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Сформулирована методика моделирования квантовых вычислений, основанная на физическом опи
сании квантовых систем в терминах волновых функций. Представлено отображение квантового вы
числителя на элементы модели. Приведены ограничения матричного метода моделирования и пути их 
решения.
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ведение; оператор.

The article stated technique fo r  modeling o f  quantum computation based on the physical description o f  
quantum systems in terms o f  wave functions. Presented by mapping the quantum computer to the elements o f  the 
model. The limitations o f  the matrix method o f  modeling and their solutions are given.

Keywords: quantum computation; simulation; methodic; #-bit; state vector; tensor product; operator.

В настоящее время универсальные квантовые 
вычислители существуют лишь в теории, однако их 
физические прототипы, не обладающие достаточной 
мощностью, уже построены и активно совершенству
ются. Разработанные физические устройства являются 
моделями с объёмом регистра не более 10 -  20 [1, 2] 
квантовых бит ((/-бит) и ограниченной функциональ
ностью. Такая разрядность означает их фактическую 
пригодность для задач, оперирующих числами, в без
знаковом целочисленном формате не превышающими 
1048576. Вместе с тем стоимость разработки и экс
плуатации физических моделей такова, что их могут 
позволить себе лишь некоторые научно-исследова- 
тельские институты, занимающиеся совершенствова
нием возможностей квантовых вычислительных уст
ройств [1].

Параллельно с созданием квантовой вычисли
тельной аппаратуры ведётся разработка вычислитель
ных алгоритмов, позволяющих эффективно решать 
задачи, принципиально слишком сложные для класси
ческой вычислительной техники. Для этих целей 
строятся более доступные программные математиче
ские модели, которые, однако, имеют ограниченную 
производительность.

Квантовый вычислитель [3] (рис. 1) имеет больше 
общего с процессором, или даже с АЛУ процессора, 
чем с компьютером, поэтому термин «квантовый ком
пьютер», является не вполне точным. Квантовый ре
гистр хранит операнды, сама же операция задаётся 
внешней управляющей системой, реализующей вы
числительные воздействия над операндами. Способ 
реализации вычислительных воздействий зависит от 
физической природы квантового регистра.

Работа программных моделей основывается на 
принятом в квантовой механике описании состояний 
частиц и систем с помощью волновых функций. Со
гласно принципу суперпозиции состояний [4], если

квантовая система потенциально может находиться в 
п базисных состояниях | *„_]}, \хп_2), .. . |х 0) (в кото

рых физическая величина при измерении принимает с 
достоверностью, соответственно, значения 
х„_{, хп_2, . ..х 0 ), то система может находиться и в

смешанном состоянии \Х п) ,  являющемся линейной 

суперпозицией состояний |х () с комплексными коэф

фициентами /.,■:

? N 2 = i; ^ с ,  о )  
1=0  1=0

где |Я,,-|2 равен вероятности обнаружения системы в 

чистом состоянии |х ;) . Согласно вероятностной трак

товке принципа суперпозиции состояний [4],

I 1 М 2 =  < * « 1 1 * « Н ’ (2 )
/=о

т.е. вектор \Х п) нормирован на единицу.

Рис. 1. Структурная схема квантового вычислителя

На основе квантовой системы с 2 чистыми со
стояниями может быть организован квантовый аналог
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классического бита -  g-бит. Волновая функция такой 
частицы, исходя из формулы (1), записывается в виде 
двухкомпонентного вектора [5]:

| X , )  — А. , | * i )  +  Я,0 1х0 )  -
V^i |xi)

^ Д 0 е С .  (3)

Нахождение системы в состоянии |х0) в таком 

случае принимается за логический ноль, а в состоянии 
| jcj ) за логическую единицу, поэтому в теории кван

товых вычислений принято обозначать их как |0) и 

|l) соответственно [5].

Моделирование объединения g-бит в регистр 
осуществляется путём тензорного перемножения их 
векторов состояния:

| ^ 2 / - \ Х \1 *п) =
X}|1) J  ^ ? | 1)

A qA q | 00)> X |o o ) N

х \х\ | 01) * , 101)

Х{к0 | 10) а,2 |ю )

№ и , л и ,

(4)

Из формулы (4) следует, что |Л,,-|2 характеризует

вероятность содержания квантовым регистром прямо
го двоичного кода числа i , что существенно при по
строении модели.

Квантовый регистр, как и регистр классический, 
является элементом памяти, однако, при определён
ных X j , все его состояния могут быть равновероятны, 
т.е., с равной вероятностью представлять все возмож
ные числа данной разрядности. Эта особенность ведёт 
к квантовому параллелизму вычислений, а именно к 
возможности одновременного решения задачи на всём 
наборе входных значений.

Согласно 1 постулату квантовой механики, зада
ние вектора состояния в какой-либо момент времени 
t0 , \ х ( , 0 )у позволяет найти вектор состояния |^ (* ) )

в любой последующий момент времени t , т.е. имеет
ся соответствие

|* ( г0) Н * ( 0 ) , (5)

следовательно, существует оператор эволюции со
стояния U[t0, t ) , такой, что

| * ( о ) = t / ( / 0, r ) | j r ( / ) ) . (б>

Сохранение нормы вектора состояния (сохране
ние полной вероятности) требует, чтобы U  был уни
тарным оператором, что выражается как

и * и  = U U f = 1 , (7)

оператор U f эрмитово сопряжён U , /  -  оператор 
тождественного преобразования. Унитарные операто
ры выражают недиссипативные преобразования и 
являются обратимыми. Поэтому только унитарные 
операторы могут быть применены к системе без на
рушения суперпозиции состояний, т.е. управляющая 
система квантового вычислителя может использовать 
только унитарные операторы для прогнозируемо те
кущего вычисления.

В результате диссипативного вмешательства вол
новая функция переходит в одно из базисных состоя
ний. Этот факт не позволяет реализовать ветвление, 
столь обычное для классических вычислений.

Унитарные операции над g-битами называются 
квантовыми вентилями, по аналогии с логическими 
вентилями, реализуемыми в АЛУ. Так, например, если 
в результате некоторого воздействия g-бит переходит 
из состояния |0) —>|1), 11) —> 10) ,  то говорят, что в 

течение времени t с момента /0 на g-бит было оказа
но единичное воздействие

с/(/0, 0 = | о ) ( 1 | + | 1 ) ( о |  =

(О 1)+ (1 0)
v ly

0 1л 

1 о (8)

Допустимы только такие переходы, чьи опера
торы подчиняются требованию унитарности, т.е. со
храняют норму вектора состояния.

Очевидно, что для вектора размерностью 2" 
матрицы операторов должны иметь размерность 
2 " х 2 " .  Это означает, что каждый оператор формулы 
(8) должен описывать воздействие на все g-биты сис
темы (рис. 2). Операторы, соразмерные системе, мо
гут строиться из операторов, воздействующих как на 
отдельные g-биты системы, так и на группы д-битов 
системы. Результирующий оператор собирается из 
операторов, воздействующих на части системы с по
мощью тензорного перемножения в том же порядке, в 
котором вектора состояний частей системы входят в 
вектор состояния системы.

а д X{tm) )

а б

Рис. 2. Операторное представление алгоритма вычисления: а -  оператор алгоритма; б -  операторы шагов алгоритма
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Тензорное произведение унитарных операторов 
даёт унитарный оператор, действующий в тензорном 
произведении пространств его сомножителей [6]

(9)

Формула (9) служит для конструирования уни
тарных операторов, используемых для моделирования 
вычислительных воздействий на квантовый регистр. 
Она означает, что для квантового регистра с вектором 
состояния | у ,) <8> | \\i о} применение оператора Ul ® U0

будет тождественно применению С/, к (у ,)  и U0 к 

|v|/0) .  Таким образом, тензорное произведение неко

торого оператора U  , действующего на подмножестве 
A q-битов квантового регистра, и оператора тождест
венного преобразования / ,  действующего на каждый 
(/-бит регистра, g А , будет эквивалентно применению 
U к А и сохранению состояния g-битов, Ч А .

В ходе вычисления инициализированный исход
ными данными регистр (в модели -  вектор состояния) 
подвергается серии недиссипативных воздействий 
(в модели -  умножению на унитарные операторы). 
Алгоритмом вычисления задаётся характер и после
довательность операторов. После завершения вычис
лительных воздействий производится диссипативное 
измерение состояния системы: состояние системы 
регистрируется внешней аппаратурой, в результате 
чего волновая функция переходит в наиболее близкое 
базисное состояние, и выходные данные становятся 
доступны для анализа. В модели этому соответствует 
выбор состояния с наибольшим квадратом амплиту
ды.

Вероятность значений каждого (/-бита регистра 

\Х п) = \хп-\хп- 2  •••**: •••хо) с амплитудами А,- = А^_, х 

х XJn_2 •.. .А,о, j  = 0,1 можно вычислить по формуле

p ( k H 0 ) = | 2 j M x O | 2 -  ( 1 0 )

выводимой из формулы полной вероятности.
Таким образом, процесс моделирования кванто

вого вычисления отражает схему квантового вычис
лителя и состоит в построении векторов волновых 
функций (/-бит, сборке из них вектора волновой функ
ции регистра, её преобразовании с помощью эрмито
вых операторов, задающих вычисление, и измерения 
конечного результата.

Обобщение формул (1) -  (11) даёт возможность 
построения следующей методики моделирования 
квантовых вычислений:

1. Кодирование алгоритма квантового вычисле
ния:

а) алгоритм вычисления представляется с помо
щью унитарных операторов, чьё воздействие разделя
ется пространственно (по g-битам, или большим час
тям системы) и во времени (по шагам выполнения);

б) для каждого шага алгоритма формируется еди
ный соразмерный квантовому регистру унитарный 
оператор.

2. Подготовка начальных условий, построение 
модели квантового регистра:

а) для каждого q-бита формируются вектора со
стояния, определяющие их волновые функции в на
чальный момент времени;

б) вектора состояния g-битов упорядочиваются 
для формирования квантового регистра от старших 
бит к младшим;

в) производится построение вектора состояния 
квантового регистра посредством тензорного пере
множения упорядоченных векторов состояния д-бит.

3. Моделирование шагов алгоритма:
а) последовательное применение унитарных опе

раторов (соразмерных квантовому регистру), задаю
щих алгоритм вычисления;

б) фиксация терминального значения вектора со
стояния квантового регистра.

4. Моделирование измерения:
а) поиск наиболее вероятного состояния кванто

вого регистра. Индекс компоненты вектора, соответ
ствующей наиболее вероятному состоянию (примеча
ние к формуле (4) и будет представлять результат 
вычисления;

б) или расчёт вероятностей для состояний каждо
го g-бита регистра (формула ( 11)).

Данная методика моделирования напрямую вы
текает из положений квантовой физики и позволяет 
получать достоверный результат, идентичный резуль
татам работы физических моделей на тех же алгорит
мах. Это единственный способ согласного с физиче
скими представлениями моделирования квантовых 
вычислений. Технически он сводится к матричным 
вычислениям на основании формулы (6). При боль
ших объёмах моделируемой квантовой системы (бо
лее 12 д-бит) [7], вследствие экспоненциального роста 
количества характеризующих её параметров, когда 
объём необходимой памяти начинает измеряться ги
габайтами, математические модели с прямой реализа
цией матричных вычислений становятся неэффектив
ными.

Полностью решить проблему экспоненциального 
роста вычислительных затрат не представляется воз
можным, однако можно многократно сократить объём 
данных за счёт сжатия матричного представления до 
уникальных элементов и карты их расположения [8, 
9], подобно тому как производится архивирование 
файлов. Кроме сжатия представления матриц, жела
тельно ввести операции, позволяющие реализовать 
тензорное и матричное умножение, минимизировав 
или вовсе исключив затраты на распаковку и упаковку
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представлений. Такой способ позволяет сократить 
затраты памяти при незначительном росте времени 
вычисления.
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