Kvantové algoritmy pro kvantové chemické problémy zalozené na
casovém vyvoji
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Kvantové algoritmy, které jsou zalozené na "€asovém vyvoji", maji potencial
polynomialné skalujicich pfesnych vypocti. Obecné ale vedou na dlouhé kvantové
obvody (v po¢tu CNOT hradel) a k jejich netrividlni realizaci bude potfebn kvantova
oprava chyb (quantum error correction, QEC).
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Kvantové algoritmy zalozené na phase estimation

@ Pripomerime si phase estimation:

Ulu) = &™), ¢ €(0,1),

@ ¢ je faze odhadovana algoritmem.
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@ a jeji iterativni verzi:

(1)

4/10



Kvantové algoritmy zalozené na phase estimation

@ Existuje koncepéné jednodussi algoritmus phase estimation (plvodni) podle A. Kitaeva -

Kitaev Phase Estimation:
0)

|u) LI

Uloha 1

Nejprve ukazte, ze pokud bychom pouzili kvantovy obvod Kitaev PE, bez druhého Hadamardova
hradla, nejsme schopni méfenim pomocného qubitu fazi zméfit. Dale ukazte, Ze pravdépodobnost
mé&feni pomocného qubitu ve stavu |0) je cos® ¢ a stavu |1) sin 7.

@ Smyslem (stejné jako u IPEA) je prevést informaci o vlastnim ¢&isle (fazi) do relativni faze
pomocného qubitu.

Uloha 2

Vyzkousjte si v prostfedi https://quantum.ibm.com/composer Kitaev PEA s unitarni matici
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Casovy vyvoj pro pristupy zalozené na druhém kvantovani

@ Intermezzo - Casové zavisld Schrédingerova rovnice:

v _ dv
iy SHe = =i )
= (t+ Ar) = e My (1) ®)

@ V pripadé diagonalizace Hamiltonianu vezmeme
U= efiH‘r

. parametr podobny &asu zajidtujici ¢ € (0, 1)

|7/) > e~i™H |w > Fourierova transi’ormaceener e
.. MWVVVVM
init "&asovy vyvoj" init T—E g

@ Lehkou komplikaci je, ze jednotlivé ¢leny elektronvého Hamiltonidnu vzdjemné nekomutuji

1
H= Z hpqa;aq + 5 Z(pq|rs>a2;a2asa,, (4)
Pq
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Kvantova simulace v druhém kvantovani

@ Prvni krok: System to qubits mapping (napf. Jordan-Wigner):
[b(t = 0)) — [tq) H(al, a;) = Hq(X,Y,2)

@ Druhy krok: &asovy vyvoj podle e~ /tHa

polynomial

Hq = Z hj7 ale [h_h hk] 7£ 0
J

—itH, —ity b —ihit/N N 2 .
e M =e i = H e " + O(t°/N) Trotterova approximace
j

@ Méfeni pozadovanych vlastnosti (energie, spinové korelagni funkce, apod.)

@ Trotterizace neni jedinym pFistupem pro aproximaci ¢asového vyvoje, existuji i
sofistikovanéjsi algoritmy.

@ Celkova slozitost $kaluje nizkym polynomem v M (zavisi na mnoha aspektech a stéle se
zlepduje).

@ Pristupy zalozené na PEA vyzaduji dlouhé kvantové obvody = kvantova korekce chyb, nenf
cilem blizké budoucnosti.
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P¥iprava pocatecniho stavu

@ Phase estimation (ale i alternativni pfistupy) potfebuje poéateéni odhad vlastniho vektoru
[init) = E cilup)
i
@ Diky linearité kvantové mechaniky je pravdépodobnost Gspéchu imérni |c;|?

@ PEA lze pouzit jak pro zdkladni, tak pro excitované stavy, ale vyzaduje rozumnou
aproximaci cilového stavu (QMA-slozZitost obecného problému).

© Pocatedni stavy poskytované konvenénimi vypocetnimi metodami $kalujicimi polynomialné:
Cl, CASSCF, DMRG atd.

@ Adiabatickd pfiprava stavu (adiabatic state preparation, ASP)

> Zaéindme s trividlnim Hinit (napt. Hartree-Fock) a registrem v zdkladnim stavu, a
pomalu prechazime k Hexact:

H= (1 - t/T)Hinit + (t/T)Hexact t:0—T
» Utinnost ASP zavisi na minimélnim energetickém rozdilu mezi zakladnim a prvnim
excitovanym stavem podél adiabatické cesty, gmin

Emin = 0rgnsigl[E(S) —Eo(s)], s=t/T. (5)

TzO(Af). (6)
Ein
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Adiabaticka priprava stavi
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Vyvoj v imaginarnim case

@ To be done...
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