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摘 要：讨论了密度矩阵的不同定义。建议使用完全密度矩阵、压缩密度矩阵和约化密度矩阵分别 

描写一个封闭量子体系的、一个系综中平均分子的和一个复合体系中的一个子系统的密度矩阵。强 

调这与现在人们认为的具有相同压缩密度矩阵的系综是完全等价的结论完全不同，具有相同压缩 

密度矩阵但是成分不同的系综可以通过系综整体测量来区别。作为一个应用，现在认为现有的核磁 

共振量子计算中没有纠缠的结论是没有根据的。 
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1 引言 

密度矩阵是 1927年由 Von Neumann和 Lan— 

dau独立提出的 】̈ ]。密度矩阵的方法在量子力学 

中有重要的应用 。与量子力 学 中的波 函数 同样重 

要，密度矩阵在各个物理分支中有着广泛的应用。 

例如，原子核物理、原子分子物理、光学、凝聚态 

物理等。近年来，随着量子计算机和量子信息研究 

的开展 引，密度矩 阵形式得到 了广泛 的应用 。然 

而，对于密度矩阵的定义和理解始终存在着一些差 

别和争论。我们注意这个问题是从核磁共振量 子计 

算中是否具有量子纠缠开始的[ 。我们从密度矩阵 

的意义出发，认为核磁共振的量子性质体现在每个 

分子中而不是在系综内，即使所有的系综的态是纯 

的，不同分子之问也没有纠缠 ]。我们进一步发现， 

问题的关键在于密度矩阵相同的系综在物理上是否 

完全等价，一般人们都认为是等价的，但是也不乏 
一 些知名的物理学家认为它们不等价 ’97。我们认 

为它们是不等价的l1 。最近我们将这一问题进行了 

详细的研究，将其中涉及到的问题进行了详细的讨 

论，澄清了不同的定义 1̈ }。此外 ，过去认为 的超光 

速通讯的不可行性是由于密度矩阵相同的系综的不 

可区分性引起的。我们的研究认为超光速的不可行 

性与系综的不可区分性是没有联系的 ]。本文给出 

了我们最近这些工作的一些主要要点。 

2 3种不同的密度矩阵 

Von Neumann定义的密度矩阵和 Landau定义 

的密度矩 阵是不 同的。Von Neumann定 义 的密度 

矩阵是对系综定义的。本文定义的系综是这样的： 

一 个量子系综是由 N个分子组成的，其中处在态 

l )的分子数是 N 个。这里分子是广义的，任何一 

个量子体系都可以成为一个分子，如一个原子核、 

一 个原子和一个电子等，都可以广义地称为分子。 

值得指出的是系综中的分子之间没有相互作用，而 

且不 同分子之间 的波函数之 间没有相位 的一致性 。 

即使两个分子处在同样的一个微观量子态上，这两 

个分子之间的相因子却是任意的。对于这样的一个 

系综，可以使用下面的密度矩阵描写 
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pc一∑ l >< l， (1) 
= 1 ’ 

并且称这样的密度矩阵为压缩密度矩阵。这样的一 

个密度矩阵实际上是描写了系综中一个分子的平均 

状态。在统计的意义上，压缩密度矩阵的描写是完 

全的。 

Landau引入的密度矩阵是从另外一个角度引 

入的。对于一个复合体系，例如一个由粒子 A和 B 

组成的体系，体系的波函数是l， >。如果我们只 

考虑其中一个粒子的状态，如 A粒子的状态，那么 

就需要对粒子 B的状态进行平均，这时粒子 A的状 

态由下面的密度矩阵表示 

P，=TrA l’ B><’ B l， (2) 

这里 Tr是求迹运算。我们称这样的密度矩阵为约 

化密度，用下标 r来表示。 

上面两种情况中，密度矩阵是对体系的一个不 

完全的描写。而对于一个独立的量子体系，也可以 

用密度矩阵来描写。例如，对于粒子 A和B组成的 

符合体系，对于整个体系的描写 可以用波函数 

l， >来描写，也可以用一个密度矩阵 

pf(AB)一l AB>< AB l (3) 

来描写。这时密度矩阵和波函数两者的描写是完全 

等价的。我们称这样的密度矩阵为完全密度矩阵。 

3 抽样测量与整体系综测量 

对于一个系综，可以对它进行抽样测量。对一 

个系综的力学量力的抽样测量是这样定义的：我们 

随机地从系综中选取 rn个粒子，对每个选取的粒子 

测量力。抽样测量的结果就是这 m个测量的平均。 

抽样测量可以用压缩密度矩阵表示出来 

<力>一 Tr(p 12)。 (4) 

显然对于具有相同压缩密度矩阵的系综，所有的抽 

样测量结果都是完全相同的。 

与抽样测量相对，可以对系综进行整体测量。 

对一个系综的整体测量是将系综中的每一个粒子都 

进行测量，然后将结果相加得到。在系综整体测量 

中，我们把系综作为一个整体进行测量。对系综进 

行 n力学量的整体测量，相应的算符为 

力 一∑12(i)， (5) 
一 1 

其中求和是对系综里的所有分子进行，力( )是系综 

中分子 i的力学量。我们可以推导出系综整体测量 

的平均值与抽样测量之间的关系是 

<力E>= N(12)一 NTr(p 12)。 (6) 

我们可以用一个简单的例子来说明上面的关系。假 

设有一个系综是由4个 自旋为 1／2的粒子组成的， 

其中两个粒子的自旋为+ ，另外两个粒子的自旋 

为一 。这个系综的压缩密度矩阵为 

f1／z 01 

Pc—l o 1／2 l。 

如果我们作 抽样测量，测量的结果为 

< >一 Tr(p )一 0 ， (8) 

即如果我们随机地选取一定数量的粒子进行测量， 

测量的平均结果为 0。如果对系综进行整体测量， 

即将 4个粒子的自旋测量都作 测量，则我们可能 

得到 4，2，0，一2，一4 5种结果。但是对同样系 

综的多次整体测量的平均值是 0。 

4 具有相同压缩密度矩阵的系综的可 

区分性 

现在人们通常都认为具有相同压缩密度矩阵的 

系综在物理上是不可区分的。Peres有一个假设， 

他认为密度矩阵描述确定了一个量子系综的所有物 

理性质m]。Preskill也认为这样的系综是不可区分 

的[】 ，但 DeEspanat认为是可以区分的。Penrose 

认为密度矩阵的描写是不完备的，只是为了操作的 

目的而设置的 。这里面除了定义上的不同引起的 

误会外，还有一部分物理上的争议。而这些争议在 

最近的量子计算中已经导致了比较大的争议，即核 

磁共振量子计算是否具有纠缠，算不算真正的量子 

计算。而对这一问题的争论的关键在于具有相同压 

缩密度矩阵的系综在物理上是否完全等价。我们认 

为具有相同压缩密度矩阵的系综在物理上是不等价 

的。 

首先，我们承认如果只考虑抽样测量，任何实 

验都无法区分成分不同，但是压缩密度矩阵相同的 

系综。这些是没有争议的。此外，对于纯粹的一个 
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量子力学体系，这时候体系是用一个完全密度矩阵 

描写的，完全密度矩阵与波函数完全等价。因此对 

于纯粹的量子力学体系，完全密度矩阵一样，体系 

在物理上是完全等价的。除去完全密度矩阵，我们 

考虑那些非平庸的系综。如果考虑整体系综测量， 

则完全可以使用物理的方法将它们区分开来。对于 

压缩密度矩阵一样，但是具有不同粒子数的系综， 

利用系综测量的平均值就可以将它们区分开来。假 

设系综 A具有粒子数 N ，系综 B具有粒子数 Nn， 

那么任何一个力学量的系综测量的平均值就可以将 

两者区分开来， 

<g2EA>一 NATr(p~g2)， 

<g2EB>一 NBTr(p g2)， (9) 

由于粒子数不同，因而就可以将它们区分开来。 

具有相同的压缩密度矩阵，但是具有不同组分 

的系综可以通过系综整体测量相区分。一个系综的 

组分或者成分指该系综是系综中存在的微观量子态 

以及每个量子态上的粒子的数量，即I >和 。不 

同组分的系综完全有可能具有相同的压缩密度矩 

阵。如果我们对一个系综作力学量 n的整体系综测 

量，则系综测量的涨落为 

厂——————————— ————————————一  

AllE=JNTr(ID n )一∑N (x／ri I n I x／ri> ， 
— l 

(10) 

这里的求和是对系综 中的量子态进行的。因此组分 

不同，涨落的结果也不同。这样就可以将它们区分 

开来。上式实际上是 deEspagnat的一个二能级结 

果的一般推广。 

5 核磁共振量子计算的量子性质 

核磁共振量子计算是目前演示量子算法最多， 
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Abstract：Density matrix is one important tool in quantum mechanics，and it has very broad application · 

However there are different definitions about the density matrix，and they describe quite different sys— 

terns．There has been some misunderstanding about the density matrix in the community，and these m s— 

understandings hinder the right application of the density matrix． In this article，we discuss the different 

definitions of density matrix．W e suggest to use the full density matrix，compressed density matrix and the 

reduced densitv matrix to describe the state of a complete quantum system，the state of an averaged Part卜 

c1e in an ensemble and the state of part of a composite system． W e stress that contrary to the wide accepted 

understanding that ensembles with the same compressed density matrix are physically indistinguishable， 

thev are distinguishable through the SO—called ensemble measurement．As an application，we gg t tn t 

the Dresent conclusion that the present—day nuclear magnetic resonance quantum computatton does not have 

quantum entanglement is groundless． 

Key words：density matrix；compressed density matrix；full density matrix；reduced matrlx l d tm t on 

of ensembles with the same compressed density matrix 
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