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随着量子信息与量子计算科学的发展, 量子信息处理器被广泛地用于量子计算、量子模拟、量子度量等方
面的研究. 为了能在实验上实现这些日益复杂的方案, 将量子计算机的潜能转化成现实, 需要不断提高可操
控的量子体系比特位数, 实现更复杂的量子操控. 核磁共振自旋体系作为一个优秀的量子实验测试平台, 提
供了丰富而又精密的量子操控手段. 近几年来在此平台上进行了不少的多量子比特实验, 发展并积累了一系
列的多量子比特实验技术. 本文首先阐述了核磁共振体系多量子比特实验中的实验困难, 然后结合 7量子比
特标记赝纯态制备以及其他有关实验, 对多比特实验过程中应用到的实验技术进行介绍. 最后对核磁共振体
系多量子比特实验技术方向的进一步研究进行了总结和展望.

关键词: 核磁共振, 量子计算, 量子操控, 多量子比特
PACS: 03.67.Lx, 76.60.–k, 03.65.Yz DOI: 10.7498/aps.66.150302

1 引 言

20世纪 90年代以来, 量子信息与量子计算科
学发展迅速 [1,2]. 人们意识到量子计算机在处理
某些特定问题时优越于经典的计算机. 从早期
的Deutsch-Jozsa算法 [3]、Shor质数分解算法 [4]、

Grover搜索算法 [5]等开始, 一系列不同的量子算
法如量子线性方程组算法 [6]、高斯和算法 [7]等被

陆续提出. 与此同时, 量子信息处理器还被广泛地
用于量子模拟 [8]、量子信息纠错 [9]、量子度量 [10]

等方面的研究. 针对不同的量子体系, 开发出了
一系列实验技术以满足不同的实验需求. 随着研
究的不断深入, 从实验上实现理论方案所需要的
量子比特位数也在不断增加. 为了能够最终真正
地将量子计算的巨大潜能得以实现, 必须不断地
提高实验体系可操控的量子比特位数, 掌握多比
特量子操控技术. 然而, 到目前为止还只有少数

的物理体系 (如离子阱 [11]、超导回路 [12]、核磁共振

(nuclear magnetic resonance, NMR) [13,14]等)能实
现复杂的多比特 (>7个量子比特位)的实验方案.

NMR平台是一个很好的量子方案测试平台,
该平台 60多年的控制技术的发展提供了丰富而
又精准的量子操控手段. 很多量子算法都是在
NMR平台上得到了最早的实验验证 [15,16]. 近几年
来, 一些多量子比特实验方案也在NMR平台上得
以实现. 在 2000年和 2001年, Knill等 [13]和Van-
dersypen等 [14]分别利用巴豆酸 (crotonic acid)和
全氟丁二烯基铁络合物 (perfluorobutadienyl iron
complex)这两种不同的7比特样品实现了 7比特赝
纯态的制备和Shor算法的演示, 以此揭开了多比
特NMR实验的序幕. 后续的很多 7比特实验方案
都利用了巴豆酸样品 [17,18]. 2006年, Negrevergne
等 [19]实现了 12比特的赝纯态制备. 在拓展系统量
子比特位数方面, 选择和制备合适的样品一直是一
个非常大的挑战. 最近我们提出了最优控制的量子
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经典杂化的反馈控制方案 [20], 并在实验中实现了 7
量子相干的量子控制. 这个方法克服了完全经典最
优控制中对计算资源要求最苛刻的部分, 对多量子
比特系统提供了一个有效的控制手段. 随后, 这个
方法被应用到了一个新的12比特样品上 [21].

本文介绍NMR平台下的多量子比特体系的实
验操控技术. 首先阐述操控多量子比特NMR体系
实验中的基本困难及其原因, 然后介绍我们在 7量
子比特赝纯态制备以及其他多量子比特实验中用

到的一系列实验技术, 最后给出展望.

2 多量子比特NMR实验中的技术困难

目前 2到 4位的少量子比特NMR实验已经形
成为较完善成熟的实验技术, 然而在多比特NMR
实验中还有很多的技术困难需要解决. 为了克服这
些实验困难, 已发展出了很多实验技术方法.

首先是谱线信噪比以及分辨率的问题. 随着自
旋数目的增加, 谱线强度大致以指数形式减弱, 从
而导致谱线信噪比迅速降低. 同时由于不少核与核
之间的J耦合系数很小, 导致相关峰劈裂出来的频
率间隔很小, 会堆叠在一起无法精确区分彼此的位
置. 在实验中多个峰彼此叠加在一起形成非常复杂
形状的谱线, 导致无法直接获取精确的实验信息.
这一关键性问题涉及到NMR体系的可扩展性 [22].

其次是对多量子比特实现有效的脉冲操控以

及进行有效的数值模拟问题. 对于n量子比特的样

品, 描述整个量子体系运动的薛定谔方程需要构建
2n维度的密度矩阵, 从而模拟体系状态的运算量
将以指数速度攀升, 这极大地限制了优化算法 (如
GRAPE算法 [23])的搜索效率.

第三是如何进行有效的初态制备问题. 已经
提出了多种方法来进行赝纯态制备 [24−26], 然而主
要问题是要么实验的次数随比特数指数增加, 要么
得到的赝纯态信号强度随比特数指数减小. 例如
Vandersypen等 [14]在他们 7比特实验中利用时间
平均法叠加了 36次实验才制备出了赝纯态. Knill
等 [13]发明了猫态制备法有着简洁而有效扩展的形

式, 理论上对n比特样品最少只需要n次实验的叠

加, 然而信号强度随比特数指数减小. 不管怎样,
猫态制备法依然能在 10量子比特左右的NMR体
系上有很好的应用 [19].

第四是线路优化问题. 对于多量子比特实验,
往往需要复杂的操作来实现所需的实验线路. 除了

实验线路中所必须的基本操作外, 往往还要添加很
多去耦脉冲来消除不需要的系统哈密顿量演化. 随
着操作脉冲的增加, 整个线路的累积误差也会越来
越大, 如果不进行有效的线路优化, 实验结果往往
与理论预期偏差很大.

最后是对实验结果快速有效读出的问题. 对多
量子比特NMR体系的量子态进行完全重构所需的
读出脉冲个数随量子比特位数也是以指数速度增

加的. 为了简化实验的复杂度, 有时只进行部分子
空间态层析. 也有一些新型的态层析方法被提出,
用来提高结果读出的效率 [27,28].

3 NMR 量子寄存器

下面我们以巴豆酸 (crotonic)样品为例, 结合
7比特赝纯态制备以及相关实验来对其中的一些多
比特实验技术进行介绍. 巴豆酸分子的结构及在
303.0 K温度下Bruker AV-400 MHz的NMR谱仪
上测得的样品参数如图 1 (a)所示, 样品溶剂为重
水. 7个量子比特由C1, C2, C3, C4, M , H1和H2
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图 1 (网刊彩色) 7比特量子寄存器 (a)巴豆酸分子的
化学参数, 对角元表示化学位移, 非对角元表示 J耦合常

数, 单位为Hz; (b) 13C (蓝色)和 1H (红色)的热平衡谱
Fig. 1. (color online) 7-qubit quantum register:
(a) Chemical parameters of crotonic acid molecule;
the diagonal elements denote the chemical shifts and
the non-diagonal elements denote the J-coupling con-
stants; the unit is Hz; (b) 13C (blue) and 1H (red)
thermal equilibrium spectra.
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自旋组成, 按照这个顺序分别标记为第 1—7量子
比特, 其中M是三个完全等价的氢核组成的甲基

氢 (后面我们将介绍怎样将甲基中的三个氢自旋作
为一个量子比特使用).

这个体系的哈密顿量 Ĥ可写为

Ĥ =

7∑
i=1

πνiσ
i
z+

7∑
j<k,=1

π

2
Jjkσ

j
zσ

k
z , (1)

其中, νi代表第 i个核的化学位移, Jjk代表 j核和

k核自旋之间的标量J耦合大小, σi
z代表第 i个核

自旋泡利算符. 实验中测得的参数见图 1 (a), 自旋
13C和 1H的热平衡谱见图 1 (b).

4 多比特NMR实验中的操控技术

4.1 射频选择方法

静磁场和射频场的不均匀性会造成脉冲的不

完美性, 通过对水峰信号进行章动实验能够测试射
频场的不均匀性, 如图 2 (b)中蓝线所示, 随着施加
的脉冲时间的增加信号强度会振荡减小. 通过射频
选择方法 [29]可以减小这种不完美性的影响. 此方
法利用核章动速率和脉冲功率之间的关系来选择

性地挑选出一小部分空间的样品. 在此小空间内,
样品感受到的射频脉冲功率近乎相等, 同时由于选
择性地挑选出了部分空间的样品, 有效样品的空间
区域大大减小, 从而此部分感受的静磁场不均匀性

比整个样品空间的磁场不均匀性小很多, 从而提高
了谱线分辨率.

射频选择方法是受DANTE序列的启发 [30].
我们采用文献 [29]中的射频选择序列：

Ry(2mπ)[Rx(α)R−y(2π)]m, (2)

其中Rx,±y(θ)分别代表沿着x,±y轴旋转 θ角度.
上面序列中旋转角度针对的是线圈中心位置附近

的样品, 角度α满足mα = π/2, 整个序列中的脉冲
都是硬脉冲激发. 对于线圈中心附近的样品, 上述
序列净作用相当于绕x轴旋转π/2. 如果开始态沿
z方向, 在m次循环后对应于线圈中心附近样品的

态将被激发到 y方向, 最后的Ry(2mπ)脉冲将作为

自旋锁定的脉冲, 不改变 y方向的态. 而对于不在
线圈中心附近的样品, 由于射频不均匀性导致激发
幅度的减小, 翻转的角度不再是 2π (而是β < 2π)
或者α, 因此在m次循环后态将被激发到x-z平面,
最后的Ry(2mπ)脉冲等效于一个回聚的形式 (旋
转回波)将最终态转向 z方向. 因此序列 (2)能够
选择性地挑选出线圈中心附近一小部分空间的样

品, 从而在抑制射频脉冲的空间不均匀性的同时也
能进一步提高谱线的分辨率. 实验中我们测试了
这个序列的效果, 如图 2 (a)所示. 当取m = 80

时, 能将水峰的半高宽从 1.95 Hz降到 1.02 Hz,
伴随的代价是信号强度衰减到原有的8.0%.施加序
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图 2 (网刊彩色) 射频选择方法的实验测试结果 (a) 施加序列 (2)前后水的热平衡谱, 图中不同谱线对应序列 (2)中的m分别取

0, 10, 20, 40, 80的效果; (b)章动实验测试结果, 图中蓝线和红线分别代表施加射频选择序列前后水的射频章动实验结果, 红线信
号放大了 5倍, 其中红线施加的射频选择序列中m = 80

Fig. 2. (color online) Experimental results for radio-frequency (RF) selection method. (a) Thermal equilibrium spectra
of water with/without the sequence (2). Different spectra correspond to m = 0, 10, 20, 40, 80 in the sequence (2), respec-
tively. (b) RF nutation experiments; the blue and red curves represent the nutation signals of water without and with the
sequence (2); the signal of the red curve is amplified by 5 times with m = 80.
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列 (2)后, 对水峰信号进一步进行章动实验的结果
(图 2 (b)中的红线)可以看出, 随着施加的脉冲时间
增加, 信号强度改变很小, 射频场的不均匀性得到
了有效的抑制.

4.2 甲基氢自旋1/2子空间选取

甲基具有三个完全等价的氢自旋, 无法对这三
个氢自旋分别进行操作, 因此不能作为三个量子比
特使用. 但是通过选取甲基上氢自旋态的子空间,
能将它们作为一个有效自旋 1/2的粒子 (即一个量
子比特)利用. 这是利用了甲基上三个等价氢自旋
的对称性, 它们的态空间能由一个自旋 3/2的子空
间和两个自旋 1/2的子空间组成. 最初的热平衡态
包含这两种自旋类型的极化, 利用图 3的操作序列
能消除自旋 3/2子空间的极化, 而只保留自旋 1/2
子空间的极化, 相当于在自旋 1/2子空间做投影操
作. 因此, 经过这一步之后, 我们就能将整个巴豆
酸分子体系作为一个7量子比特的样品进行操作.

 

 

gp

M

C

A X X

Y Y

B

图 3 (网刊彩色) 甲基上三个等价氢自旋态的自旋 1/2
子空间选取的操作序列, 图中 Y 和 Y 的方框分别代表绕

y轴和−y轴 π/2的旋转, X和X的方框分别代表绕 x轴

和−x轴π/2的旋转; A, B分别代表绕 x-y平面内与 x轴

夹角为 68.2◦和 116.6◦的轴π/2的旋转; 两个比特间的连
接线代表演化时间为 1/4J的 J耦合演化, 这里 J是甲基

上碳和氢自旋之间的耦合常数, gp表示 z方向的梯度脉冲

Fig. 3. (color online) Sequence of the selection of spin-
1/2 components of the methyl protons. Here Y and
Y represent π/2 rotation along the y and −y axis, re-
spectively. X and X represent π/2 rotation along the
x and −x axis, respectively. A, B represent π/2 rota-
tions along the axis in the x-y plane with the phases
of 68.2◦ and 116.6◦, respectively. The connecting line
between the two qubits represents the J coupling evo-
lution with the duration of 1/4J . Here J is the J-
coupling constant between spins 13C and 1H in the
methyl group. gp denotes pulsed field gradient along
z direction.

4.3 形状脉冲与组合脉冲

按照量子控制的理论, 单比特旋转操作和两比
特CNOT门能构成普适的量子逻辑门组, 可以实
现任意的幺正操作 [1]. 在NMR体系中CNOT门可

以拆分成 [31]

UCNOT =
√

iR1
z

(
π

2

)
R2

z

(
π

2

)
R2

x

(
π

2

)
× UJ

(
1

2J

)
R2

y

(
π

2

)
.

这里在量子比特 i上的单量子比特旋转Ri
α (θ)表

示绕α (= x, y, z)轴做 θ角度的旋转, J耦合演化

UJ (1/2J) = e−iσ1
zσ

2
zπ/4. 因此, 单比特旋转操作和

J耦合演化能实现任意的幺正操作.
当同核自旋之间的化学位移频率相差比较大

时, 可通过选择性的形状脉冲来实现单比特的旋
转. 一般而言, 形状脉冲的时间长度和核与核自旋
之间的化学位移之差成反比. 常用的的形状脉冲
是Gaussian型的软脉冲 [32]. 当同核自旋之间化学
位移相差在104 Hz左右时 (常见于 13C谱), 1 ms左
右时间长度的Gaussian软脉冲能很好地实现单核
π/2,π旋转操作. 当化学位移相差只有 1 kHz左右
(常见于 1H谱)时, 实验效果表明对于π旋转操作
用Hermite型 [33]的软脉冲会有更好的实验效果.

除了单比特操作外, 实验中还经常用到硬脉冲
操作来实现所有 13C核或者 1H核的同时旋转. 一
般整个通道的谱宽往往很大 (104 Hz量级), 由于偏
共振效应, 处于谱两边位置的核实际旋转角度会比
谱中心位置的核的旋转角度要小. 施加脉冲过程中
核之间的J耦合也会造成一些误差. 因此, 我们采
用组合脉冲 [34]来实现对所有 1H核的π旋转, 以消
除硬脉冲的偏共振效应、系统内部哈密顿量等因素

所造成的脉冲不完美性的影响.

4.4 脉冲编译技术

在利用软脉冲实现单比特旋转操作时, 由于
偏共振效应和系统的J耦合演化, 脉冲的效果并
不完美. 为了弥补每个软脉冲带来的局部误差,
Laflamme等 [35]开发了脉冲编译程序, 可计算出软
脉冲的误差. 引入一系列的化学位移与σzσz耦合

项的前置和后置误差项, 分别用来代表偏共振效应
与核耦合效应引起的误差, 表达式如下：

Usim = e−i[Hrf+π
∑

i νiσ
i
z+

π
2

∑
j<k Jjkσ

j
zσ

k
z ]∆t

≈
∏
i

e−iαpost
i σi

z

∏
j<k

e−iβpost
jk σj

zσ
k
z · Uideal

×
∏
i

e−iαpre
i σi

z

∏
j<k

e−iβpre
jk σj

zσ
k
z

= UpostUidealUpre, (3)
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式中Hrf代表射频场的哈密顿量, αpre
i 和αpost

i 代表

化学位移演化的前置与后置误差项, βpre
j,k 和βpost

j,k

代表σzσz耦合项相应误差项. 我们需要优化这四
项参数, 使保真度 [36]

ΦS =
∣∣∣Tr
[
U†

sim · UpostUidealUpre

]∣∣∣2/4n
最大. 这项工作可以通过Matlab数值优化程序得
以实现, 也可以通过平均哈密顿量理论计算出低阶
的近似 [37].

结合巴豆酸样品, 以C1核π/2旋转为例, 我们
给出一个具体的Matlab数值优化结果, 如表 1所
列. 对角项参数是化学位移演化的弥补误差αpre

i

和αpost
i . 除了C1核外, 其余核均有αpre

i = αpost
i ,

而αpre
C1

= 0.35◦, αpost
C1

= 138.35◦. 对角线上方的
非对角元给出了两核J耦合演化的前置误差弥补

βpre
i , 对角线下方的非对角元给出了后置误差弥
补βpost

i . 经过优化误差项后, 该脉冲的保真度为
ΦS = 0.9999.

表 1 C1核π/2 Gaussian脉冲的前置误差项与后置误差
项, 数值以角度制形式给出
Table 1. Pre-errors and post-errors of π/2 rotation
pulse on C1 with Gaussian shaped. The unit of the
values is degree.

C1 C2 C3 C4 M H1 H1

C1 αC1 1.10 0.06 0.19 3.38 0.08 0.16

C2 1.11 69.11 1.88 0.05 −0.19 4.17 −0.01

C3 0.06 1.88 −77.45 1.94 0.18 −0.04 4.36

C4 0.19 0.05 1.94 9.74 −0.02 0.18 0.09

M 3.40 −0.19 0.18 −0.03 −40.78 0.19 −0.05

H1 0.09 4.17 −0.04 0.18 0.19 70.90 0.42

H2 0.17 −0.02 4.36 0.09 −0.05 0.41 45.68

表 2列出了利用形状脉冲对 7个量子比特实现
单比特的π/2和π旋转的基本脉冲参数以及经过

脉冲编译后的保真度.

4.5 脉冲序列编译

对于一定的量子信息处理任务, 需要施加一系
列的脉冲并演化组合成一定的脉冲序列来实现. 在
最终设计实际用到的实验脉冲序列时, 我们需要考
虑如下几个因素：

1)尽量消除脉冲的累积误差, 使得整个序列具
有较高的保真度, 例如前面提到的每个软脉冲有前

置误差和后置误差, 通过调节脉冲序列的参数尽量
让它们能够彼此抵消掉;

表 2 400 M谱仪上单量子比特旋转脉冲参数设置
Table 2. Parameters of pulses for single-qubit rota-
tions in 400 M spectrometer.

目标核 脉冲类型 旋转角度 脉冲时间/µs 保真度ΦS

C1

Gaussian

π/2 128 0.9999

π 180 0.9995

C2

π/2 700 0.9998

π 360 0.9981

C3

π/2 700 0.9999

π 400 0.9980

C4

π/2 700 0.9998

π 400 0.9996

M
π/2 500 0.9998

π 500 0.9980

H1

Hermite π/2 1400 0.9979

GRAPE π 2500 0.9980

H2

Hermite π/2 1400 0.9980

GRAPE π 2500 0.9982

2) 在演化期间添加去耦π脉冲, 在实现某两个
核之间的J耦合时, 我们需要对其余核施加去耦π
脉冲, 随着比特位数的增加, 去耦脉冲个数会迅速
增加, 使得序列变得非常复杂;

3)尽可能地减少脉冲操作数目, 将某些操作进
行合并或者简化, 一般情况下, 所用到的脉冲越少
最后的实验误差也会越小.

针对上述问题, Laflamme等 [35]开发了一套脉

冲序列的编译程序. 该程序能够自行优化每个脉冲
的入射角度、脉冲之间的时间间隔、去耦π脉冲的

位置, 并能够对某些特定的脉冲进行合并. 程序用
到的原理如下：

1) 将绕 z轴旋转操作用通过改变脉冲相位或

接收相位来等价实现;
2) 利用旋转坐标系, 对每个核进行相位追踪,

结合 1来补偿掉所有化学位移误差, 例如为了消除
单个脉冲后置化学位移误差, 可以在此脉冲后加一
个 z轴旋转来抵消, 此操作可以归并到改变核的观
测相位即可, 同时在旋转坐标系中能大大简化去耦
π脉冲的个数, 因为不需要考虑再去消除化学位移
演化;
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3) 利用态假设来吸收一部分误差或者去除一
些脉冲操作, 例如序列中间某个时刻某两个核处于
最大混态, 导致两者之间的J耦合是没有作用的,
也不需要添加去耦操作;

4)尽量将一些π/2, π脉冲 (含去耦脉冲)彼此
合并消除;

5)数值优化脉冲之间的时间间隔, 主要是为了
补偿或者消除J耦合的误差, 并使得整个序列最终
残余误差最小.

4.6 子空间GRAPE

利用GRAPE (gradient ascent pulse engineer-
ing) [23]算法可以有效地搜索出实现目标操作的脉

冲. 其巨大的优势在于将体系的内部哈密顿量以及
一些脉冲的不完美性 (如静磁场和射频场的不均匀
性)考虑在内, 通过数值的优化获得保真度较高的
形状脉冲以实现想要的操作, 从而避免了对实验线
路繁琐的拆门搭建过程, 并能大大减少整个实验线
路所需要的时间, 减小退相干效应对实验结果的影
响. 此项技术在3—5比特NMR实验中已经得到广

泛的应用.
然而随着量子比特数的增加, 体系的希尔伯特

空间维度将呈指数增加, 计算GRAPE脉冲所需要
的时间以及难度也会呈指数增加. 对于 7比特样品
GRAPE算法一般只能计算出简单的单量子比特操
作, 对多比特操作一般较难算出高保真度的脉冲.
即使对于单比特操作, 也往往需要较长的时间 (大
约半天)才能得到 99%以上高保真度的脉冲. 为了
克服GRAPE算法的这个缺点, 我们可以利用子空
间GRAPE方法 [35]进行搜索, 即将整个样品希尔
伯特空间分割成几个小的子空间的组合, 分别在子
空间中进行数值优化, 从而降低目标操作的维度,
大大提高GRAPE程序的效率. 下面以巴豆酸样品
为例解释子空间GRAPE方法的原理.

从样品的结构和参数 (图 1 (a))上可以看
出, 可以把整个 7量子比特分成两部分: A =

{C1, C2,M,H1}和B = {C3, C4,H2}. A和B子系

统之间只有C2与C3之间有较强的J耦合. 因此,
(1)式中的整个 7比特哈密顿量 Ĥ可以近似等效看

成A, B两部分子空间哈密顿量:


ĤA =

∑
i=1,2,5,6

πνiσ
i
z +

k=2,5,6∑
j<k,j=1,2,5

π

2
Jjkσ

j
zσ

k
z ± π

2
J23σ

2
z ,

ĤB =
∑

i=3,4,7

πνiσ
i
z +

k=4,7∑
j<k,j=3,4

π

2
Jjkσ

j
zσ

k
z ± π

2
J23σ

3
z .

(4)

如果目标操作U可以拆解成直积的形式

U = UA ⊗ UB, 其中UA, UB分别只作用在A, B

这两个子空间内, 那么只要搜索得到的脉冲满足在
A子空间 ĤA的作用下趋于UA, 且在B子空间 ĤB

的作用下趋于UB, 在总的系统哈密顿量 Ĥ的作用

下所得的脉冲作用效果就近似趋向于U . 因而把在
7量子比特空间搜索U脉冲的问题转换成在 4量子
比特子空间A和 3量子比特子空间B里寻找一个

脉冲, 使得其在两个子空间内的作用分别同时趋于
UA, UB. 这样就能把一个7比特GRAPE问题分解
成2个4比特和2个3比特GRAPE 问题 (因为这种
拆分哈密顿量时有 2个 ĤA和 2个 ĤB), 从而使得
问题得到降维, 大大加快程序的运行速度.

按照不同的目标操作, 我们可以将样品按照不
同的方式划分子空间. 例如, 除了按照样品空间结
构来划分子空间外, 还可以将巴豆酸分子分成由 4

个 13C和 3个 1H组成的两个子空间. 这种划分法
非常适合于搜索单通道GRAPE脉冲情形. 子空间
GRAPE对单比特脉冲非常有效, 对于巴豆酸样品,
很容易在 1 h内就算出整体保证度在 99.5%以上的
单比特旋转操作, 然而对于多比特操作 (2个或者
2个比特以上的操作), 用子空间GRAPE方法算出
来的脉冲整体保真度往往非常低, 经验表明即使子
空间脉冲保真度都到达99%以上, 整体保真度也只
有不到 10%的概率会在 90%以上. 因此在计算多
比特GRAPE脉冲时需要反复调试. 表 2中的H1

与H2核的π脉冲就是用子空间方法计算出来的.

4.7 态读出: 量子态层析技术

提取量子计算的结果, 必须对末态进行测量.
实际上, NMR系综量子计算的读出是一个系综平
均弱测量过程. 通过采集在接收线圈中由于自旋磁
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矩进动感应的振荡电压, 一个时间响应的自由感应
衰减 (free induction decay, FID)信号被NMR谱仪
的探头接收, 经过傅里叶变换, 将原来复杂的FID
信号转化为频域的频谱图, 核自旋态信息就被包含
在这些傅里叶谱图里, 可以通过谱线积分来获得每
个峰的幅度、相位等信息.

然而随着比特数的增加, 用直接的谱线积分方
法来获得精确的谱线信息变得越来越困难. 因此我
们可以利用最小二乘法对谱线进行拟合, 从而获得
每个峰的位置、幅度、相位、半高宽这些有用信息,
以便进行进一步的实验数据处理. 在液态NMR体
系中, 共振峰的形状近似是洛伦茨型 [38]的, 傅里叶
变换的谱线信号S(ω)可由下式描述：

S(ω) = Re
(∑

k

Ak e iφk
1

λk + i (ω − ωk)

)
, (5)

Re代表取实部, Ak, φk, λk, ωk分别代表第k个共

振峰的幅度、相位、半高宽以及中心频率. 通过
Matlab可以拟合出这些参数, 从而得到所有有用
的信息. 在实际拟合过程中, 借助于热平衡谱能设
置较好的参数初始值, 这样能大大提高拟合的速度
并最终得到拟合结果.

如果想要知道量子态全部的信息, 通常采用的
方法是量子态层析技术 [39], 运用不同的观测脉冲
将描述系统输出态的密度矩阵完全重构出来. 对
于n量子比特样品, 其密度矩阵的维度是N = 2n,
由N2 − 1个独立的参数决定. 对任意的量子态进
行完全重构可以用 5N − 6个观测量来实现 [27]. 随
着量子比特数n的增加, 进行完全量子态重构所需
要的测量次数是指数增长的. 对于多量子比特量系
统, 实验上已经非常难以实现完全的态层析. 针对
不同的计算目的, 如果我们只关心密度矩阵的部分
子空间信息, 可以只对系统小的子空间进行读出,
以大大减少读出脉冲的个数 [40]. 近年来一些量子
态重构的方案不断被提出来用以减少态重构过程

的测量次数. 例如基于在子空间上进行的幺正操作
来进行态重构 [27], 这种方法可对多种类型的量子
态进行重构, 尤其是针对可以很好地近似为矩阵乘
积的量子态. 还可以通过压缩感知的方法对接近纯
态的密度矩阵进行自适应测量, 将测量次数降低到
2N − 1次 [28], 但随量子比特数的增加依然需要指
数增长的资源.

4.8 赝纯态制备

量子算法一般要求将所有的计算量子比特制

备到一个合适的初态, 通常为基态 |0⊗n⟩. 然而, 室
温下NMR自旋体系处于热平衡态是一个高度混
和态, 不适合作为量子计算的初态. Vandersypen
和Chuang [41]以及Cory等 [42]提出了赝纯态的概

念来代替纯的基态, 使得液态分子NMR量子计算
成为可能. 赝纯态的密度矩阵具有如下形式:

ρpps=(1− ε)
I⊗n

2n
+ ε

∣∣0⊗n
⟩ ⟨

0⊗n
∣∣ , (6)

式中n代表比特数, I是2×2的单位矩阵, ε ∼ 10−5

代表 ρpps的有效纯度. 除了信号强度减小 ε外,
(6)式中的赝纯态和纯态 |0⊗n⟩有相同的演化规律
和观测信号.

然而制备如此一个赝纯态并非一件容易的事,
因为赝纯态需要引入非幺正的过程. 至今已经发
展了许多制备方法, 例如空间平均法 [24]、时间平均

法 [25]、线选脉冲 [26]等. 2000年, Knill等 [13]提出了

猫态法制备赝纯态的方案, 此方法具有简洁而有效
扩展的形式, 很容易应推广到多量子比特体系实验
中. 下面我们以巴豆酸样品为例, 结合以上的各种
技术, 通过猫态法实验制备7比特赝纯态.

4.8.1 猫态制备法

猫态制备法由编码和解码两部分组成. 编码
过程是将态由 IIIIσzII制备成最大量子相干态

σxσxσxσxσxσxσx, 通过相位循环制备最高 7阶的
量子相干项 I+

⊗7
+ I−

⊗7, 这也对应于猫态中的相
干项, 这里 I± = (σx ± iσy) /2, σx,y,z为泡利算符.
图 4 (a)是在巴豆酸样品中实现这个编码过程的量
子线路图. 原则上, 通过7次的相位循环实验, 其中
第k次对每个比特施加绕 z轴旋转ϕk = 2kπ/7角

度 (即在第k次相位循环脉冲相位增加ϕk), 将 7次
实验累加起来, 就能得到只含有 7阶量子相干项态.
为了进一步消除0量子相干项, 我们采用14次相位
循环, 其中第k次对每个比特施加绕 z轴旋转ϕk =

2kπ

2N
+

1− (−1)
k

2
π 角度.

解码过程是将最高 7阶量子相干项态 I+
⊗7

+

I−
⊗7
解码为辅助比特标记的赝纯态 00000σz0, 这

里态 |0⟩ ⟨0|简记为 0. 这样就得到了以H1作为标记

位的6比特赝纯态. 图 4 (b)是在巴豆酸样品中实现
这个解码过程的量子线路图. 对这个线路做一定的
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修改, 可获得以 7个核中的任意一个核自旋作为标
记比特的赝纯态, 本质上没有任何区别.

C

C

C

C

M

H

H

C

C

C

C

M

H

H

X

X

Y

X

X

X

X

X

X

Y

Y

Y

Y

Y

Y

Y

Y

Y

Y

Z

Z

Z

Z

Z

Z

Z

Y

Y

Y

(a)

(b)

图 4 (网刊彩色) 利用猫态法在巴豆酸样品上制备标记赝
纯态的量子线路图 (a) 编码过程; (b) 解码过程
Fig. 4. (color online) Quantum circuit for pseudo-pure
state preparation using cat-state method on the cro-
tonic acid: (a) Encoding procedure; (b) decoding pro-
cedure.

4.8.2 实验过程与结果

7比特标记赝纯态制备实验在Bruker AV-
400 MHz谱仪上进行. 实验的基本过程为: 1) 对样
品施加 4.1节中的射频选择脉冲; 2) 通过π脉冲和
梯度场消除除甲基氢外的其余所有核自旋的极化,
然后通过 4.2节中甲基氢自旋 1/2子空间选取序列
制备态 IIIIσzII; 3) 通过猫态法制备赝纯态的编
码和解码过程获得标记的赝纯态00000σz0; 4)通过
测量确认态的信息.

首先通过 4.4节中的脉冲编译技术计算并优化
每个核自旋π/2和π脉冲的前置和后置误差 (参见
表 1和表 2 ), 用到了Gaussian型和Hermite型软脉
冲, 利用 4.6节中的子空间GRAPE程序计算H1和

H2上的GRAPE脉冲. 然后通过 4.5节中的脉冲序
列编译技术对甲基氢自旋 1/2子空间选取 (图 3 ),
并对猫态法制备赝纯态的编码和解码 (图 4 )的量
子线路进行优化, 自行进行添加去耦脉冲、消除误
差、合并脉冲等操作, 经过编译后整个实验序列时
间只需要 132 ms, 脉冲序列的理论末态保真度为
97.48%. 实验中我们在样品中施加优化通过相位
循环后优化的脉冲序列, 最后通过谱线测量对实验
结果进行检测.

由于标记赝纯态具有 00000σz0的形式, 因此
赝纯态的特征是, 在H1上的观测 (对H1施加π/2

旋转的读出脉冲)只有一个对应于其他 6个核自旋
在 |000000⟩⟨000000|态的单峰出现, 如图 5 (a)所示,
在其他峰的位置没有可观测的信号, 与实施图 4之
前的参考信号的强度之比大约为14%. 为了进一步
确认实验结果, 我们分别对其他 6个核自旋也进行
了读出操作, 即对每个核自旋施加π/2旋转的读出
脉冲, 观测对应核自旋的谱线信息, 理论上应为 2
条方向相反、幅度相等的双峰出现,如图 5 (b)—(h).
图 5所示的实验谱与理论预期基本相符.
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图 5 (网刊彩色)标记赝纯态 00000σz0制备的实验结果 (a),
(b)和 (c)分别代表H1, H2和M 核的实验谱; (d), (e), (f)和
(g)分别代表C1, C2, C3和C4核的实验谱; 图中蓝线代表标
记赝纯态的实验谱线, 红色代表热平衡态谱线, 所有谱线都是
通过对该核自旋施加π/2旋转的读出脉冲获得

Fig. 5. (color online) Experimental reulsts of prepar-
ing 7-bit labeled pseudo-pure state 00000σz0: (a), (b),
(c) represent the experimental spectra of H1, H2 and M

respectively; (d), (e), (f) and (g) represent the experimen-
tal spectra of C1, C2, C3 and C4 respectively. The blue
lines are for labeled pseudo-pure state and the red ones
are for thermal equilibrium state. The M signal is am-
plified by 4 times. All spectra are recorded after a π/2
reading-out pulse on the corresponding spin.
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实验误差主要有五方面: 1) 对于经过脉冲优
化后的序列, 序列整体操作的理论误差仍有 2% 左
右; 2) 样品参数测量不是完全精确的, 会进一步影
响脉冲序列的保真度; 3) 尽管实验中通过射频选择
方法消除了大部分脉冲和磁场不均匀性的影响, 但
是实际实验中仍然存在脉冲的不完美性; 4) 弛豫
的影响; 5) 实验谱线分辨率不够和信噪比低对实验
读出结果的影响等.

5 展 望

本文结合 7比特赝纯态制备以及其他有关实
验介绍多比特NMR实验技术, 尚有很多其他方面
的多比特实验理论和技术未能述及. 就像之前的低
比特实验技术一样, 相信在NMR中发展的多比特
量子控制技术在不久的将来也会不断应用到诸如

NV色心、离子阱等量子体系中, 使这些技术得到更
广泛的应用.

虽然近几年量子计算和量子信息方面取得了

不少突破, 然而多量子比特实验还有更多的问题有
待解决. 这里, 我们简要地总结了NMR多量子比
特实验未来可能研究的重要问题.

1) 开发新型的多量子比特样品. 目前已经开
发成熟的多比特样品还很少, 具有优异的系统参数
的样品能够很大程度上简化实验的难度. 例如我们
希望能尽可能地区分开谱图上每个核的峰, 核与核
之间耦合系数不要太小, 退相干时间能尽可能地长
等. 最近有些实验方案开始利用液晶样品, 这是源
于液晶样品有较强的偶极 -偶极耦合, 可能有助于
提高GRAPE算法的成功率 [43].

2) 提高信噪比. 目前已有的NMR谱仪静磁场
强度已达到 20多特斯拉, 通过增加静磁场强度在
未来已经很难再有效地提高多比特实验中的信噪

比. 很多理论方案都在试图克服核磁体系的可扩展
性问题. 其中冷却算法 [44]能有效地提高系统初始

极化度, 是一个很有可能解决这个难题的方法. 近
期也有不少新型冷却算法研制出来.

3) 实现更复杂的量子操控. 如何在多量子比
特平台上实现复杂的量子操控还是一个未解决的

问题. 基于GRAPE技术, 很多新的优化算法试用
于多量子比特体系上. 最近也有人试图通过闭环控
制来实现量子反馈 [20], 以此来克服在经典计算机
实现GRAPE算法所需指数增长的时间问题.

4) 快速有效的系统模拟、态读出等其他有效性
问题. 这些问题都源自于描述量子系统的希尔伯特
空间维度随着量子比特位数以指数速度的增长, 传
统的计算方法所耗费的资源太大, 需要我们从理论
上设计研制出新的方案来解决这个问题.

感谢加拿大R. Laflamme实验组提供的脉冲和序

列编译程序; 感谢北京计算科学研究中心李俊、滑铁

卢大学 (University of Waterloo)鲁大为和多特蒙德大学

(Technische Universität Dortmund)张竞夫在文章撰写过

程中的讨论.
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Abstract
With the development of quantum information and quantum computation science, quantum information processor

has been widely used in different areas such as quantum simulation, quantum computation and quantum metrology
and so on. To make quantum computer come true, we need to increase the number of controllable qubits of the
system and improve the controllability to perform complex quantum manipulation. As a good experimental testbed
for quantum information processing, nuclear magnetic resonance (NMR) spin system provides rich and sophisticated
quantum control methods. In recent years a lot of multi-qubit experiments have been performed on the platform and a
series of experimental technologies have been developed. In this paper, we firstly explain the difficulties of multi-qubit
NMR experiments. Then by focusing on the experiment of 7-qubit labelled pseudo-pure state preparation and other
relevant experiments, we review the technologies in multi-qubit experiments. Using the radio frequency selective method,
the inhomogeneities of the radio frequency pulses are reduced and the spectral resolution is improved. After performing
1/2 spin selective sequence, we can regard the three methyl protons in the sample of crotonic acid as a single 1/2 spin
nucleus and treat the whole molecule as a 7-qubit quantum information processor. We utilize Gauss pulses, Hermite
pulses, composite pulses and gradient ascent pulse engineering (GRAPE) pulses to implement basic π/2 and π rotation
operations. The GRAPE pulses are calculated by subspace GRAPE program to speed up the computation greatly.
The errors of the basic pulses caused by chemical shift and J-coupling evolution can be estimated by the program of
pulse compilation. It divides the errors of the pulses into a series of post-errors and pre-errors. A program of sequence
compilation is used to eliminate the accumulated error of the whole pulse sequence, reduce the number of pulses and
optimize the experimental duration. A variety of methods of quantum state tomography have been proposed to improve
the efficiency of reading out information about quantum state. As an experimental example, we combine the above
experimental technologies and perform the experiment of 7-qubit labelled pseudo-pure state preparation by using the
method of cat state preparation. The sequence of cat state preparation consists of three steps: encoding procedure,
phase cycling and decoding procedure. We use 14 experiments to realize the phase cycling and acquire the final 7-qubit
labelled pseudo-pure state. The total duration of experimental sequence is about 132 ms. All the readout spectra have
the similar shapes to the theoretical expectations. Finally we give an outlook for further research in this direction.
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