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Mapovani kvantové chemie na kvantové pocitace

@ Ukolem je zakédovat vinové funkce kvantové chemickych Hamiltoniani popisujicich
interakci nerozliSitelnych elektront na registru qubitd (nap¥. rozliSitelnych spinil) a pasobit
na né prislusnymi Hamiltoniany.
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Mapovani v prvnim kvantovani pro pristupy zalozené na mrizce

W) = Z P(x1, X2, ... Xn)A(]x1, X2, . . . Xn)), [xi) = ri)|oi)

X1... XN

)

//>sgiu/—> prostorovy
2

Stav jedné Castice: < P3 amplitud
Stav N &astic: (2P3)N = P3N x 2N
Necht P = 2m = 2Bm+DN gmplitud

(3m + 1)N qubitd maze uchovavat vinovou funkci

S —

P points in each axis
@ Jednoduchy ptiklad: 2 bezspinové fermiony na ¢tyfbodové 1D mtizce
@ 4 body mohou byt reprezentovany 2 qubity: |0) = |00), |1) = |01), |2) = |10), |3) = |11).
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Mapovani v prvnim kvantovani pro pristupy zalozené na mrizce

@ Pro jednoduchost rozliSujme dvé vinové funkce: ‘n' a ‘u
1 1 1
= —[0)+ —=1)+—=|2) + 3
pn) \/6‘ ) fl ) \@I ) \/6‘ )
1 1 1
du) = —|0)+—|1 +—=I3
éu) \/5‘ ) \/6 )+ \[I ) \f3‘ )
@ Pottebujeme inicializovat antisymetrickou vinovou funkci
©) = == (16n)1160)z — [du)alén),) =
V2
= 6f(m 10)5 = 10);12); + 1),13); — I3}, 1), +
+ 12)410); = 10)412); +12)413), — |3>1\2>z)
@ Poté mize nasledovat &asovy vyvoj, tj. e~ 9t (diskutovano pozdéji)
@ PFiznivé skalovani (kvadraticky potencial), snadno zobecnitelné na rovnomérné zachazeni s

jadry a elektrony (nad rdmec Born-Oppenheimera).

@ Vyzaduje v3ak velky pocet qubitil (pro reprezentaci m¥izky).
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Mapovani v prvnim kvantovani pro pristupy s bazovymi funkcemi

@ Pottebujeme N[log, M] qubitd pro reprezentaci N elektrond v M bazovych funkcich
(sefazenych od |0...00) do |1...11)).

@ Pripomenme si priklad molekuly Hy v minimalni bazi:

|gr) =100) = [0}, |g,) =101) = [1), |ur) =1[10) = [2), a |u, ) = [11) = 3)

@ Opét je nutna antisymetrizace:

(@) = =5 (100311, = 11),10),)
W) = algre, ) + Bluguy) = %(I0>1\1>2 —[1),10),) +

Hamiltonian ziskany projekci na bazi jednocasticovych stavii:

N M N M
H=3"3" hoabolitxals 5 3 3 (palrs) o) lxa), sl ol

i=1 p,q=1 i#j p,q,r,s

A

5 (12113)2 = 13)112),)

@ Kazdy ¢len mize byt vyjadien jako fetézec Pauliho operatorti, O(N?M®) &lent

Uloha 1
Vyjadrete operator hpq|Xxp);(Xql;, kde g = g4 a p = uy pomoci Pauliho operatorii. J
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Mapovani ve druhém kvantovani

@ Cil: vyjadrit operatory ve druhém kvantovani pro nerozlisitelné elektrony pomoci Pauliho
operatoril plsobicich na rozlisitelné qubity.

@ Jordan-Wignerovo (JW) mapovani:

> Qubity kéduji obsazenost

lor...om) = lqm ... q1), ap € {0,1}

> Reprezentace operator( ve druhém kvantovani:

p—1 p—1
4= (@z)od - (Qz)ea
j=1 j=1
spravna faze /
“parita stavu”
» Q=10)(1] = (X+iY)/2a Q" =|1)(0| = (X — iY)/2 snizuji a zvyuji obsazenost
daného spinorbitalu

H:Zthj:Ztho{/ ol e(1,X,Y,2)
j j i

= e—iHét

7/10



Jordan-Wignerovo mapovani

@ Priklad jednoelektronové ¢asti Hy.

Hy = Z hpqa;r:aq = Z hppa/];ap + Z (hpqa/taq + hqpa:;ap)
pq p

p<gq

@ Diagonalni ¢leny po JW:
t t hop
hopabap = hop Qs Q= hpp| 1)y (01110) (L = hop[1) (11 = 22 (I = Z1)

P —ihppdt
lhppapapét —e 2 Rz(—hppét)p/

= e

@ Mimo diagonalni ¢leny po JW:

h
hpqa;aq + hqpa:;ap = % Xp/ [ Zp’%q/ [ Xq/ + Yp/ ® Zplﬁql X Yq/j| (1)

Uloha 2
Odvodte rovnici (1). J

8/10



Jordan-Wignerovo mapovani

@ exp[—idt(Z® ... ® Z)] je diagonalni v potitalové bazi s fazovym posunem e®/%t na

diagonale.
@ Znaménko fazového posunu zavisi na parité prislusného stavového vektoru (“+" pokud
pocet jedniéek v binarni reprezentaci je lichy, “-” jinak).
p'
Pany Pany
\ \
Pany Pany
A\ A\

¢ ———&-{Ra(20t) Fb——
@ Operace X a Y na kubitech p’ a ¢’ se realizuji zménou baze (napf. Hadamardem).
@ Overhead kvantovych hradel: O(M). Parita neni ukladana lokalné.
Uloha 3

Ovéfte, ze exp[—idt(X ® Z ® ... ® Z @ X)] se realizuje stejnym obvodem, pouze se ¢tyfmi
dodate¢nymi Hadamardy na krajnich qubitech (2 pfed a 2 po).
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Alternativni mapovani

@ Paritni mapovani:
P

lor...om) = lam - .- q1), Qpr = l:Zo,-](mod 2)

i=1

Parita je nyni uklddana lokalné, zatimco obsazenost spin-orbital( ne.

Pokud se zméni obsazeni prvniho orbitalu = musi byt aktualizovany parity véech. Zadny
zisk, overhead O(M)!

Bravyi-Kitaevovo (BK) mapovani:

Kombinuje lokalitu informace o obsazenosti i parité.

Qubity uchovavaji ¢aste¢né soucty obsazenosti:

P
lo1...om) = lam .- @), Gy = [Zg,,qoq} (mod 2)

q=1
1 00 0
g = [1], [ 11 0 0
Byi 0 Pa=1 10 0 1 o
Boivr = A By 11 1 1

@ Timto pFistupem je overhead pouze O(log, M).
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