HIGHLIGHTS

NMR-Quantencomputer

Steffen J. Glaser*

Die Kernresonanzspektroskopie (NMR) ist eine der wich-
tigsten Methoden zur Identifizierung von Molekiilen und zur
Bestimmung ihrer Struktur und Dynamik. In den letzten
Jahren gab es jedoch eine Reihe Aufsehen erregender Arbei-
ten,[" 2 in denen die Methoden der NMR-Spektroskopie auf
sehr einfache, wohlbekannte Verbindungen angewendet wur-
den. Ziel dieser Arbeiten war es nicht, durch Messung von
NMR-Parametern die Kenntnisse iiber die Struktur oder
Dynamik dieser Verbindungen zu verfeinern, sondern das bis
vor wenigen Jahren rein theoretische Konzept eines so
genannten Quantencomputers experimentell zu realisieren.
Die Idee, Quantenphidnomene zur Berechnung komplexer
Aufgaben zu nutzen, geht auf den Physiker Feynman zu-
riick.P! Dieser schlug bereits 1982 vor, einen Computer zu
konstruieren, der auf quantenmechanischen Prinzipien be-
ruht.

Um zu verstehen, was einen Quantencomputer so inte-
ressant macht, ist es notwendig, die Informationsspeicherung
eines klassischen Computers und eines Quantencomputers zu
vergleichen. Ein Bit, die kleinste Informationseinheit fiir
einen klassischen Computer, kann nur einen der beiden
Zustinde 0 oder 1 annehmen. Die
kleinste Informationseinheit ei-
nes Quantenrechners ist ein so
genanntes Quantenbit (Qubit).
Es entspricht einem quantenme-
chanischen Zwei-Niveau-System,
dessen Basis-Zustinde mit |0)
bzw. |1) bezeichnet werden. Bei-
spielsweise kann ein solches
Qubit durch ein Teilchen mit
Spin % reprisentiert werden, des-
sen Spin-Ausrichtung (parallel
bzw. antiparallel zu einem &uf3e-
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Abbildung 1. a) Quanten-

mechanisches Zwei-Niveau-
System am Beispiel eines /3-

Spins in einem &uferen Ma-
gnetfeld mit den Basiszu-
stinden ,Spin up“ und
»Spin down®, die einem
Qubit mit der Einstellung 0
bzw. 1 entsprechen. b) Zwei
¥-Spins in einem &dufleren
Magnetfeld bilden ein Vier-
Niveau-System. Die Basis-
zustdnde der Spins und die
entsprechenden Einstellun-
gen der beiden Qubits sind
schematisch dargestellt. Im
Gegensatz zu klassischen
Bits sind in einem quanten-
mechanischen System auch
Uberlagerungen der Basis-
zustande moglich.
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ren Magnetfeld) den Zustdnden
|0) bzw. |1) entspricht (Abbil-
dung 1a). Im Gegensatz zu sei-
nem klassischen Analogon kann
ein Qubit jedoch auch in einem
quantenmechanischen Uberlage-
rungszustand von |0) und |1)
existieren und wird durch zwei
komplexe Zahlen ¢; und c,, die
Wahrscheinlichkeits-Amplituden
fiir die beiden Basiszustidnde, cha-
rakterisiert: |y)=c¢;|0)+¢,|1)
mit der Normierungsbedingung
e |?2+]c,|?=1. Beispielsweise
entsprechen in der NMR-Spek-
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troskopie die Fille |y),=2""%(]0)+]1)) und |y),=
2712(|0) +i| 1)) transversaler x- bzw. y-Magnetisierung. Mit
jedem zusitzlichen Qubit (z.B. Spin %2 Teilchen) verdoppelt
sich die Zahl der Basiszustinde des quantenmechanischen
Systems (Abbildung 1b) und damit die Zahl der zu bestim-
menden Wahrscheinlichkeits-Amplituden. Daher sind fiir die
vollstindige Beschreibung eines Registers aus N Qubits (z.B.
N gekoppelte ¥-Spins) 2" komplexe Zahlen (Wahrscheinlich-
keits-Amplituden) erforderlich, wihrend ein Register mit N
klassischen Bits definitionsgemif3 durch N ganze Zahlen (0
oder 1) bereits vollstindig beschrieben wird.

Durch die exponentielle Zunahme der GroBe des quan-
tenmechanischen Zustandsraums eroffnet sich die Moglich-
keit, eine grof3e Zahl unterschiedlicher Rechnungen in einem
Quantencomputer gleichzeitig, d.h. parallel, auszufiihren.
Dies erfordert jedoch die Entwicklung geeigneter Rechen-
verfahren, so genannte Quantenalgorithmen, die den quan-
tenmechanischen Besonderheiten Rechnung tragen.*-€]

Besonderes Aufsehen erregte ein von Shor entwickelter
Quantenalgorithmus zur Primzahlzerlegung.”! Fiir klassische
Rechenverfahren wichst die erforderliche Rechenzeit zur
Faktorisierung einer gegebenen Zahl exponentiell mit der
Anzahl ihrer Dezimalstellen an, die Schwierigkeit der Prim-
zahlzerlegung wird von einer der wichtigsten Methoden der
Kryptographie (dem so genannten RSA-Verfahren) ge-
nutzt.[l Die Rechenzeit fiir Shors Quantenalgorithmus steigt
demgegeniiber wesentlich langsamer mit der GroéBe der zu
zerlegenden Zahl (nur als ein Polynom der Zahl ihrer
Dezimalstellen), sodass dieser Quantenalgorithmus eine Ge-
fahr fiir verschliisselte Nachrichten bedeuten wiirde, falls es
gelingen sollte, einen Quantenrechner mit der notwendigen
Zahl von Qubits (etwa 100 bis 1000 Qubits) zu realisieren.
Allerdings: ,,Bis ein Rechner mit der notwendigen Zahl von
Qubits auf diesem Planeten private Schliissel knackt, werden
noch viele Jahre vergehen — ein Quantenrechner mit mehr als
vier Qubits in diesem Jahrtausend wére schon eine Sensa-
tion*.1¥!

Beispiele fiir gegenwirtige experimentelle Ansdtze zur
Realisierung von Quantencomputern sind Ionenfallen,”
Quantenpunkte,'l Josephson-Kontakte("!! und die NMR-
Spekroskopie,ll die bisher bei der praktischen Implementie-
rung von Quantenalgorithmen am weitesten fortgeschritten
ist. Die NMR-Spektroskopie bietet ausgereifte Methoden zur
gezielten Manipulation von Kernspins, die sich aufgrund ihrer
Isolation von der Umgebung besonders gut als Qubits eignen.
Gegeniiber anderen Verfahren hat die NMR-Spektroskopie
die Besonderheit, dass nicht einzelne Quantensysteme mani-
puliert und detektiert werden, sondern dass in einer gelosten
NMR-Probe ein Ensemble vieler identischer Spinsysteme
vorliegt. Daher werden NMR-Quantencomputer zu Beginn
einer Rechnung in der Regel nicht in einem reinen, sondern in
einem so genannten pseudoreinen Zustand prépariert, und
anstelle von Einzelmessungen einer Observablen werden
Erwartungswerte gemessen.['l Die Rechenoperationen von
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Quantenalgorithmen werden durch Radiofrequenz-Puls-
sequenzen realisiert. Diese lassen sich immer in Spin-selektive
Pulse und so genannte CNOT-Gatter (Abbildung 2) zwischen
Spin-Paaren zerlegen. Die Zahl der Qubits wird vor allem
durch die Verfiigbarkeit von Verbindungen mit geeigneten
Spinsystemen beschriankt. Zur effizienten Implementierung
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Abbildung 2. Schematische Darstellung einer moglichen NMR-Pulsse-
quenz zur Realisierung eines logischen CNOT(Z,S)-Gatters fiir ein
heteronucleares 1,S-Spinsystem mit der Kopplungskonstante J; ') Auf
der oberen und unteren Linie sind die selektiv auf Spin / bzw. Spin §
wirkenden Radiofrequenz-Pulse und z-Rotationen dargestellt. Die Periode
7 entspricht 1/(2J;).

eines NMR-Quantencomputers mit N Qubits ist ein Molekiil
mit N gekoppelten %-Spins erforderlich. Um moglichst viele
elementare Rechenschritte (logische Quantengatter) durch-
fithren zu konnen, muss die Zeit fiir ein solches Quanten-
gatter deutlich kleiner als die Relaxationszeiten der Kern-
spins sein. Da fiir elementare Rechenschritte die selektive
Manipulation einzelner Kernspins erforderlich ist, sollten die
Kernspins moglichst unterschiedliche Resonanzfrequenzen
haben. Daher eignen sich vor allem heteronucleare Spinsys-
teme und Kernspins, die einen groen Bereich chemischer
Verschiebungen abdecken. Weiterhin sollen zwischen den
Kernspins moglichst groe Kopplungen bestehen, da die
Implementierung direkter logischer Verkniipfungen zwischen
zwei Qubits eine Zeitdauer beansprucht, die umgekehrt
proportional zur Stirke der Kopplung zwischen den entspre-
chenden Kernspins ist. Allerdings ist es nicht erforderlich,
dass alle Spins paarweise gekoppelt sind (Abbildung 3a),
sondern es geniigt, wenn die Spins ein zusammenhidngendes
Kopplungsnetzwerk bilden (Abbildung 3b).['

a) b)

Abbildung 3. a) Schematische Darstellung eines Systems mit N =5 jeweils
paarweise gekoppelten Spins (Qubits). b) Ein lineares Kopplungsnetzwerk
reicht aus, um alle denkbaren logischen Operationen zwischen beliebigen
Spins (Qubits) eines N-Spinsystems zu realisieren.'?]

Fiir die ersten NMR-Quantencomputer mit bis zu drei
Qubits wurden leicht zugingliche Verbindungen wie 2,3-
Dibromthiophen 1,021 [3C]Chloroform 2,7 2 3-Dibrom-
propansidure 3,212 und ["*C;]Alanin 41 verwendet. Die
Qubits wurden durch die Kernspins der in Schemal fett
gedruckten Atome reprisentiert. Fiir die Realisierung des
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Schema 1. Verbindungen, die als molekulare Basis fir NMR-Quanten-
computer mit bis zu 7 Qubits geeignet sind. Die Atome der jeweils als
Qubit dienenden Kernspins wurden fett gedruckt. Die grau dargestellten
Protonen der Methylgruppe von 6 entsprechen nur einem Qubit, falls nur
der Spin-%-Anteil ihres Gesamtspins genutzt wird.!""!

ersten NMR-Quantencomputers mit mehr als vier Qubits
wurde 5 synthetisiert.' Bei Deuterium-Entkopplung bilden
die Kernspins von 'HN, BN, 13C% B3C’" (=CO) und “F ein
gekoppeltes Spinsystem, das aus fiinf /-Spins besteht. Die 1J-
Kopplungskonstanten variieren zwischen 13.5 Hz ('/yc.) und
366 Hz (/¢ 5), und die Frequenzdifferenzen liegen bei einer
Feldstirke von 9.4 T zwischen 12 kHz (v — v¢.) und 360 MHz
(v — wn). Kiirzlich wurde ['3C,]Crotonséure 6 als eine Ver-
bindung vorgeschlagen,™ die sich méglicherweise als 7-
Qubit-System eignet. Bei einem Feld von 9.4 T betrigt hier
die kleinste Differenz der Frequenzen der 'H-Spins jedoch
lediglich 500 Hz. Die Resonanzen der *C-Spins sind aber
wohlsepariert (minimale Frequenzdifferenz von 2.5 kHz bei
9.4 T).13

Der Entwurf und die Synthese von Molekiilen mit geeig-
neten Spinsystemen fiir 10 -20 Qubits stellt eine nicht triviale
Herausforderung dar. Falls die als Quantencomputer dienen-
de Verbindung in einem fliissigkristallinen Medium gelost
wird, konnen aufler J-Kopplungen auch relativ gro3e dipolare
Kopplungen genutzt werden, sodass die Zeit pro Rechen-
schritt verringert werden kann.' Ein weiterer moglicher
Ansatz fiir eine molekulare Architektur mit mehr als 10 Spins
besteht in der Aneinanderreihung repetitiver Grundeinheiten
aus mindestens drei Spins in einem Polymer.['"]

Zusitzlich zu den molekiilbautechnischen Anforderungen
wachsen mit zunehmender Zahl von Qubits auch die An-
forderungen an die NMR-Spektrometer und das Pulssequenz-
Design, um experimentelle Schwierigkeiten (z.B. die Inho-
mogenitdt der Radiofrequenzfelder) unter Kontrolle zu
halten. AuBerdem wird es fiir eine zunehmende Zahl von
Qubits immer ineffizienter, das Spinsystem in dem fiir die
Anwendung eines Quantenalgorithmus erforderlichen reinen
oder pseudoreinen Ausgangszustand zu priaparieren.!'s! Damit
sinkt die Empfindlichkeit der Experimente drastisch ab.
Mogliche Auswege konnten sich durch die Nutzung der
Hyperpolarisation von laserpolarisiertem *He- oder ?Xe-
Kernen,!"”! der Spinordnung von Parawasserstoff®! oder von
Elektronenspins®! ergeben.

Es ist sehr unwahrscheinlich, dass es mit Hilfe der NMR-
Spektroskopie in absehbarer Zeit gelingen wird, einen
Quantencomputer zu realisieren, der grof3 und leistungsfahig
genug ist, um klassischen Computern iiberlegen zu sein. Die
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Methoden der NMR-Spektroskopie sind jedoch in fast idealer
Weise dazu geeignet, bisher nur theoretisch ausgearbeitete
Quantenalgorithmen mit kleinen Spinsystemen zu realisieren
und experimentell zu erproben. Dariiber hinaus stellt das
Ausloten der Grenzen dieser Methoden einen spannenden
Gegenstand aktueller Forschung dar.
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