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Несмотря на стремительный прогресс в развитии квантовых технологий, реализация многих перспективных квантовых алгоритмов, таких как алгоритм поиска Гровера и алгоритм факторизации Шора, остается невозможной из-за недостатка доступных ресурсов. Современные квантовые устройства обладают лишь несколькими сотнями кубитов, тогда как для полноценного функционирования этих алгоритмов требуются миллионы. В результате ученые сосредоточились на разработке гибридных подходов, объединяющих квантовые и классические методы. Одним из таких решений стали вариационные квантовые алгоритмы (ВКА), которые используют классический компьютер совместно с квантовым вычислителем.
Универсальный квантовый процессор состоит из набора двухуровневых квантовых систем, называемых кубитами, состояние которых можно изменять с помощью специальных операций – гейтов. Последовательность таких операций образует квантовую схему. ВКА предназначены для минимизации целевой функции:
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что позволяет решать широкий спектр задач. Квантовое устройство выполняет унитарные преобразования [image: image3.emf]U









, а результаты измерений наблюдаемой [image: image5.emf]








 передаются классическому компьютеру, который корректирует параметры схемы [image: image7.emf]








 согласно заданному алгоритму оптимизации. Структура квантовой схемы, называемая анзацем, играет ключевую роль в эффективности работы ВКА.
В задачах квантовой химии по нахождению основных состояний систем могут использоваться Unitary Coupled Cluster (UCC) анзацы [1]. Алгоритмы основанные на UCC анзацах связаны с представлением квантовомеханической системы во вторичном квантовании, что требует представления операторов рождения и уничтожения с помощью гейтов квантового компьютера. Вместо выбора фиксированного отображения, его можно изменять с помощью вспомогательных фермионных обменных (FSWAP) гейтов. Мы же продемонстрируем как использование альтернативных майоранных обменных (MSWAP) гейтов позволяет в 2 раза снизить количество обменных слоев для реализации k-UpCCGSD по сравнению с ранее известным вариантом [2], а также более эффективно реализовать операторы одиночных и двойных возбуждений.
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