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量子算法模拟实现技术研究
X

谭明锋,戴 葵,刘 芸
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　　摘　要: 量子计算并行性展示了强大的运算能力, 但现实条件决定了目前量子算法研究主要依靠模拟进

行。本文介绍了量子计算的基本原理和计算模型, 对量子算法的模拟实现技术进行了分析。通过对量子算法

模拟的时空分析, 指出目前量子算法模拟中存在的一些问题, 讨论了今后的一些研究方向。
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Abstract: The parallelism o f quantum computing ha s show n its g reat power . However , the r eality o f the quantum

computation enfo rces the r esearcher s to simulate the quantum algo rithms instead of doing resear ch w ork on the real

quantum computers. Based on the elem enta ry t heo ry and the simple model o f quantum computa tion simulation, this

paper discusses the techniques of quantum alg or ithm simulation . And acco rding to the analysis of the space and t ime

consum ing of t hese simulat ion , we po int out some problem s in quant um algo rithm simulation. we also discussed the

techniques for optimizing the quant um alg or ithm simulation in the fut ur e.
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1994年, Peter Shor 提出了分解大数质因子的量子算法,将大数质因子分解的时间复杂度,由普遍

认为的冯. 诺依曼计算机上的指数级降低为在量子计算机上的多项式级[ 1] ;另外, Gro ver 提出的对非结

构化数据库的搜索量子算法可获得相对经典算法 O( N ) 的加速比。这些量子算法都利用了量子效应

极大地加速了普通计算。但是到目前为止, 量子计算机还没有走出实验室的大门, 而对于量子算法在冯.

诺依曼计算机上的模拟,可以为研究者们提供一个虚拟的量子计算机平台,作为进一步进行研究的重要

工具和手段。量子算法模拟实现的研究对量子计算理论、算法研究和量子算法可行性、正确性研究都具

有重要意义。

本文中首先简要介绍一些对量子算法模拟较重要的量子力学基本概念和理论,然后分析实现量子

算法模拟的关键技术, 并讨论量子算法模拟实现中存在的问题和解决这些问题的途径。

1　量子算法模拟实现技术

1. 1　量子计算原理

在量子计算机中,数据通过量子寄存器中所有量子位的共同量子状态来表示。一个n位普通寄存器

只处于唯一的状态中,而由量子力学的基本假设 [ 2] ,一个 n 位量子寄存器可处于 2n 个基态的相干叠加

态ûW〉中, 即可同时表示 2
n
个数。叠加态和基态的关系可以用狄拉克记号表示为:

ûW〉= ∑
i

c iû<i〉 ( 1)

　　式中 ci 为复数,称为概率幅, ûc iû2 给出了 W在受到与量子计算机系统相纠缠的测量仪器观测而发
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生脱散时塌缩到基态û<i〉的概率,即对应得到结果为数 i的概率,因此有∑
i

ûciû2 = 1。

量子寄存器中的量子态通过量子门的作用演化为另一个量子态,量子门的作用与逻辑电路门类似。

在指定基态的条件下, 量子门可以由作用于希尔伯特空间中向量的矩阵 A
d描述。由于量子门的线性约

束,量子门对希尔伯特空间中量子状态的作用将同时作用于所有基态上,对应到 n位量子计算机模型

中,相当于同时对 2
n
个数进行运算。这就是量子并行性

[ 3]
。在Shor 算法算法中利用了这一点。

量子计算的一个主要原理是:使构成叠加态的各个基态通过量子门的作用互相干涉,从而改变它们

之间的相对相位,使概率幅发生变化,从而使各个由基态所表示的运算结果被观测到的概率发生变化。

如一个叠加态为 ûW〉= 2

5
û0〉+ 1

5
û1〉= 1

5

2

1
, 设一个作用于其上的量子门为 O

d =

1

2

1 1

1 - 1
,则二者的作用结果是ûW′〉= 3

10
û0〉+ 1

10
û1〉。可以看到,基态 û0 > 的概率幅增大,

而 û1 > 的概率幅减小。Grover 等量子算法主要利用了这一量子机制。另一个重要的量子计算机制是量
子纠缠态,它违背我们的直觉。对处于纠缠态的量子位中的某几位进行操作, 不仅会改变这些量子位的

状态,而且会改变与它们相纠缠的其它量子位的状态[ 3]。在 Shor 算法中得到量子傅立叶变换所需要的

状态时,就用到了这一经量子力学特性。

1. 2　量子计算模型和量子算法模拟的计算机表示

量子计算是量子系统初态ûW0〉经过与控制系统的相互作用,随时间演化为所需末态 Wm 的过程。量

子计算的控制系统由量子门 U i ( i= 1⋯m)、在 U i 后的测量算子 O i 表征,计算的中间结果由态矢序列

{W′1W1⋯Wm- 1′Wm- 1} 表征。因此, 量子计算的一个简单模型可以定义如下:

O
d
mU
d
m⋯O

d
1U
d
1( ûW0〉)

= O
d
mU
d
m⋯U

d
2O
d
1( ûW′1〉) = O

d
mU
d
m⋯O2U2 ( ûW1〉)

= O
d
m( ûW′m〉) = ûWm〉 ( 2)

　　研究量子计算时, 通常简化了量子状态。由式( 1) ,在选定基态后,叠加态的信息可用基态的概率幅

ci 及对应基态的编号表示。对 n位量子寄存器而言, 其中的叠加态经过变换得到的新状态,仍然保存在

这个寄存器中。因而量子寄存器的表示必须要有能力保存所有 2n个基态的信息。所以在实现时, n位量

子寄存器可以由一个表示所有基态的数据结构和寄存器的附加信息表征,无须专门表示叠加态。而作用

于 n位量子寄存器的量子门可由一个 2
n
×2

n
的酉矩阵表示,相应数据结构用 2

n
×2

n
二维数组保存。

1. 3　量子算法模拟实现分析

模拟运算的控制流程由所模拟的计算或算法决定,其中可能有诸如循环、条件判断、调用等等,主要

用于避免不必要的空间消耗。所有这些控制手段,在一般的高级语言中都有提供,在此不再更多叙述。

与 3. 1. 1中量子计算模型对应, 模拟实现过程可分为以下步骤:

( 1) 定义量子寄存器和量子门,其中包括位数 n、所有量子门的矩阵元素 u i, j等;

( 2) 初始化量子态,即将每个基态的概率幅设置为 1/ 2
n
2;

( 3) 根据算法控制一序列量子门矩阵与寄存器中表示叠加态的数组做幺正变换, 模拟并行计算函

数结果或改变特定基态的概率幅;

( 4) 根据算法对某些量子位进行测量;

( 5) 判断是否结束。结束则终止。未结束则重复 3、4。

考虑式( 2)中的一个步骤 U( Wk ) = Wk+ 1, 最直接的方法是用如( 3)矩阵乘法实现, 模拟程序段为:

for ( k = 0; k < 2^ n; k + + )　C[ i] = u[ i] [ k] * a[ k] ;

u0, 0 ⋯ u0, 2n- 1
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( 3)
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　　然而可以看到,这种方法需要大量的空间来模拟量子门。Bar enco 等人的研究结果表明,完备的量

子门集合应包括: Cnot门、所有的一位量子门,以及相位移动变换
e
iA 0

0 e
- iA ,

e
iA 0

0 e
iA 。也就是说,一个 2n

维的量子门可以分解为 O ( 2
n
)个 2维或 4维的这些量子门的直积和复合

[ 4]
。通过这种分解,可以将模拟

量子门所需要的空间由 O( 2
2n
)减少为 O ( 2

n
) ,而且在模拟时, 并不需要再合成为一个大的矩阵、再进运

算,而只需按顺序将分解后的低维量子门分别作用于相应的量子位即可。这样,不但没有增加时间开销,

而且还由原来的 O( 23n)减少为 O ( 22n )。

模拟时每个基态的概‘率幅已知,其模的平方即为应测得该基态的概率。设基态数为 N , 测量的实

现即要求设计一算法, 使选出这 N 个基态中的每一个的频率在总次数趋于无穷时逼近其实际测得的概

率。设 N 个基态对应概率为 P 1⋯PN ,在数轴上表示如下,每个区间的长度表示概率值的大小:

图 1　

Fig. 1　

随机选择a,使 0≤a≤1,则 a落在最大概率确定的区间中的概率也最大。若 P i- 1< a< P i,则选出第 i个

基态。由概率论中的大数定理知,设算法中得到第 i个基态次数为 f ,总次数为 F, 有: lim
F→+ ∞

f / F= P i。这

样就找到了满足要求的算法。

2　进一步分析

从前面的分析可看到,在没有任何模拟优化时,对 n 位 m 个门的量子进行模拟对主机存储容量要

求至少是C= 4m2
2n
+ 2

n+ 3
字节。假设单机磁盘容量为 10GB, m= 8,则它能够模拟表示 14位的量子寄存

器。量子算法模拟过程可看作是矩阵相乘的过程,模拟过程中所要完成的乘加操作至少有 m×2×2
2n

( FLOPS)。假设单机的运算速度为 1000MFLOPS,那么运算时间 T (单位为小时)和量子位数 n之间的

关系为 T = m×2×2
2n
/ ( 1000M×3600) ( h)。那么对 14个量子位规模的系统进行模拟大约需要 58min。

但这一估算并没有考虑磁盘访问时间,而且容易算出, 14位的量子寄存器最大只能表示 16383。我们用

Java 语言实际模拟了Shor 算法和Grover 算法的执行。首先, 建立了一系列类库, 用于表示概率幅、量子

状态、量子变换、函数定义等等。通过调用这些类库,可以模拟量子寄存器、量子门、测量,从而实现了量

子计算的执行。在这个量子计算模拟系统基础上,模拟了 Shor 算法的计算过程。算法的并行部分直接

采用用串行模拟实现, 通过这种未加优化的模型,可以作为我们进一步工作的原型和比较对象。图 2和

图 3是部分对 Shor 算法模拟的结果,其中的输出寄存器指的是 Shor 算法中求出指数模后保存函数结

果的寄存器。

从图中可以看出, Shor 算法失效的出现还是比较频繁的,而且甚至会出现完全失效的情况(例如无

法用此算法分解 27)。这是由于这里分解的都是较小的数, 同时 Shor 算法的物理基础是非确定性的量

子计算机的缘故。还可以看到,由于质数本身不可分解,因此量子算法模拟存在判断何时停机的问题。但

也正是由于这种不确定性, 使量子计算机具有空前的运算能力。

量子算法模拟所需要的时间、空间与模拟规模成指数关系,由前面的分析可以看到,空间的瓶颈要

比时间瓶颈严重。为了解决这些阻碍量子算法模拟的问题,必须对量子算法模拟技术进行优化,发掘量

子算法模拟的潜力。例如: 采用特殊的表示方法和计算方法减小时空开销;针对特定算法或算法中的特

定步骤的优化技术以提高时空效率;用分布式模拟技术和多机系统并行模拟技术将空间或时间开销分

布到多个子系统中以提高模拟速度和规模等等。这些都可能是发展量子模拟实现技术的突破口。我们

正在进一步进行对量子算法模拟进行优化的技术和量子算法的研究。

3　结论

量子算法模拟在目前和将来较长一段时间里,将是研究、验证、发展量子计算的理论、算法和机制的
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图 2　Sh or 算法分析 21

Fig. 2　Factoring 21 w ith Shor' s Algorithm

图 3　Sh or 算法分解 25

Fig. 3　Factoring 25 w ith Shor' s Algorithm

重要手段。文中着重分析了量子算法模拟实现的关键技术,并讨论了由量子计算特点所决定的时间、空

间耗费巨大的问题。可以看到,目前量子算法模拟只能模拟有限规模的量子计算。研究如何才能在现有

条件下更好的模拟量子算法问题是一个紧迫的任务,这也是我们的一个研究方向。
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