Применение квантовых вычислений для расчета основного состояния молекулы CO
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Практические проблемы моделирования квантовых систем на современных классических компьютерах хорошо известны в сообществах квантовой химии и квантовой физики. Ни один из существующих на данный момент методов расчетов не может гарантировать высокую точность и быстродействие одновременно.
Бурно развивающиеся наука и практика применения квантовых вычислениях могут стать хороших подспорьем для задач квантовой химии [1]. В последние два десятилетия были достигнуты значительные успехи в разработке алгоритмов [2-4] и физического оборудования [5-7] для квантовых вычислений, предвещая революцию в моделировании квантовых систем.
В настоящей работе мы продемонстрировали возможность расчета кривой потенциальной энергии молекулы CO в минимальном базисном наборе STO-3G при помощи эмулятора квантового компьютера. На первом этапе был построено кубитное представление гамильтониана при помощи преобразования Жордана-Вигнера в формализме вторичного квантования. Сам расчет проводился при помощи разработанного метода кубитных связанных кластеров [8], полученные результаты сравнивались с рассчитанными в классическом методе связанных кластеров и методе полного КВ.
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