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Состояние кубита на сфере Блоха

Вероятности:

Удобно обозначать:



Pauli-X gate



Hadamard gate

• Hadamard gate produces quantum superpositions

• Rotation on pi around x-axis followed by rotations on pi/2 
around y-axis



Measurements

In general case

Using multiple measurements, we can extract theta, but not phi



Measurements

In general case

By measuring in X basis, we can extract also phi. Apply H before 
the standard measurement

The state of the qubit after H:

The probability to measure 0:



Pauli-Y gate

Pauli-Z gate



Two-qubit gate CNOT

• Control qubit and target qubit

• CNOT does not change the state of the target qubit provided 
control qubit is in the state 0

• CNOT inverts the state of the target qubit provided control 
qubit is in the state 1



CNOT - различные реализации



Идея вариационного алгоритма поиска 
собственных значений
• Матрица H, большой размерности

• Цель – найти собственные значения

Минимальное среднее – собственное значение
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Для следующих значений



Общая схема



Поиск энергий молекул



• Тривиальный метод – сопоставить состоянию кубита
одноэлектронное состояние

• Правильное коммутация внутри 1 уровня

• Не те коммутационные правила для разных уровней

(должен быть антикоммутатор 0 для фермионов)

Как связать фермионные операторы с 
кубитами?



Jordan-Wigner transformation

• Пронумеруем все кубиты и введем

• Выполняются нужные коммутационные соотношения



Разложение Гамильтонина

l lH Hc



Общий алгоритм



Эволюция состояния

Цель: создать эволюцию, которая 
будет вести состояние на входе к 
основному



Система кубитов

Ионы Ca+



Моделирование молекулы H2



Эволюция состояния для молекулы H2

Цель: создать эволюцию, которая 
будет вести наше состояние к 
основному

Синглетные возмущения являются в 
новом базисе просто поворотами и 
не требуют квантового контура

Более оптимальный метод преобразования 
базиса от кубитного к фермионному



Реализация унитарного оператора c помощью
MS gate
A,B – матрицы Паули
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MS gate

MS gate



Квантовый алгоритм оптимизации

new

Поиск минимума 
алгоритмом 
Недлера
(классический)



Алгоритм поиска минимума (Nedler)
Размерность пространства N

0 / ( 1)kx Nx  centroid

Compute

то 1N rx x 

reflection



Продолжение



Пример расчета по шагам



Результат расчета H2



Ошибки усреднения

1 цикл ~ 20 мс
Хорошее усреднение при 15000 циклах – 5 мин

И это только одно значение параметра



Суммарные ошибки

- Погрешности детекторов
- Скачки мощности лазера 
(ошибки при операциях в 
гейтах)



Молекула LiH



Результаты LiH



Минимизация не сошлась



Распределение по уровням при различных R



Выводы

• Квантовые алгоритмы в теории должны существенно обгонять 
классические на больших рамерностях

• Есть методы сведения гамильтонианов молекул к спиновым 
системам, но вид условжяется

• Любой множитель в гамильтониане - это операция с кубитом на 
схеме. Любая операция несет ошибки (технически)

• Большие системы – много операций – огромные ошибки

• Алгоритмы коррекции ошибок – уменьшение числа действующих 
кубитов



Средние слагаемы в гамильтониане


