
produsul  numărului  de  coeficienți  nenuli  în  expansiunea  Pauli  a  
Hamiltonianului  care  descrie  sistemul  înmulțit  cu  numărul  de  
fotografii  din  procesul  de  eșantionare  ori  cu  numărul  de  iterații  
din  procesul  de  optimizare  ori  cu  numărul  de  valori  ale  energiei  
necesare  per  iterație  în  rutina  de  optimizare  aleasă .  Limitarea  
este  în  parte  cauzată  de  dependența  circuitelor  cuantice  de  
parametrii  variaționali,  care  împletește  procesele  de  
eșantionare  și  optimizare  și  necesită  ca  circuitele  cuantice  să  
fie  executate  din  nou  de  fiecare  dată  când  parametrii  sunt  
actualizați.  Pentru  a  face  față  acestei  provocări,  propunem  
algoritmul  de  soluție  proprie  cuantică  variațională  în  cascadă  
(CVQE),  în  care  parametrii  variaționali  sunt  procesați  exclusiv  
pe  unitatea  de  procesare  clasică  (CPU).  QPU  este  încă  necesar  
pentru  implementarea  și  măsurarea  unei  stări  de  ghidare  pentru  
a  produce  funcții  de  masă  de  probabilitate  care  sunt  apoi  
utilizate  în  procesul  de  optimizare.  Această  abordare  este  posibilă  
deoarece,  deși  dimensiunea  spațiului  Hilbert  crește  exponențial

Calculul  cuantic  (QC)  oferă  avantaje  inerente  față  de  calculul  
clasic  pentru  rezolvarea  anumitor  sarcini  matematice  [1–8].  Una  
dintre  cele  mai  promițătoare  domenii  de  aplicare  este  simularea  
sistemelor  mecanice  cuantice  [7,9,10].  Deoarece  dimensiunea  
spațiului  Hilbert  care  cuprinde  stările  cuantice  ale  unui  sistem  
fermionic  crește  exponențial  cu  dimensiunea  sistemului,  
efectuarea  de  operații  pe  acest  spațiu  este  o  sarcină  insolubilă  
pentru  calculatoarele  clasice  convenționale  pentru  toate  
sistemele,  cu  excepția  celor  mai  mici.  Un  computer  cuantic,  pe  de  
altă  parte,  poate  procesa  un  astfel  de  spațiu  Hilbert  mapându-l  la  
spațiul  Hilbert  al  unui  registru  cuantic  -  a  cărui  dimensiune  
crește  exponențial  cu  numărul  de  qubiți  -  și  apoi  efectuând  
operații  de  poartă  cuantică  pe  acest  registru.

C.  Stephen  Hellberg  și  John  PT  Stenger  
Laboratorul  de  cercetare  navală  din  SUA,  Washington,  DC  20375,  SUA

Daniel  Gunlycke,

De  la  introducerea  sa,  algoritmul  VQE  a  fost  aplicat  pentru  a  
calcula  energia  stării  fundamentale  a  unui  număr  de  sisteme  din  
chimie  și  fizică  [12,14–33].

Cei  doi  algoritmi  principali  pentru  calculele  QC  ale  sistemelor  
mecanice  cuantice  sunt  algoritmul  de  estimare  a  fazei  cuantice  
[11]  și  algoritmul  variațional  cuantic  eigensolver  (VQE)  [12].  Prin  
recrutarea  calculatoarelor  clasice  pentru  sarcini  eficiente  din  
punct  de  vedere  computațional,  acest  din  urmă  algoritm  necesită  
relativ  puține  operații  de  poartă,  ceea  ce  limitează  decoerența  
în  timpul  calculelor.  Deoarece  expunerea  mai  redusă  la  
decoerență  permite  fidelități  de  calcul  mai  mari,  acest  algoritm  
are  o  nevoie  redusă  de  corecție  a  erorilor  cuantice,  făcându-l  
ideal  pentru  calculul  cuantic  zgomotos  la  scară  intermediară  [13].

Un  dezavantaj  al  algoritmului  VQE  este  că  debitul  de  calcul  
este  limitat  de  numărul  mare  de  execuții  de  circuit  cuantic  
necesare  pe  unitatea  de  procesare  cuantică  (QPU).  Pentru  fiecare  
minimizare  a  energiei,  acest  număr  este

*lennart.d.gunlycke.civ@us.navy.mil
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I.  INTRODUCERE

SMOCHIN.  1.  Schema  unei  implementări  a  algoritmului  cuantic  
eigensolver  variațional  în  cascadă.  QPU  execută  un  set  de  circuite  
cuantice,  fiecare  generând  o  stare  cuantică  unică  RˆUˆ  |0  care,  atunci  
când  este  măsurată,  generează  o  familie  de  numere  de  ocupație  (n1,  
n2,...,  nQ )  înregistrate  ca  ns.  Repetarea  acelorași  măsurători  de  mai  
multe  ori  pentru  diferite  Rˆ  produce  colecții  de  familii  (nRˆ )  care  
sunt  transmise  ca  intrare  către  CPU.  CPU  folosește  aceste  eșantioane  
împreună  cu  un  vector  parametru  θk  pentru  a  calcula  derivatele  
energiei  E(θ)  a  stării  de  încercare  |(θ)  la  θ  =  θk  prin  obținerea  
mijloacelor  eșantionului  pentru  ϒ(θk ),  (θk ),  �ϒ( θk ),  și  �(θk )  în  
ecuațiile.  (14)  și  (21).  Aceste  derivate  sunt  apoi  folosite  pentru  a  
genera  un  nou  vector  de  parametri  θk+1,  folosind  o  metodă  de  
optimizare  f  [�E(θk ),...],  iar  procesul  se  repetă  până  când  optimizarea  
este  finalizată  și  se  obține  energia  minimă  căutată.

Prezentăm  un  algoritm  de  soluție  proprie  cuantică  variațională  în  cascadă  care  necesită  doar  executarea  unui  
set  de  circuite  cuantice  o  dată,  mai  degrabă  decât  la  fiecare  iterație  în  timpul  procesului  de  optimizare  a  
parametrilor,  crescând  astfel  randamentul  de  calcul.  Acest  algoritm  folosește  o  unitate  de  procesare  cuantică  
pentru  a  sonda  funcțiile  de  masă  de  probabilitate  necesare,  iar  o  unitate  de  procesare  clasică  efectuează  calculele  
rămase,  inclusiv  minimizarea  energiei.  Forma  ansatz  nu  restrânge  spațiul  Fock  și  oferă  control  deplin  asupra  
stării  de  încercare,  inclusiv  implementarea  simetriei  și  a  altor  constrângeri  motivate  fizic.

(Primit  la  6  ianuarie  2023;  revizuit  la  9  iunie  2023;  acceptat  la  29  ianuarie  2024;  publicat  la  6  martie  2024)
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λˆ(θ)  =

(5b)

ϒ(θ)

,

E(θ),

(2)

afirmă  că  {|n}  este  baza  noastră  pentru  F.

pe  F,  unde  c†

(1)

Alegem  ca  operatorul  λˆ(θ)  să  fie  diagonal  în  această  bază,  deci

(4),

cu  valorile  așteptărilor

După  cum  este  ilustrat  în  Fig.  1,  având  în  vedere  mostrele  dintr-un  set  
inițial  de  măsurători  pe  QPU,  minimizarea  energiei  poate  fi  ulterior  finalizată  
numai  pe  CPU.  Prin  întreruperea  dus-întors  între  QPU  și  CPU  în  fiecare  
iterație  a  procesului  de  optimizare  în  algoritmul  VQE,  algoritmul  CVQE  
reduce  numărul  de  execuții  ale  circuitului  cuantic  cu  factorul  numărului  de  
valori  ale  energiei  care  trebuie  calculate  în  timpul  procesul  de  optimizare.  
De  exemplu,  luăm  în  considerare  un  proces  de  optimizare  care  estimează  
gradientul  folosind  aproximarea  stocastică  a  perturbației  simultane  [34],  
care  necesită  2  valori  de  energie  pe  iterație  și  necesită  250  de  iterații  (cf.  
calculele  lui  BeH2  din  Ref.  [18]).  Debitul  de  calcul  folosind  algoritmul  CVQE  ar  
fi  crescut  în  acest  caz  cu  un  factor  de  500.  Cu  alte  cuvinte,  acum  am  putea  
finaliza  calcule  care  anterior  ar  fi  durat  luni  în  câteva  ore.

unde  θ  este  un  vector  de  parametri  variaționali  în  parametrul  care  este  o  
submulțime  a  spațiului  de  coordonate  real  d-dimensional,  spațiu  Rd  

în  ansatz.

)  nq

acea

Pentru  a  face  progrese  suplimentare,  avem  nevoie  de  o  bază  pentru  
spațiul  Fock  F.  Mai  întâi,  totuși,  introducem  setul  de  indici  Q  total  
ordonat  pentru  baza  (|ψq)q�Q  pentru  spațiul  Hilbert  cu  un  fermion  H.  
Cardinalitatea  Q  din  acest  set  (adică  dimensiunea  lui  H)  este  aici  măsura  
noastră  a  mărimii  sistemului.  Fiecare  q  �  Q  are  un  număr  de  ocupație  
nq  în  {0,  1}  care  este  zero  dacă  |ψq  este  neocupat  și  unul  dacă  este  
ocupat.  Fiecare  familie  de  numere  de  ocupație  n  =  (nq )q�Q  în  puterea  
carteziană  N  =  {0,  1}Q  identifică  operatorul  asociat,

=

|(θ)  =  eiλˆ(θ)  |0,  unde  

λˆ(θ)  este  un  operator.  În  consecință,  energia  lui  |(θ)

(5a)

iar  E(θ)  este  energia  stării  de  încercare  |(θ)

λn(θ)  |nn| ,

De  exemplu,  min

|0  =  Uˆ  |0,  unde  

Uˆ  este  un  operator  unitar  și  |0  este  starea  de  vid  în  F,  pe  care  o  
pregătim  pe  QPU  pentru  eșantionare.  Spre  deosebire  de  operatorii  unitari  
aplicați  pe  QPU  în  ansatz-ul  cuplat  unitar  utilizat  în  mod  obișnuit  
[12,14,15,35–49],  ansatz-ul  eficient  din  punct  de  vedere  hardware  [18,50–
57]  și  cei  utilizați  în  diverse  Algoritmi  VQE  adaptabili  sau  antrenabili  [58–
66],  se  cere  ca  Uˆ  să  fie  independent  de  θ.  În  schimb,  introducem  
dependența  de  θ  prin  operatorul  eiλˆ(θ)  care  transformă  |0  în  starea  

noastră  de  încercare

(7)

,

E(θ)  =  (θ)

Pentru  a  demonstra  metoda  din  spatele  algoritmului  CVQE,  luăm  în  
considerare  un  sistem  de  fermioni  identici  descris  de  Hamiltonianul  Hˆ  
și  lăsăm  spațiul  Fock  antisimetric  F  să  servească  drept  spațiu  de  
reprezentare  pentru  stările  cuantice  ale  acestui  sistem.  Scopul  nostru  
este  să  obținem  o  limită  superioară  pentru  energia  stării  fundamentale,  
de  exemplu,  a  sistemului,  prin  aplicarea  metodei  variaționale  a  
mecanicii  cuantice,  care  poate  fi  afirmată  ca

odată  cu  dimensiunea  sistemului,  numărul  de  parametri  variaționali  
din  orice  algoritm  VQE  poate  crește  cel  mult  polinomial  -  altfel  
cantitatea  de  resurse  de  calcul  necesare  ar  crește  exponențial.  Un  alt  
beneficiu  al  separării  execuțiilor  circuitului  cuantic  de  pe  QPU  și  a  
procesului  de  optimizare  pe  CPU  este  că  procesul  de  optimizare  din  
algoritmul  CVQE  compensează  parțial  erorile  introduse  în  timpul  
execuțiilor  circuitului  cuantic.

este  operatorul  de  creație  fermionică  pentru  fiecare  q  
din  Q.  Folosind  acești  operatori,  generăm  stările  Fock  |n  =  C†  |0,  pentru  tot  
n  �  N  și  apoi  selectăm  mulțimea  tuturor  Fock

(c†

(3)

Construim  starea  de  încercare  |(θ)  din  starea  de  ghidare  normalizată

(6)

,

este  de  forma

|Ψ2

SMOCHIN.  2.  Energia  E(ϕ,φ)  a  stării  de  încercare  singlet  cu  doi  electroni  |
(ϕ,  φ)  a  modelului  Hubbard  cu  două  locuri  cu  hamil-tonian  Hˆ  =  t  (c†  c†  i�c†  
i�  ci�ci�,  unde  t  și  0σ  c1σ  +  Hc)  +  UU  sunt  coeficienți  și  i  �  {0,  1}  și  σ  �  {�,  �}  sunt  indici  
de  situs  și,  respectiv,  de  spin,  astfel  încât  toate  perechile  de  indici  sunt  
elemente  din  set  de  indici  cu  un  electron  (0�,  0�,  1�,  1�).  Spațiul  
parametrilor  a  fost  restricționat  lăsând  λn�  i�  pentru  toate  familiile  n  de  
numere  de  ocupație,  cu  excepția  celor  asociate  cu  doi  electroni  cu  o  
componentă  z  zero  a  spinului  total.  Simetria  permutării  necesită  ca  stările  
singlet  să  se  transforme  ca  A1g  în  grupul  de  puncte  D�h,  ceea  ce  înseamnă  
că  |(ϕ,  φ)  este  o  combinație  liniară  a  |1  =  (|0110+|1001)/  �2  și  |2  =  (|0011+|
1100)/  �2.  Această  cerință  este  impusă  de  constrângerile  de  simetrie  λ0110  
=λ1001  =  λ  și  λ0011  =λ1100  =�λ.  Ecuația  parametrică  λ  =  λ(ϕ,  φ)  =  φ/2  �  i  
ln  tan  ( )/2  este  definită  pe  spațiul  parametrilor  {(ϕ,φ):  ϕ  �(�π/2,π/2),  φ  
�(�π,π]},  unde  ϕ  și  φ  reprezintă  latitudinea  și,  respectiv,  longitudinea  pe  
o  sferă.  Energia  E(ϕ,  φ)  pentru  t/U  =  �0,158  este  prezentată  colorat  în  (a)  cu  
bara  de  culori  din  (b).
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Curbele  roșii  urmăresc  traseul  gradient-coborâre  de-a  lungul  φ  =  0  de  la  
starea  de  ghidare  inițială  |0  =  (|1+|2)/  �2  până  la  starea  fundamentală  la  ϕ  
�  1  rad.

II.  METODĂ
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pentru  fiecare  interacțiune  din
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model  Hubbard  cu  două  locuri  cu  Hamiltonianul  Hˆ  =  t

n

c†  i�c†  i�ci�ci�,  unde  t  și  U  sunt  coeficienți  și  i  �  {0,  1}
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t

n˙

(0,  0,0,  1)

(1,  0)

(0,  0)

și  σ  �  {�,  �}  sunt  indici  de  situs  și,  respectiv,  de  spin,  astfel  încât  toate  perechile  de  indici  sunt  elemente  în  Q  =  (0�,  0�,  1�,  1�).

TABEL  I.  Coeficienții  hl ,  operatori  C†

1�c0�  

c†

(0�,  1�)

(0,  0)

(1,  0)

U  c†  1�c†  1�c1�c1�  (0,  0,  1,  1)

(1,  0)

REzolvare  proprie  cuantică  variațională  în  cascadă…

(0,  0,  1,  1)

t

(0�,  0�,  1�,  1�)  ( ) (1,  1,  0,  0)

n

(0,  0,  0,  1) (0�,  1�)

(0,  0)

(0�,  1�)

familii  n±

(0,  0,  1,  1)

(0,  0)
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(0,  1,  0,  0) (0,  1)

U  c†  0�c†  0�c0�c0�  (1,  1,  0,  0)

(0�,  1�)

si  n

n˙  �

,

,

accentele  de  puncte  și  săgeți  de  aici  se  referă  la  „câteva  specifice”  și

Presupunem  că  fiecare  l  �  L  afectează  doar  o  submulțime  a  stărilor  
de  un  fermion,  pe  care  le  identificăm  prin  mulțimea  de  indici  Q˙l  �  Q,

starea  de  încercare  cu  doi  electroni  a  modelului  Hubbard  cu  două  site-uri.  Noi

definit  de  termeni

(8)

,

ambele,  ca  operator  numeric  ̂ nq  =  c†  qcq  ar  putea  fi  apoi  format,

cu  o  stare  Fock  |n,  care  ne  permite  atât  să  excludem  stările  Fock  specifice  
lăsând  λn(θ)�  i�  și  să  impunem  simetria

nu  este  prezent,

Carlo.

operatorii  din  Ec.  (6),  sub  forma  de

fiecare  termen  din  Hamiltonianul  din  Ec.  (9)  folosind  un  complet

interacțiuni  etc.)  nu  crește  cu  dimensiunea  sistemului  Q.  Noi

ansatz  [68,69]  în  cadrul  algoritmului  CVQE,  unde  λn(θ)  =

dacă  cq  este  prezent,

stare  în  Ec.  (3)  poate  fi  astfel  exprimat  ca

apoi  ansatz  acoperă  întregul

e�iλˆ  †  (θ)  Heˆ  iλˆ(θ)  pe  un  CPU  pentru  Q  mare.  În  schimb,  observăm  că

forma  este  atât  generală,  cât  și  intuitivă.  Este  general  pentru  că  dacă

n  �  n˙n

Modelul  Hubbard  a  fost  prezentat  în  tabelul  I.

în  legenda  Fig.  2  și  în  Anexa  A,  pentru  un  singlet

)q�Q  în  N  sunt

(13)

Q˙l  =  (q  �  Q :  n+

0,  dacă  c†

(9)

).  =  n�

Ql  =  Q  �  Q˙l  crește  cu  dimensiunea  sistemului.  Rețineți  că

unde  λn(θ)  �  C  sunt  ecuații  parametrice  complexe.  Procesul  nostru

(10a)

la  starea  fundamentală  decât  ar  putea  fi  atins  prin  metode  clasice,  cum  ar  
fi  metoda  Hartree-Fock  și  Monte  variațional

După  cum  arată  Anexa  B ,  această  separare  ne  permite  să  ne  extindem

sau  operator  de  anihilare  cq  în  termenul  hamiltonian  —  dar  nu

Înainte  de  a  face  acest  lucru,  totuși,  exprimăm  Hamiltonianul,  folosind

să  fie  diferit  de  zero,  pentru  tot  
spațiul  n  �  N  Fock.  Este  intuitiv  deoarece  fiecare  λn(θ)  este  asociat

defini�ie  numerele  de  ocupa�ie  sunt  potrivite  astfel  încât

(11)

decât  doi  pentru  interacțiuni  cu  un  fermion,  patru  pentru  doi  fermion

în  implementarea  recentă  [67]  a  Jastrow-Gutzwiller

nq  =  nq,  pentru  toate  q  �  Ql .

De  exemplu,  coeficienții  și  familiile  pentru  cele  două  site-uri

stări,  ne  referim  la  stări  fie  cu  o  creație  asociată  c†

unde  este  componenta  lui  |0  asociată  cu  |n.  Acest

cu  dimensiunea  sistemului,  în  general  nu  putem  diagonaliza

0,

seturile  de  indici  complementari  pot  fi  exprimate  ca

indicii  stărilor  care  nu  sunt  afectate  de  interacțiune  și,  spre  deosebire  
de  prima,  numărul  acestor  din  urmă  stări

starea  de  ghidare  |0  pe  QPU,  am  putea  crea  ansatze  mai  aproape

Este  oferit  un  exemplu  de  set  de  ecuații  parametrice  care  atât  exclud  
stări,  cât  și  impun  constrângeri  de  simetrie.

0n  |n,

în  perechi  de  subfamilii  ̇n  �i  n  de  n,  pentru  toate  n  �  N  unde  byne  permite  să  extindem  valoarea  așteptării  în  Eq.  (5a)  și  diagnosticați  
operatorul  în  fiecare  valoare  așteptată  în  mod  independent.

harta  surjectivă  a  pe  C2Q  și  componentele  noastre  0n  la

este  prezent,

(10b)

=  n�

poate  chiar  alege  ansatz-ul  nostru  să  depindă  de  operatorii  numerici  ca

=  (n±

=

și  că  numărul  acestor  stări  Q˙l  (care  nu  mai  este

Hˆ  =

Deoarece  dimensiunea  lui  F  crește  exponențial

=
1,

„toți  mulți  alți”  indici  din  Q,  respectiv.  Prin  afectat

constrângeri  furnizate  în  termeni  de  stări  Fock  pe  mulțimea  noastră  {λn(θ)}.

unde  mul�imea  L  con�ine  to�i  indicii,  pentru  care  coeficien�ii

|(θ)  =

Folosind  aceste  seturi,  împărțim  familiile  n  cu  harta

n˙q  =  nq,  pentru  toate  q  �  Q˙l,

care  cu  excep�ia  unui  scalar  lasă  stările  intacte.  Astfel,  cel

1,  dacă  c†

Ql  =  (q  �  Q :  n+

defini�i  de  asemenea  mul�imea  complementară  Ql  �  Q,  care  con�ine

dacă  cq  nu  este  prezent.

qq  �Q  iθqqnqnq .  În  sfârșit,  prin  implementarea

),

(12)valoarea  așteptată  a  unui  operator  este  o  funcție  liniară,  care

alegem  ca  setul  nostru  de  ecuații  parametrice  {λn(θ)}  să  fie  a
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�iλ�  υlmne

+  n

�iλ�  

n˙  υlmne  l

NlnVlmZln,

q�Q

l�L  m�Ml  n�N

(θ)

2Q˙l

n˙ n

yRˆlm  =  πˆl  

q�Q˙  l

X

n�N

n�N

nRˆ

n�N

q�Q  l

s

l�L  m�Ml  n�N

(θ)  +  i�λn˙  �

g

(θ)�ϒ(θ)  �  ϒ(θ)�(θ)  2(θ)

(θ)  |

unde  πl  �  {±1}  este  dat  de  permutarea  care  separă  operatorii  fermionici  
indexați  de  Q˙l  și  Ql ,  tors  Nln,  Vlm  și  Zln  sunt  furnizați  
în  ecuațiile.  (B13),  (B18)  și  respectiv  (B25) .  Vezi  Anexele  A  și  B  pentru  
o  aplicare  și  o  derivare  a  Eq.  (14),  respectiv,  și  originea  și  semnificația  
fiecărui  factor  din  Ec.  (15).

(14b)

(15)

(16)

pentru  toate  n  �  N .

υlmn  =

Pe  măsură  ce  starea  de  ghidare  |0  este  pregătită  pe  QPU,  avem  nevoie  
de  o  hartă  de  la  spațiul  Fock  la  spațiul  Hilbert  al  stărilor  cuantice  ale  
registrului  de  qubit  QPU.  Deoarece  qubiții  sunt  distinși,  spațiul  Hilbert  
pentru  un  registru  qubit  este  o  putere  tensorală  a  spațiului  Hilbert  
bidimensional  de  un  qubit  H.  Pentru  a  exista  un  izomorfism  între  spațiul  
Fock  și  această  putere  tensorală,  avem  nevoie  de  un  registru  care  să  
cuprindă  exact  Q  qubiți,  astfel  încât  dim  H�Q  este  egal  cu  dim  F.  Fie  {|
0,  |1}  baza  noastră  pentru  fiecare  spațiu  de  qubit  H  și  definim  
izomorfismul  F  �  H�Q  prin  maparea  stărilor  Fock  |n  la  produse  tensorale

Rˆ  δmqy

�(θ)  =

iar  fac-

După  această  diagonalizare,  constatăm  că  valorile  
așteptate  din  Ec.  (5)  poate  fi  exprimat  ca

×  [�i�λ�

Operatorii  unitari  utilizați  în  diagonalizare  sunt  reprezentați  de

(17)

În  eșantionarea  noastră  pe  QPU,  folosim  faptul  că  probabilitatea  ca  
o  măsurătoare  în  baza  {|n}  pentru  H�Q  să  prăbușească  starea  Rˆ  |0,  
pentru  orice  operator  unitar  Rˆ,  la  starea  |n  asociată .  cu  un  rezultat  
particular  n  în  spațiul  eșantion  N  este  dat  de  funcția  de  masă  de  
probabilitate  P[Rˆ0  �n]  =|0|Rˆ†  |n  |2 .  (18)

În  funcție  de  ansatz-ul  particular  de  interes  -  care  ar  putea  depinde  
în  mod  remarcabil  chiar  de  eșantionarea  în  sine  prin  ecuațiile  
parametrice  -  nu  există  neapărat  o  abordare  unică  pentru  a  calcula  valorile  
așteptate  în  Ec.  (14).  O  abordare  care  este  garantată  să  funcționeze  
este  colectarea  de  mostre  pentru  toți  operatorii  unitari  Rˆlm  (și  
operatorul  de  identitate  dacă  nu  a  fost  deja  inclus).  Constatăm  că  numărul  
acestor  eșantioane  este  egal  cu  numărul  de  coeficienți  nenuli  în  
expansiunea  Pauli  a  Hamiltonianului  în  algoritmul  VQE.  După  aplicarea  
ecuațiilor.  (18)  și  (19),  numărul  de  termeni  din  Ec.  (14)  crește  doar  
polinom  cu  dimensiunea  sistemului.  Astfel,  putem  calcula  apoi  energia  
E(θ)  în  Eq.  (4),  pentru  orice  vector  parametru  variațional  θ  în ,  folosind  
CPU.  În  consecință,  prin  reutilizarea  probelor  colectate,  realizăm  
optimizarea  în  întregime  pe  un  CPU.  Numărul  total  de  execuții  ale  
circuitului  cuantic  în  CVQE  este,  în  cel  mai  general  caz,  dat  de  numărul  
de  probe  înmulțit  cu  numărul  de  lovituri.  După  cum  s-a  menționat  
mai  sus,  numărul  de  execuții  de  circuit  cuantic  în  CVQE  a  fost  ca  rezultat,  
comparativ  cu  VQE,  redus  cu  factorul  numărului  de  valori  energetice  care  
trebuie  calculate  în  timpul  procesului  de  optimizare.

S  
s�S

Efectuând  S  măsurători  identice  ale  Rˆ  |0  și  înregistrând  rezultatul  ns  
al  fiecărei  lovituri  s  într-o  mulțime  S,  obținem  o  colecție  de  familii  
(nRˆ )s�S .  Având  în  vedere  acest  eșantion,  putem  aplica  apoi  legea  
statisticianului  inconștient  și  putem  aproxima  valoarea  așteptată  a  
unei  funcții  g(n)  cu  media  aritmetică,  care  rezultă

πlhl

unde  sunt  coeficienții  complexi

(19)

|n  =

sunt  0n� ,
Deoarece  minimizarea  energiei  din  algoritmul  CVQE  este  eficientă  pe  

un  procesor,  multe  metode  de  optimizare  și  implementări  devin  
disponibile.  O  abordare  este  calcularea  gradientului  energetic

folosind  gradienții

s ,

(θ)  
e

(14a)

|nq

Rˆ  δmqx

�ϒ(θ)  =

0|Rˆ†  lm|n|2 ,

e�2  Im  λn  (θ)  |  0|n  |2 ,

(20)

(θ)  =

multime  de  2Q˙l  operatori  hermitieni,  pe  care  toti  ii  diagonalizam  analitic  
folosind  o  multime  de  operatori  unitari  {Rˆlm}  indexati  cu  Ml  =  {x,  y}Q˙l .

1

Această  mapare  Jordan-Wigner  [10]  transformă  starea  
de  ghidare  |0  la  sine  și,  astfel,  păstrează  toate  ei.  Acest  lucru  face  simplă  

construirea  componentelor  0n.  un  circuit  cuantic  pentru  Uˆ  care  
folosește  –X–  porți  pentru  a  genera  starea  fundamentală  |n�  a  unui  
model  de  sistem  în  cadrul  aproximării  fermionilor  independente,  pentru  
care  componentele  și  de  acolo  introduc  ponderi  asociate  cu  alte  stări  

Fock  prin  adăugarea  suplimentară.  porti.

ˆ  eu, ,

(θ)]|0|Rˆ†  lm|n  |2 ,  

(21a)  

e�2  Im  λn  (θ)  [�2�  Im  λn(θ)]|  0|n  |2 ,  (21b)

g(n)  P[Rˆ0  �n]  �

ϒ(θ)  =

unde  dimensiunea  eșantionului  S  este  aleasă  astfel  încât  să  se  obțină  
acuratețea  statistică  dorită.

�E(θ)  =

pe  H�Q  pentru  toate  familiile  m  =  (mq )q�Q˙  l  în  Ml ,  unde  operatorul  
ˆπl  este  definit  astfel  încât  să  permute  operatorii  de  pe  spațiile  Hilbert  
individuale  H  din  H�Q  la  ordinea  dată  de  Q  (cf.  Anexa  B),  Rˆx  și  Rˆy  
sunt  operatori  care  descriu  rotații  de  un  qubit  în  jurul  axelor  x  și  y  cu  
π/2  și,  respectiv,  �π/2,  iar  ̂ I  este  operatorul  de  identitate  pe  H.  
Operatorii  de  rotație  Rˆx  și  Rˆy  poate  fi  implementat  într-un  circuit  
folosind  secvențele  de  porți  –�X–  și  –X�H–  (sau  –H�Z–),  respectiv.

III.  PRELEVARE

CERCETARE  DE  REVIZIE  FIZICĂ  6,  013238  (2024)GUNLYCKE,  HELLBERG  ȘI  STENGER

013238-4

IV.  OPTIMIZAREA

(θ)  iλn˙  �  e+  n˙  nl n

l

nl
+  n iλn˙  �

l

l

Machine Translated by Google



iσ

C†

n

iσ

σ

c†

i

n�N

eiφ/2  |1

|ψ1�.
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iσ
n

q�Q �2

atunci  Hamiltonianul  pentru  acest  sistem  poate  fi  exprimat  ca

unde  fiecare  k  =  0,  1,  2,...  generează  succesiv  un  nou  vector  
parametru,  pornind  de  la  vectorul  de  probă  inițial  θ0  și

în  bronzul  
2

Se  poate  verifica  cu  ușurință  că  atât  |1  cât  și  |2  sunt  simetrice

)

pe  QPU  urmând  algoritmul  CVQE  așa  cum  este  ilustrat

1

(|0011+|1100).  �2

unde  t  și  U  sunt  parametrii  de  salt  al  modelului  și,  respectiv,  
parametrii  Hubbard-U.  Urmând  abordarea  în  principal

π

|1001  și  |1100.  De  asemenea,  observăm  că  Hubbard  cu  două  site-uri

Programe  de  cercetare  asociată  pentru  sprijin  în  timpul  mandatului  său  
post-doctoral  la  NRL.

|0,  care  sunt  etichetate  de  familiile  n  =

identificat  de  familia  care  are  un  electron  în  |ψ0�,  zero

simetric  în  raport  cu  schimbul  de  electroni.  Este  nevoie  de

gradienții  ecuațiilor  parametrice.  gradientul  energetic,

în  Fig.  1,  atunci  operatorul  Uˆ  ar  fi  implementat  de  a

(A5b)

este  definită  pe  spațiul  parametrilor  =  {(ϕ,  φ):ϕ  �

f  [�E(θk ),... ]  este  o  funcțională  care  definește  metoda.  unu

Uˆ  =

modelul  are  simetria  grupului  de  puncte  D�h  și  operația  de  
simetrie  relevantă  în  raport  cu  cele  patru  Fock  menționate

(A2)

sub  inversare,  care  în  modelul  Hubbard  cu  două  locuri  schimbă  
locurile  0  și  1.  Pentru  a  impune  această  simetrie  necesară,

astfel  încât  să  putem  calcula  funcțiile  de  masă  de  probabilitate  în

împreună  cu  derivați  mai  mari,  dacă  este  necesar,  pot  fi  utilizați  în  orice

electroni  în  |ψ0�,  zero  electroni  în  |ψ1�  și  un  electron  în

că  starea  fundamentală  se  transformă  ca  reprezentare  ireductibilă  
A1g  a  lui  D�h.  Există  două  astfel  de  stări  adaptate  la  simetrie

text,  introducem  baza  {|ψiσ }  pentru  cele  patru  dimensiuni,

ϕ

(A7)

|0  =

(niσ ),  unde  niσ  este  numărul  de  electroni  din  |ψiσ .

=

Ec.  (18)  analitic.  Acest  lucru  ne  permite,  de  asemenea,  să  calculăm

circuit  cuantic  care  execută  o  poartă  Hadamard  –H–,  pentru  fiecare

Hˆ  =  t

spa�iul  Hilbert  de  un  electron  format  din  cele  patru  stări  |ψiσ  =

+  
4  2

states  este  operatorul  de  inversare.  Scopul  nostru  este  de  a  forma  
stări  adaptate  la  simetrie,  care  sunt  fie  simetrice,  fie  antisimetrice

alegem  λ0110  =  λ1001  =  λ  și  λ0011  =  λ1100  =  �λ  și

Pentru  a  testa  expresia  în  formă  închisă  a  energiei  E(θ)  în

Din

metoda  de  optimizare  iterativă  sub  formă  de

care  poate  fi  format  din  stările  de  bază  |0011,  |0110,  |1001,

1

π

4

4

sub  inversare.  Deoarece  electronii  sunt  fermioni,  stările

λn  �  i�  pentru  toate  familiile  n  care  nu  sunt  în  {0011,  0110,  1001,  1100},

P[0  �n]  =  16.

energie  folosind  ecuațiile.  (4)  și  (14)  analitic  și  verificați

și  |1100.  Sunt

+  cosπ

pe  sfera  Bloch,  unde  ϕ  și  φ  sunt  latitudinea  și

Ec.  (4)  dat  de  Ec.  (14),  să  luăm  în  considerare  un  sistem  electronic

Ec.  (6),  care  în  acest  exemplu  este  dat  de

Pentru  demonstrația  noastră  de  testare,  alegem  starea  noastră  de  ghidare

(�π/2,π/2),  φ  �(�π,π]}.  Această  formă  a  lui  λ(ϕ,  φ)

metoda  acestei  forme  este  coborârea  gradientului  f  [�E(θk ),... ]  =

|1  =

ϕ

|0  indexat  de  setul  de  rotație  a  site-ului  Q  =  {0�,  0�,  1�,  1�}.  Noi

trebuie  să  fie  antisimetric  în  raport  cu  schimbul  de

Unde

|0  în  Ec.  (2)  se  definește  prin

rezultat  împotriva  valorii  de  așteptare  a  hamiltonianului  în

(|0110+|1001),  �2

+  
4  2

θk+1  =  θk  +  f  [�E(θk ),... ],

longitudine,  respectiv,  și  |1  și  |2  sunt  nordul  și

descris  de  un  model  Hubbard  cu  două  site-uri,  pentru  care  putem

(c†

qubit  în  registru.

reprezintă  în  mod  convenabil  starea  de  încercare  normalizată

(A3)

�γk�E(θk ),  pe  care  l-am  folosit  pentru  optimizarea  din  Fig.  2  cu

Această  lucrare  a  fost  susținută  de  Oficiul  Naval

stare  de  încercare  |(θ).  Dacă  unul  ar  fi  în  schimb  să  efectueze  prelevarea

construiți  baza  {|n}  pentru  spațiul  Fock  F  din  Fock

|(ϕ,  φ)  =  sin

(22)

obțineți  energia  direct  prin  calcularea  valorii  așteptate

φ

ϕ

,

dimensiunea  pasului  γk  =  1  (pentru  mai  multe  detalii,  vezi  Anexa  A).  Dacă

1

(A6)

respectiv  polul  sud  (cf.  Fig.  2).

Suntem  interesați  în  mod  special  de  starea  fundamentală  cu  
doi  electroni,  spin-singlet.  În  baza  noastră  {|n}  pentru  F,  există  șase

(A8)

0σ  c1σ  +  Hc)  +  U

(c†

λ(ϕ,  φ)  =  2

a  statului  călăuzitor

+  
2

Cercetare  (ONR)  prin  Laboratorul  de  Cercetare  Navală  din  SUA  (NRL).  
JPTS  mulțumește  Consiliului  Național  de  Cercetare

stări  |n  =  C†
�

Pentru  alegerea  noastră  de  Uˆ  funcția  de  masă  de  probabilitate  pentru  a

|n

analitic  pentru  toți  θ  din  spațiul  parametrilor .

nˆi�nˆi�,

,

(A5a)

convergent,  atunci  vectorul  soluție  θ�  minimizează  E(θ),  și

doi  electroni.  Deoarece  stările  spin-singlet  sunt  antisimetrice  sub

,

stări  Fock  cu  doi  electroni,  dintre  care  patru  cu  componenta  z

(A4)

Dacă  notăm  site-ul  i  �  {0,  1}  și  spinurile  σ  �  {�,  �},

i

1

energia  E(θ�)  este  limita  superioară  căutată  pentru  energia  stării  
fundamentale.

măsurarea  stării  de  ghidare  |0  este

|2  =

,

|00|+|01|+|10|�|11|

din  spin  total  fiind  zero.  Aceste  stări  sunt  |0011,  |0110,

(A1)

constatăm  că  starea  Fock  |1001  =  c†  0�c†  1�  |0,  să  zicem,  poate  fi

folosind  probele  colectate  și  derivații  analitici  pentru

acest  schimb,  stările  noastre  adaptate  la  simetrie  spațială  trebuie  să  fie

MULȚUMIRI

ANEXA  A
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Vl(x,y) Vl(y,x) Vl(y,y)Vl() Vl(x,x)Cn�C†

c†  0�c†  0�c0�c0�  

c†  1�c†  1�c1�c1�

c†

e2  Im  λ(ϕ,φ)

2Q˙l

l

l

l

1

l l

±
l

2Ql

16,  
m�Ml  n˙�N˙

într-o  colecție  de  ocupație

E(ϕ,  φ)  =  (ϕ,  φ)|Hˆ|(ϕ,  φ).

perechile  de  indici  afectate  iσ  �  Q,  care  formează  submulțimea  Q˙l .  
iar  submulțimea  ei  complementară  sunt  date  de  Ec.  (11)  și,  de  asemenea

crește  doar  polinom  cu  dimensiunea  sistemului  prin  calcul

familii  n±

numerele  afectate  ̇n±

1  �  sin  ϕ .

|0  =  |+�Q ,

iσ  �  {0�,  0�,  1�,  1�}  au  operatori  de  creare  și,  respectiv,  de  
anihilare  în  termenul  l.  De  exemplu,  primul  termen

operatorii  de  creare  sau  anihilare  ordonați  de  Ec.  (6)  mai  apoi

ceea  ce  asigură  că  un  electron  ocupă  fiecare  orbital  de  spin  care

(A10)

Ec.  (14b)  pentru  acest  model  este

în  Ec.  (9)  pentru  Hamiltonianul  din  Eq.  (A1).  Aceasta  este

1  coeficienți  și  familii,  vezi  tabelul  I.

VlmZln  P[Rˆlm0  �n]  =

(A17)

(A12)

pe  H�Q,  unde  |+  =  (|0+|1)/  �2.  Din  hărți

în  Ec.  (A1),  t  c†

prevăzute  în  Tabelul  I.  Re�ine�i  că  perechile  de  indici  pentru  număr

Ec.  (14),  cu  condiția  ca  probele  de  măsurători  să  fi  fost  mai  întâi

(ϕ,  φ)  =  4  
cos  ϕ

are  un  operator  numeric.  Acești  coeficienți  sunt  unitate  pentru  toți

Pentru  fiecare  interacțiune  l  �  L,  trebuie  de  asemenea  să  identificăm

U

prin  fiecare  interac�iune,  în

(A15)

modelul  Hubbard  din  tabelul  II

1

fi  necesar  pentru  formarea  operatorilor  numerici.  Cum  asta  nu  este

pentru  toate  interacțiunile  l  �  L,  unde  N˙  =  {0,  1}Q˙l .  Inserarea

colectate  pe  QPU  astfel  încât  media  eșantionului  în  Ec.  (19)  poate

simplu  deoarece  coeficienții  hl  sunt  dați  direct  și

în  conformitate  cu  ecuațiile.  (12)  și  (13).  Colecțiile  rezultate

2

0�c1�,  corespunde  h1  =  t,  n+

Rˆx  |+  =  e�iπ/4  |+,

operatorii  nu  sunt  considerați  afectați  și,  prin  urmare,  subsetul

cazul  oricăreia  dintre  interacțiunile  din  modelul  Hubbard,  noi

termeni  de  un  electron  în  hamiltonian  și  δni�1δni�1  pentru

�E(ϕ,  φ)  =  �  2t  sin  ϕ  cos  φ  +

Acest

ϒ(ϕ,  φ)  =  cos[2  Re  λ(ϕ,  φ)]  +

1|Hˆ|1  =  0,

=  (1,  0,  0,  0),

Q˙l  este  gol  pentru  termenii  cu  doi  electroni.  Odată  afectat

Ec.  (A6)  în  Ec.  (A13)  și  împărțirea  la  Ec.  (A9),  în  sfârșit

a  fi  aplicat.  Gradientul  energiei  este

cos  ϕ  eϕ  �  2t  sin  φ  eφ,

sunt  prezentate  și  în  tabelul  I.

Pentru  a  verifica  rezultatul  de  mai  sus,  găsim  matricea  hamiltoniană

(A11a)

1|Hˆ|2  =  2t,

+  2�δmqy

au  πl  =  +1  pentru  toate  l  �  L.

termeni  cu  doi  electroni  identificați  de  site  i.  Astfel,  doar  când

a  Hamiltonianului  în  starea  de  încercare  în  Ec.  (A7).  După  cum  era  de  
așteptat,  găsim  aceeași  expresie  pentru  energia  prezentată  în

.

,  (A13)

elemente

În  continuare,  trebuie  să  identificăm  coeficienții  din  Ec.  (15).  The

Rˆy  |+  =  |0,

=  (0,  0,  1,  0)  în  Ec.  (9).  Pentru  o  listă  completă  a  persoanelor  identificate

iar  subseturile  neafectate  au  fost  definite,  împărțim  familia

Folosind  această  funcție  de  masă  de  probabilitate,  numărătorul  în

există  doi  electroni  pe  locul  i,  termenul  corespunzător  de  doi  electroni  
contribuie  la  energie.  Coeficienții  Vlm

2

2  8

2|Hˆ|1  =  2t,

δ

familiile  n+

Ec.  (A15).  Rețineți  că  acest  calcul  direct,  desigur,  nu  este

(A18)

semnul  πl  poate  fi  negativ  numai  pentru  interacțiunile  care  conțin

Coeficienții  Nln  din  Ec.  (B13)  încorporează  un  Kronecker

(A11b)

1

Ec.  (14a)  poate  fi  exprimat  ca

în  Ec.  (B18)  conțin  factorii  de  fază  care  rezultă  din

disponibile  în  general  ca  dimensiune  a  spațiului  pe  care  procesul

.

unde  am  folosit

2|Hˆ|2  =  U,

produce  energia

și  n�

.

(A14)

t

extinderea  termenilor  de  interacțiune  reprezentați  pe  qubit

unde  eϕ  și  eφ  sunt  vectorii  de  bază  standard  pentru  o  sferică

operatorii  de  creare,  anihilare  și  număr;  permutări  ale

1

(A16)

(A9)

P[Rˆlm0  �n]  =

starea  și  Hamiltonianul  este  reprezentat  pe  creșteri  exponențiale  
cu  dimensiunea  sistemului.  După  cum  se  arată  aici,  totuși,

a  numerelor  de  ocupație  în  n±

U

identificați  doar  ce  perechi  de  indici

Pentru  a  determina  funcția  de  masă  de  probabilitate  pentru  
măsurătorile  stării  Rˆlm  |0,  observăm  mai  întâi  că  starea  de  ghidare

U

înregistrează  spațiul  Hilbert.  Ele  sunt  listate  pentru  fiecare  interacțiune  în

sistem  de  coordonate  cu  rază  constantă.  Folosind  la  fel

Înainte  de  a  putea  calcula  numărul  de  energie  corespunzător  din  
Ec.  (14a),  trebuie  să  identificăm  coeficienții  hl  și

energie  în  Ec.  (4)  poate  fi  încă  obținut  cu  resurse  CPU  care

1

și  aplicați-le  pentru  a  calcula  valoarea  așteptărilor

în  Ec.  (A4)  este  reprezentată  de  puterea  tensorului

și  neafectat  n

funcția  delta  pentru  fiecare  operator  numeric  din  interacțiune,

apoi  urmați  funcția  de  masă  de  probabilitate

După  ceva  algebră,  se  constată  că  numitorul  de  energie  în

și  n�

E(ϕ,  φ)  =  2t  cos  ϕ  cos  φ  +

+1

iar  indicele  de  expansiune  m.

�i +1

acțiune  identificată  de  C†

+i

0�c1�  

c† +1

�i

1�c0�  

c† +1

GUNLYCKE,  HELLBERG  ȘI  STENGER

+i

0�c1�  

c† +1

CERCETARE  DE  REVIZIE  FIZICĂ  6,  013238  (2024)

1�c0�

+i+1

�i

+1

013238-6

+1

+i

+1

+1

�i

TABELUL  II.  Coeficienții  de  dilatare  aplicabili  Vlm  pentru  fiecare  inter-  
Cn�ll

δmqx

q�Q˙  l

n+

lln+

nq0
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0|e�iλˆ  †  (θ)  Heˆ  iλˆ(θ)

�1

Cn�

q

q�Q  l

0|e�iλˆ  †  (θ)  Hˆleiλˆ(θ)  |0  (B2)

C†

l�L

�1

q q

n q

q�πˆlQ

Ql,

q�πˆlQ

l

q�Q˙  l

q�πˆlQ

q
n+

lq

n�  lq†lq  

q�Q˙  l

l

n�  lq†

ln+

n+

n+

lq

πˆlQ  �  Q˙l

q .

cu  cât  dimensiunea  spațiului  Fock  dim  F  =  2Q  crește  exponențial  
cu  dimensiunea  sistemului  Q.  Din  fericire,

(c†

)

0,  pentru  ϕ  �  (�π/2,π/2),  și  astfel  φ  =  0  este  un  minim  în

O  componentă  critică  a  algoritmului  CVQE  este  expresia  în  formă  
închisă  pentru  energia  E(θ)  din  Eq.  (4)  dat  de

QPU  fără  a  fi  nevoie  să  introducă  qubiți  suplimentari,  the

(c†

interacțiunea  descrisă  în  textul  principal.  Ordinea  lui

stânga  tuturor  q  �  Ql).  Pentru  a  obține  această  ordine  în  rândul  creației  noastre

ϕk+1  =  ϕk  +  2t  sin  ϕk  cos  φk  +

colecție  de  interacțiuni  indexate  de  L  și  descrise  de

combinație  liniară

Hˆl  =  πlhl  CˆlNˆl,

(ϕ�,  φ�)  �  (57,7071�,  0)  și  energia  minimizată  asociată  E(ϕ�,  φ�)  
�  �0,0915U.

Din  relația  de  anticomutație  fermionică

cu  probele  de  măsurare  colectate  în  prealabil  pe  QPU.

operatorii  de  creare  și  anihilare  ar  putea  fi  necesari  reordonați

la  fiecare  instanță  a  operatorului  din  Ec.  (6),  astfel  încât

Cˆl  =

nˆ

Hˆl  =  πlhl

la  interfața  dintre  cele  două  produse  din  Ec.  (B5).  La  fel  de

(A20)

cos  ϕk ,

operatori  din  Ec.  (5)  analitic  sau  numeric  este  în  general

φk  =  0,  pentru  toți  k.  Pentru  t  negativ,  aflăm  că  �2E/�φ2(ϕ,  0)  >

(c†

peste  interacțiunile  individuale.

πˆ  
l

Unde

,

care,  împreună  cu  coeficientul  hl  �  C,  se  precizează

se  păstrează  cu  excepția  faptului  că  toți  indicii  q  �  Q˙l  au  fost  mutați

U

că  maparea  ̂ πl :  Q  �  Q  produce

(B7b)

vectorii  în  coborâre  în  gradient  sunt  dați  de

pentru  toate  n  �  N .

pe  F,  pentru  tot  l  �  L,  valoarea  așteptată  din  Eq.  (5a)  este

acele  interacțiuni  cu  unii  –  dar  nu  toți  –  operatori  de  creație  și  anihilare  care  

formează  operatori  numerici.  În  acest  caz,

,

Hˆl  =  hl  C†

Pentru  a  calcula  valorile  așteptărilor  cu  ajutorul  a

θ  =  ϕ  eϕ  +  φ  eφ.

θk+1  =  θk  �  �E(θk ),

[ˆnq,  c†  q]  =  [ˆnq,  cq]  =  0,  pentru  toate  qq  �  Q :  q  =  q ,

func�ie.  Astfel,  dacă  luăm  în  considerare  sistemul  de  interes  fiind  a

(A21b)

dat  de  Ec.  (A21a)  cu  cos  φk  =  1.  Primii  20  de  parametri  ϕk  sunt  
prezentați  în  Tabelul  III.  Soluția  minimizată  este

vectorul  parametru  θ  în  spațiul  parametrilor  folosind  Eq.  (19)

baza  de  masurare.  Provocarea  este  aceea  că  diagonalizarea

(B1)

,

πˆl  permite  operatorilor  numerici  ̂ nq  =  c†  qcq,  pentru  toți  q  �  Q,  să  formeze

,

)

|0  =

din  valorile  așteptate  din  Ec.  (5).

Ca  φ0  =  0,  găsim  din  ecuația  din  urmă  că

care  funcționează  întotdeauna  este  dat  de  permutația  ̂ πl  definită  astfel

πˆ  
l

(B5)

)

pentru  k  =  0,  1,  2,... ,  unde  am  ales  parametrul  pasului  γk  =  1  în  Ec.  (22).  În  
formă  de  coordonate,  avem

φk+1  =  φk  +  2t  sin  φk .

pentru  toate  l  �  L,  unde  semnul  πl  �  {±1}  depinde  de  familiile  n±

unde  se  referă  la  concatenare  (adică,  ordinea  indicilor  din  Q

totuși,  valoarea  așteptată  a  unui  operator  este  liniară

(A21a)

direcția  eφ.  Optimizarea  în  direcția  eϕ  este

Pornind  de  la  vectorul  de  încercare  inițial  θ0  =  0,  noul  parametru

Ec.  (14)  care  poate  fi  calculat  eficient  pe  CPU  pentru  orice

impus  de  setul  de  indici  Q  prin  Eq.  (6)  este  în  general  bine,  cu  excepția

(c†

operatori  de  creare  �i  anihilare  da�i  de  permutare

și  operatori  de  anihilare,  aplicăm  permutarea  inversă

=

vectori  de  bază,  vectorul  parametru  este

)  nq

)

{cq,  cq}  =  0,  pentru  toate  qq  �  Q,  rezultă  că

(B6)

pentru  a  permite  formarea  tuturor  operatorilor  numerici  posibili.  O  singură  comandă

operatorii  din  valorile  așteptate  trebuie  să  fie  diagonale  în

(B7a)

(B4)

2

(B3)

Nˆl  =

Hamiltonieni

(A19)

Mai  jos,  oferim  mai  multe  detalii  despre  modul  în  care  Eq.  (14)  a  fost  derivat

Ordinea  operatorilor  de  creare  și  anihilare  în  Hˆl

(c†

găsim  că

0

57,6644

�0,0914

�0,0915

REzolvare  proprie  cuantică  variațională  în  cascadă…

�0,0915

47,5575

57,6981
�0,0915
�0,0915

E(ϕk ,  0)  (unități  de  U )

�0,0915

013238-7

56,7362

modelul  Hubbard  cu  două  locații  (t/U  =  �0,158)  și  energia  asociată

�0,0461

�0,0915

�0,0915

�0,0915

�0,0896

ϕk  (grade)

57,6138
57,5034

�0,0911

�0,0915

ANEXA  B

57,6875

35,1077

�0,0915

57,7030  
57,7052  
57,7063  
57,7067  
57,7069  
57,7070  
57,7071  
57,7071
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53,0757
55,5872

TABELUL  III.  Optimizarea  parametrului  ϕ  în  ansatz  pentru

0,1840

�0,0915

�0,0915

E(ϕk ,  0).

�0,0822

57,2624

�0,0915

�0,0915
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q�Q  l

e  �iλ�  n˙n  (θ)  eiλn˙n  (θ)  Pˆ  n˙CˆlPˆ  n˙Pˆ  nNˆlPˆn

=  Cˆlδn˙n˙  +  δn˙  n˙  �

n

n

Nlne

2Q˙l  
m�Ml

eiλn  (θ)  Pˆ

σˆ0,

σˆ0,

q�Q  l

n

n˙

q�Q˙  l

VlmVˆ  lm,

lm

n˙n

q�Q˙  l

q�Q  l

=  NlnPˆ  nδnn,

n

q  �πˆlQ  
q  >q

lm

n˙q  

nˆ  q

c†

q  �πˆlQ  
q  <q

n

q�Q  l

=  πˆl  σˆmq  q�Q˙  l

n˙nn˙  n

q�Q˙  l

q�Q  l

(θ)

n�N

e�iλˆ  †  (θ)  Hˆleiλˆ(θ)  =  πlhl

n

q

Vlm  =  

q�Q˙  l

{cq,  c†  q}  =  δqq ,

Pˆ  nNˆlPˆ  n

q

e�iλˆ  †  (θ)  Hˆleiλˆ(θ)  =  πlhl

lqσˆx  +  iσˆy  
2

σˆz

(B10a)

unde  m  =  (mq )q�Q˙  l

astfel  încât

=  πˆl

pentru  toți  n,  n  �  N

(B12a)

(B13)

σˆx  �  iσˆy  

2

unde  cei  doi  factori  operatori  de  proiecție  pot  fi  exprimați  ca

(B20)

pe

1

Înainte  de  a  continua,  să  ne  întoarcem  la  celălalt  operator  eiλˆ(θ)  
din  ecuația.  (B2).  Definirea  operatorului  de  proiec�ie  Pˆ  =  |nn|  și  
folosind  proprietatea  Pˆ  nPˆ  n  =  
δnnPˆ  n,  din  expansiunile  Taylor  ale  lui  eiλˆ(θ)  și  eiλn  (θ)  

care  eiλˆ(θ)  =

Deoarece  Pˆ

[(�1)n+  lq  i]  δmqy

(B19)

(B17)

,

σˆ0,  (B16a)

Fiecare  operator  hermitian  Vˆ  lm  poate  fi  întotdeauna  transformat

eiλn˙n  (θ)  Pˆ  n˙Pˆ

=

Vˆ

σˆ0  +  (�1)nqσˆz  

2

pentru  toate  l  �  L.  Din  rela�ia  de  anticomuta�ie  fermionică

=  πˆl

Pˆ

sunt  coeficienți  de  expansiune  și

.

,

pe  QPU,  dorim  să  reprezentăm  operatorii  Cˆl  și  Pˆ  spațiul  Hilbert  H�Q  
pentru  registrul  qubit.  Deoarece  starea  de  ghidare  |0  implementată  pe  acest  
spațiu  este  aceeași  pentru  toate  interacțiunile,  folosim  setul  global  de  indici  
Q  pentru  a  fixa  ordinea  spațiilor  individuale  de  qubit  H  în  spațiul  de  registru  
H�Q.  Dezavantajul  cu  această  comandă  fixă  Q,  totuși,  este  că  nu  separă  
spațiile  care  conțin  stări  care  sunt  afectate  și  neafectate  de  fiecare  

interacțiune.  Pentru  a  evita  acest  neajuns,  lucrăm  cu  operatori  pe  H�Q  care  
sunt  ordonați  după  ̂ πlQ

nq  
nˆ

Pˆ

În  loc  să  diagonalizeze  Ec.  (B16a)  direct,  ceea  ce  ar  duce  la  circuite  de  
măsurare  inutil  de  mari,  extindem  fiecare  operator  pe  H  pe  baza  {σˆ0,  σˆx,  

σˆy,  σˆz}.  Această  expansiune  dă

n.

CˆlPˆ  n.  (B14)

Vˆ

,

,

eiλˆ(θ)  =

(B10b)

(B15)

este  valoarea  proprie  a  operatorului  Nˆl  pentru  starea  |n,  care  este  una  în  

cazul  nq  =  1  pentru  fiecare  q  �  Ql  care  are  un  operator  numeric  în  Nˆl ,  iar  în  
caz  contrar  zero.  Introducerea  Eq.  (B12),  operatorul  din  Eq.  (B11)  devine

(1  �  nˆq )  (1�n˙q )

σˆx  �  iσˆy  

2

sunt  operatori  hermitieni.  Scopul  lui  δmqy  este  de  a  prelua  factorul  de  fază  �i,  dacă  
și  numai  dacă  mq  =  y,  unde  semnul  este  minus  (plus)  pentru  n+  =  1  (n+  =  0),  adică  
operatorul  asociat  lq  lq  σˆy  provine  dintr-un  operator  de  creare  (anihilare).

(B11)

Cˆl  =

(1  �  nˆq )  (1�nq )

Pentru  a  realiza  circuite  de  măsurare  cât  mai  puțin  adânci

Izomorfismul  F  �  H�Q  dat  de  Ec.  (16)  este  în  concordanță  cu  
transformarea  Jordan-Wigner  [70],  care  este  reprezentată  pe  H�Q  prin

Nln  =

Din  nou  după  aplicarea  Eq.  (12)  și  proprietatea  de  comutație  a  
operatorilor  numerici,  putem  scrie  produsele  operatorului  în  Ec.  (B2)  ca

Pˆ  n˙CˆlPˆ  n˙

(B8)

n,

=  Rˆ†  lmDˆlRˆlm,

(B12b)

sunt  familii  indexate  ob�inute  din

nu  este  afectată  de  operatorul  șir.  În  consecință,  nu  trebuie  să  urmărim  
semnul  dependent  de  stare  care  rezultă  în  mod  normal  din  operatorii  ̂ σz  din  
operatorul  șir.

Puterea  carteziană  Ml  =  {x,  y}Q˙l ,

=

Cˆl  =  πˆl

(θ)  
e

Unde

Pˆ

σˆ0

se  găsește

pentru  toți  q  �  Q,  unde  operatorii  Pauli  ̂ σx,  ̂ σy  și  ̂ σz  sunt  reprezentați  
de  matricele  Pauli  asociate,  iar  operatorul  de  identitate  ̂ σ0  de  matricea  de  
identitate,  când  stările  de  bază  |0  și  |1  pentru  H  sunt  mapate  la  coloană  
vectorii  (1,  0)  și  respectiv  (0,  1)  pentru  spațiul  vectorial  C2 .  Deoarece  relația  
binară  <  a  fost  definită  în  raport  cu  elementele  din  πlQ  mai  degrabă  decât  Q,  
operatorul  șir  depinde  de  interacțiuni.  În  timp  ce  această  abordare  ar  putea  
părea  că  complică  inutil  lucrurile,  avantajul  este  că  permutarea  în  Ec.  (B3)  a  fost  
ales  în  mod  specific  astfel  încât  reprezentarea  operatorilor  din  partea  dreaptă  
a  ecuației.  (B14)  pe  H�Q,

pentru  toate  qq  �  Q,  urmează

(B18)

(B9)

(B16b)

și  se  aplică  operatorul  de  permutare  ̂ πl  definit  în  Ec.  (B3)  pentru  a  rearanja  
operatorii  individuali  de  qubit  și  pentru  a  restabili  ordinea  fixă  Q.

este  diagonală  în  baza  {|n},  poate  fi  reprezentată  printr-un  
produs  al  operatorilor  numerici.  Mai  mult,  deoarece  acești  operatori  numerici  
fac  naveta,  îi  putem  pune  în  orice  ordine,  inclusiv  în  ordinea  dată  de  
permutarea  ̂ πl .  Folosind  harta  din  Eq.  (12)  care  este  asociată  cu  harta  
perturbației  din  Ec.  (B3),  acest  ordin  dă
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lm
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X
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πlhl  
e�iλˆ  †  (θ)  Hˆleiλˆ(θ)  =

2Q˙l  
m�Ml
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q�Q˙  l

2Q˙l
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lm
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lm

q�Q  l
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[7]  S.  Lloyd,  Simulatoare  cuantice  universale,  Science  273,  1073

n

,

(�1)nq ,  

q�Q˙  l

×

VlmRˆ†

Deoarece  orice  stare  cuantică  |0  �  F  se  mapează  la  |0  �  H�Q,  putem  
exprima  acum  valoarea  așteptată  în  ecuația.  (5a),  folosind  ecuațiile.  
(B2)  și  (B26),  după  cum  Ec.  (14a)  cu  coeficienții  din  Ec.  (15)  dat  de  Ecs.  
(B13),  (B18)  și  (B25)  pentru  Nln,  Vlm  și ,  respectiv ,  Zn .  Ca  operatorul  din  
Eq.  (B8)  este  deja  diagonală,  se  găsește,  de  asemenea,  direct  Eq.  (14b)  din  
această  ecuație.

care  descriu  rotații  de  un  qubit  în  jurul  axelor  x  și  y  prin  π/2  și  respectiv  
�π/2,  găsim  σˆx  =  Rˆ†  yσˆzRˆy,  σˆy  =  

Rˆ†  xσˆzRˆx.

1

Dˆl  =  πˆl  σˆz  q�Q˙  l

(θ)  
e

pe  H�Q,  unde  valoarea  proprie

Rˆx  
=  �2

(B23b)

(B24)

Rˆy  
=  �2

Zln  =

(B23a)
|nn|  Rˆlm,

(B25)

(B21)

(B22)

(B26)

Introducerea  Eq.  (B20)  în  Ec.  (B17)  și  înmulțind  cu
Ec.  (B16b),  găsim  în  cele  din  urmă  harta

NlnZln

rezultă  din  valoarea  proprie  (�1)nq  a  lui  ̂ σz  pentru  starea  |nq  pe  H.  
Introducând  Ec.  (B24)  în  Ec.  (B14)  dă  în  cele  din  urmă  harta

,

pe  H�Q.

Astfel,  soluția  la  Ec.  (B20)  este  Rˆ  

δmqx  Rˆ  δmqy

σˆ0  �  iσˆx

unde  Rˆlm  este  un  operator  unitar  iar  Dˆl  este  un  operator  diagonal  real.  
Deoarece  Vˆ  este  un  produs  tensor  pe  H�Q,  putem  diagonaliza  operatorul  
pe  fiecare  spațiu  H  separat.  Utilizarea  operatorilor  de  rotație

�iλ�  +  
e

VlmRˆ†

σˆ0  +  iσˆy

pentru  toate  m  �  Ml .

=
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