成摆动量子比特基矢 |0⟩和 |1⟩
的球谐函数的叠加系数随µε/B的变化关系. 从
图 1 (a)中可看出: 当无外电场 (µε/B = 0)时, Y00

的系数为 1; 随着µε/B的增加, Y00的系数慢慢减

小, 而其他球谐函数的系数均逐渐增加. 从图 1 (b)
中可知: 当无外电场 (µε/B = 0)时, Y10 的系数为

1; 随µε/B的增加, Y10的系数逐渐减小, 而其他球
谐函数的系数都慢慢增加; 当µε/B 增加到一定值

时, Y00, Y20, Y30和Y40的系数值可超过Y10的系

数值.
本文假定三个相同的极性分子呈线性等距排

列, 两两分子间的偶极 -偶极相互作用可表示为

Vxy =
µx · µy − 3(µx · n)(µy · n)

|rx − ry|3

(x, y = 1, 2, 3), (12)

其中, n表示分子x至分子 y的距离rxy方向的单

位向量, ux和uy表示分子的电偶极矩. 当外场存
在时, 可用与电场方向有关的角度来表征偶极 -偶
极相互作用. 通过对方位角取平均 (M = 0态对应

均匀分布)后, 偶极 -偶极相互作用可简化为

Vxy = Ωxy(1− 3 cos2 α) cos θx cos θy, (13)

这里, Ωxy = µ2/r3xy, 角度α是向量rxy与电场方向

的夹角, 极角 θx和 θy分别是电偶极矩µx和µy与

电场方向的夹角. 而且也假定三个相同的极性分子
所处外场的方向一致, 但外场强度呈现梯度变化,
取梯度差为电场本身的 0.01. 因为外电场方向有
一个可观的梯度且在极性分子阵列中每个位置的

Stark效应不同, 所以分子量子比特的状态可分别
寻址.

在摆动态基矢 {|000⟩, 001⟩, 1010⟩, · · · , |111⟩}
中, 三个极性分子的哈密顿量可写为

H ′ = HS1 +HS2 +HS3 + V12 + V13 + V23,

(14)

其中,

HS1 =

E1
0 0

0 E1
1

⊗ I2 ⊗ I3,

HS2 = I1 ⊗

E2
0 0

0 E2
1

⊗ I3,

HS3 = I1 ⊗ I2 ⊗

E3
0 0

0 E3
1

 ,

V12 = Ω12

[C1
0 C1

t

C1
t C1

1

⊗

C2
0 C2

t

C2
t C2

1


⊗ I3

]
,

V13 = Ω13

C1
0 C1

t

C1
t C1

1

⊗ I2

⊗

C3
0 C3

t

C3
t C3

1

 ,

V23 = Ω23

[
I1 ⊗

C2
0 C2

t

C2
t C2

1


⊗

C3
0 C3

t

C3
t C3

1

]
.

这里, Ex
0 和Ex

1 (x = 1, 2, 3)分别表示摆动态量子

比特 |0⟩和 |1⟩的本征能量, Ix是 2 × 2维的单位矩

阵. Cx
0 和Cx

1 分别表示 cos θx在基矢 |0⟩和 |1⟩下的
期望值, 即分子取向度, Cx

t 表示基矢 |0⟩和 |1⟩之间
的跃迁偶极矩:

Cx
0 = ⟨0| cos θx|0⟩,

Cx
1 = ⟨1| cos θx|1⟩, (15)

Cx
t = ⟨0| cos θx|1⟩.
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图 2 分子取向度Cx
0 , Cx

1 及跃迁偶极矩Cx
t 随 µε/B的

变化

图 2给出了分子取向度Cx
0 , Cx

1 以及跃迁偶极

矩Cx
t 随µε/B的变化曲线. 由图可知: 随着µε/B

的增加, Cx
0 从零开始单调增加, 而Cx

1 先从零开始

减小再逐渐增加; 当µε/B < 4.5时, Cx
1 均为负值.

此外, 跃迁偶极矩Cx
t 随µε/B的增加单调递减. 图

中所呈现的分子取向度Cx
0 和Cx

1 与µε/B的变化关

系可由摆动态 |0⟩和 |1⟩的角分布随µε/B的演化加

200302-4

http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn


物 理 学 报 Acta Phys. Sin. Vol. 63, No. 20 (2014) 200302

以解释 [42].
为了计算热平衡状态下极性分子摆动态的

量子关联, 引入与温度有关的密度矩阵ρ(T ) =

exp(−βH ′)/Z, 其中β = 1/(kBT ), kB为玻尔兹曼

常数; Z表示配分函数, 其形式为

Z = Tr[exp(−βH ′)] =
∑
η

gη e−βEη , (16)

这里Eη为本征值, gη为简并度. 因此, 密度矩阵可
写为

ρ(T ) =
1

Z

∑
η

eβEη |Ψη⟩⟨Ψη|, (17)

其中 |Ψη⟩是第 η个本征函数. 根据密度矩阵ρ(T ),
可计算分子摆动态的三体负性熵纠缠度、测量诱导

扰动和三体量子失协.

3 极性分子摆动态的量子关联

现考虑热平衡条件下三个极性分子摆动态的

负性熵纠缠度, 测量诱导扰动和三体量子失协与分
子偶极矩、外电场强度、转动常数、偶极 -偶极耦合强

度和温度等参数的依赖关系. 以下数值计算中已取
偶极 -偶极相互作用参数Ω = Ω12 = Ω23 = 8Ω13,
并假定外电场方向与极性分子线性链向量rxy相垂

直, 即取夹角α = π/2.
通过数值计算, 图 3给出了三个极性分子摆动

态的三体负性熵纠缠度N (3)分别与µε/B和Ω/B

的变化关系. 从图 3 (a)可看出, 不同温度下N (3)

随µε/B的增加逐渐减小; 在其他参数值确定的
情况下, kBT/B越大, N (3)越小. 图 3 (b)显示, 随
着Ω/B的增加, N (3) 呈现先迅速增大而后逐渐减

小的趋势; 在其他参数给定时, kBT/B越大, N (3)

越小.
图 4给出了极性分子摆动态的三体量子失协

TQD分别随µε/B和Ω/B的变化曲线. 图 4 (a)
显示, 随着µε/B的逐渐增大, TQD 逐渐变小;
图 4 (b)显示, 随着Ω/B的增加, TQD从零开始先
迅速增加到峰值再逐渐减小. 因此, 从图 4可知,
在无量纲参数µε/B和Ω/B给定的情况下, kBT/B

越大, 相应的TQD越小, 这与图 3中的三体负性熵

纠缠度随kBT/B的变化趋势类似.
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图 3 不同温度下三个偶极子摆动态的三体负性熵纠缠度N(3)随 µε/B 和 Ω/B的变化 (a) 随 µε/B的变化, 令
Ω/B = 1; (b) 随Ω/B的变化, 令 µε/B = 1
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图 4 不同温度下三个偶极子摆动态的三体量子失协TQD与 µε/B和Ω/B的关系 (a) µε/B, 令Ω/B = 1;
(b) Ω/B, 令 µε/B = 1
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图 5给出了三个极性分子摆动态的测量诱导

干扰MID分别随µε/B和Ω/B 的变化关系. 从
图 5 (a)可知, MID随µε/B的增加逐渐减小; 而
当 kBT/B = 0.5时, MID值比 kBT/B = 0.08 和

kBT/B = 1时相应的MID值要大. 图 5 (b)显示,
随Ω/B的增加, MID先从零增加到各自的峰值
再慢慢减小; 且在µε/B和Ω/B给定的情况下, 随
kBT/B的增加, 相应的MID也增大.

图 6数值给出了极性分子摆动态的MID随三
个无量纲参量µε/B, Ω/B 和kBT/B中任意两个

变化的等高线图. 从图 6 (a)可看出, µε/B越大,
MID 越小; 当µε/B较小且 kBT/B取适当值时,
MID较大; 特别在µε/B接近零且kBT/B ∈ [0.35,
0.62]时, MID将出现峰值. 从图 6 (b)可知, Ω/B

值适中, 且 kBT/B趋于 1时, MID可达到极大值;
Ω/B很小时, 不管kBT/B值多大, MID都很小; 此
外, Ω/B较大且 kBT/B较小时, MID也很小. 从
图 6 (c)可知, 当Ω/B ∈ [6.4, 12]且µε/B趋于 0时,
MID可达到极大值; 当Ω/B足够小, 不论µε/B多

大, MID都呈现较小值.
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图 5 不同温度下三个偶极子摆动态的测量诱导扰动MID与 µε/B和Ω/B的关系 (a) µε/B, 令Ω/B = 1;
(b) Ω/B, 令 µε/B = 1
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图 6 (网刊彩色) 三个偶极子摆动态测量诱导干扰MID
的等高线 (a) 与 µε/B和 kBT/B的关系, 已令Ω/B =

1; (b)与Ω/B和 kBT/B的关系, 已令 µε/B = 1; (c) 与
µε/B和Ω/B的关系, 已令 kBT/B = 0.02

4 结 论

本文研究了热平衡状态下三个极性分子摆动

态的三体量子关联特性, 数值分析了三体负性熵

纠缠度、测量诱导扰动和三体量子失协随与电场强

度、分子电偶极矩、分子转动常数、偶极 -偶极相互
作用和温度等有关的三个无量纲变量之间的变化

关系. 研究发现, 分子摆动态的三种三体量子关
联, 即N (3), MID和TQD随µε/B, Ω/B或kBT/B

的改变呈现类似的演化趋势但又有所不同. 具体体
现在: µε/B变大, 三量子关联均减小, 这是因为随
着电场强度的逐渐增加, 外电场与极性分子的相互
作用将占主导地位, 使得极性分子摆动态间的相互
作用变弱. 而且Ω/B增加, 三体量子关联先从零开
始迅速增加到峰值, 随后逐渐减弱. 然而, 温度的
改变对三量子关联的影响有一定的差异: N (3)和

TQD与温度呈负相关性,即温度越高,两者均越小,
其原因在于随着温度的升高, 处于转动基态的分子
数布居变少, 而处于振转激发态的分子数布居增
多, 更多振转激发态的布居将使得分子摆动态间的
相互耦合减弱, 导致分子摆动态的N (3)和TQD值
变小. 而随µε/B变化的MID在温度适中时较强,
在温度偏高或偏低时均较小; 随Ω/B变化的MID
则与温度呈正相关性, 温度越高, MID 越强. 因此,
通过调节外电场强度、极性分子间距和温度, 可有
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效改变与操控三个极性分子摆动态存在耦合时的

三体量子关联.
值得提及的是: 文献 [42, 43]仅考虑两个极性

分子摆动态的共生纠缠度及提出利用分子摆动态

制备两量子比特逻辑门的方法, 而本文着重探讨三
个极性分子摆动态的三体量子关联, 涉及三个极性
分子间的相互耦合, 不仅讨论了分子摆动态的三体
负性熵纠缠度, 还讨论了与三体量子纠缠截然不同
的三体量子失协和测量诱导扰动, 这可为下一步直
接产生分子摆动态的三比特量子逻辑门以及研究

多个极性分子摆动态的量子关联特性奠定基础. 此
外, 与文献 [42]中未涉及电场强度的梯度变化不同,
本文在计算电场强度的过程中引入了电场梯度, 这
更接近相关实验方案中提出的对极性分子需能有

效寻址的要求 [36], 原因在于当电场强度存在适当
梯度时, 极性分子阵列中每个分子的电偶极矩与外
电场的相互作用能量就不同, 导致每个分子的电偶
极跃迁频率也不同, 故可选择合适频率的微波光场
来对特定的分子进行寻址, 这种频率寻址能够克服
利用微波光场很难对相距很近的极性分子进行空

间寻址的缺点.

感谢本实验室魏启博士和新加坡国立大学量子技术中

心张成杰博士具有启发性的建议和讨论.
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Abstract
Cold polar molecules have long coherence time and strong dipole-dipole interaction and thus are regarded as a

promising quantum carrier for quantum information processing. In this paper, by employing the pendular states of
polar molecules as qubit, we investigate the properties of three types of tripartite quantum correlations for three linear
polar molecules and numerically analyze the relations of tripartite negativity, measurement-induced disturbance (MID),
and tripartite quantum discord (TQD) to three dimensionless reduced variables that relate to external field strength,
dipole moment, rotational constant, dipole-dipole coupling, and temperature. The result shows that if the values of the
other parameters are fixed, the three quantum correlations decrease with the increase of the field strength, and the three
quantum correlations first increase to their respective maxima and then diminish gradually as the dipole-dipole coupling
becomes larger. Moreover, as the temperature increases, both tripartite negativity and TQD become small, but with
the variation of temperature there exhibit different evolution tendencies for MID between the influence of the electric
field strength and that of the dipole-dipole coupling. In addition, the three quantum correlations of polar molecules in
pendular state can be manipulated by tuning the external electric field strength, dipole-dipole coupling, and temperature.

Keywords: pendular state, tripartite negativity, measurement-induced disturbance, tripartite quantum
discord
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