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量子搜索算法体系的仿真实现及研究 

孙 力 

(江南大学网络教育学院 无锡 214036) 

须文波。 

(江南大学信息工程学院 无锡 214122)。 

摘 要 核磁共振(NMR)技术被认为是最为有效的实现量子计算的物理体系之一。多量子算符代数理论可以将幺 

正变换分解为一系列有限的单量子门和对角双量子门的组合。本文以核磁共振和 多量子算符代数理论为基础，提 出 

了实现任意相位旋转角度的一般化量子搜索算法的核磁共振脉冲序列设计方法，并在量子计算仿真程序上进行 了双 

量子位的不同相位旋转角度的量子搜索算法的实验验证。 
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Abstract NMR technology has been considered as one of the most effective physical system tO realize quantum compu— 

tation．As multiple-quantum operator algebra theory mentioned，any unitary transformation can be decomposed into a 

sequence of a limited number of one~qubit quantum gates and two-qubit diagonal gates．Based on these backgrounds， 

we proposed the method tO form NMR pulse sequences tO realize the generalized quantum search algorithm with arbi— 

trary phase rotation and finished experimentally the algorithm with tWO—qubit and different phase rotations respectively 

on a Quantum Computer Emulator． 

KeDvords NMR，Generalized quantum search algorithm，Phase rotations，Pulse sequences 

1 引言 2 经典 Grover算法简介 

Grover量子搜索算法由Grover于 1996年提出 】。依靠 

量子并行计算的优势，与传统的搜索算法相比，在遍历搜索问 

题中该算法可以大大减少搜索成功的运算次数。经过多年的 

改进，该算法逐步扩展，目前已经出现了一般化量子搜索算 

法【 ，能够适应各种不同的搜索需求。 

量子计算是以量子物理和数学的基本理论为基础，它要 

求代表量子位(qubits)的二态量子体系之间存在相互作用，并 

可以用于计算。而且可以通过某种特别的外界作用，从外部 

来操作和控制它们态的变化，以实现所需的计算过程。除此 

以外 ，系统与外界接近独立，以保证量子态的相干性在计算过 

程中不被破坏。由于核 自旋系统与外界的相互作用较弱，每 

个 自旋核具有向上和向下两个独立的自旋态，自旋一自旋耦合 

即所需的可用于计算的相互作用 ，通过射频脉冲控制和探测 

核 自旋态(核磁共振，NMR)已是一个成熟的领域。因此， 

NMR体系是目前最有希望实现量子计算的物理体系之一。 

利用 NMR实现量子计算，首先必须把量子逻辑操作变 

成 NMR脉冲序列。多量子算符代数理论表明，任何量子逻 

辑操作都可以分解成一系列单量子位的逻辑操作和双量子位 

C—Not门的组合序列_3】。本文的目的就是应用多量子算符代 

数理论来分解双量子位不同相位旋转角度的一般化量子搜索 

算法的逻辑操作，进而设计 NMR脉冲序列，并利用 NMR仿 

真程序 】进行验证。 

对于 N个无序元素组成的集合，在量子计算中可以用 

( 一logzN)位量子寄存器的2 个量子基态来表示，每个量子 

基态对应一个元素，系统的量子态可以看成是这些量子基态 

的叠加。由于集合中的元素是无序的，也就是说它们出现的 

概率是相等的，因此可以用一个等概率幅量子组合态I f5【1)来 

表示无序元素的集合。 f5【1)可以通过对初始态 ()(]⋯0)进行 

walsh_Hadamard变换 W 得到，即 
N 

l丸)一w 00⋯o)一∑ l )：1／ ∑ 声 ) (1) 
i一 1 i 1 

每一次 Grover迭代过程由以下四个步骤组成： 

(1)使所需要查找的态I )(其中的某一个基态)相位旋转 

180。，即相位取反。操作矩阵 J 可表示为：J 一卜一2I )(SI。 

(2)Walsh-Hadamard变换 W。 

(3)使态 0O⋯0)相位旋转 180。，即相位取反。操作矩阵 

J。可表示为：J。=卜一2l O)(OI。 

(4)Walsh-Hadamard变换 W。 

(2)、(3)、(4)构成扩散变换 D—WI。W。Grover证明，经 

过 丁一( ／4) N次迭代后，I )态的概率幅接近 1。即对最终 

态进行测量，获得 )态的概率接近 1。与经典计算机的搜索 

算法相比，可以得到平方根数量级的加速。 

3 一般化量子搜索算法简介 

为了使 Grover算法的物理实现一般化 ，应用范闻更加广 
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泛，经过大量的研究工作，经典 Grover算法得到了扩展，出现 

了一般化量子搜索算法 。对于由N一2 个量子基态组成 

的等概率幅量子组合态 1 0)，可以通过 由以下四个步骤组成 

的多次迭代来获得某个基态 I 5)： 

(1)使所需要查找的态 l >相位旋转 0角。操作矩阵 

为：If—I--(1一e )2I )( I。 

(2)任意幺正变换 U。 

(3)使态f O0⋯O)相位旋转 ≠角。操作矩阵 为： 一， 

一 (1一e )10)(OI。 

(4)任意幺正变换 U。 

很明显，当U变成 W， 一声一 时，一般化量子搜索算法 

回归到经典 (}rover算法，即经典 Grover算法是一般化量子 

搜索算法的一个特例。经过进一步证明，一般化量子搜索算 

法只有在满足相位匹配条件时 (目一声)才是有效的 J，而且不 

同的旋转角度，获得搜索结果所需的迭代次数，即算法的开销 

代价是不同的。 

4 一般化量子搜索算法 NMR脉冲序列设计 

4．1 多量子算符代数理论简介 

量子计算是一个可逆的过程，可以看成在 Hilbert空间中 
一 系列 幺正变换作用 于输入态。即：I (￡)一兀U (￡)I )。 

而且 U必须遵循量子 力学的基本规则一 Schr6dinger方程。 

：一iH(删 ㈩ (设 h 1) (2) 

H(￡)为幺正变换算符 U的哈密顿量。式(2)的解为 ： 

L，(￡)_-exp[一iH(t)t] (3) 

核磁共振的研究表明 ，在稳定的多维磁场中，自旋哈密 

顿量可以表示为： 

Ho_-̂。+∑h ，k+ ∑ 2．， ，k，k+ ∑ 4．， ，k，k， 

+ ⋯ (4) 

其中h 为自旋核k相应的普朗克系数， 为自旋核k在z方 

向的角动量算符，．，为 自旋耦合作用系数。 

L，(￡)一exp(一ih0)Ⅱ exp( ih Jk)II exp(一i2J Jk 

Jk) Ⅱ exp(一i4J Jk Jk J )⋯ (5) 

忽略常数项 exp( ih。)和其他常数因素，多量子箅符代 

数理论认为 ，上式可以进一步分解成一系列单量子位的逻 

辑操作和双量子位受控非门的乘积。在有两个 自旋核 ，即双 

量子位的系统中，幺正变换算符 U(￡)可表示为： 

L，(￡)一exp( ihl Jk)exp(一ih2 I 2：)exp(一iJ12Ii I 2 ) 

(6) 

4．2 基本量子逻辑f-1、Walsh-Hadamard门和 自旋耦合 

项 

自旋核的角动量算符可以用原子物理中有名的泡利矩阵 

来表示 ，其中： 

L一吉 一—}( )，L一 G．y一—}(； )， 
1 

一  ( ) 
使自旋核绕 轴转目角，其算符可以表示为： 

22o—exp[iOI ]， --exp[一 ]，XTc 一exp[inI ／2]一 

( 一 z 一去( 1) 
易知，X ／。IO)一(1／2“ )(1 0 5+ l 1))，X I 1)一(1／2“。) 

(i 0>+ 1>)。 

因此，X ／。和x一。可以作为量子计算中最基本的一位逻 

辑门。 

同样yo—exp[iOI ]， —expF-iOI ] 

l 0)一(1／2 )(1 0>一}1))，Y {1)一(1／2 )(0，卞 

I1)) 

在核磁共振中，射频脉冲只能从 x或 y方 向射入。因 

此 ，使自旋核绕 Z轴旋转可以通过 X 和 y方向的组合来实 

现。 一yj 号，2 一”  。y号。 

z 1 0 5一expEin／4]I o)，Z I o)一exp[ in／4] o)。 

Z 。I1)一exp[ 4]I1)，Z 。}O)_-exp[in／4]l1)。 

单量子位的 w—H 门是单 子逻辑门，可以通过以下组 

合来实现： 

v 一 f 1一(x{) {一yj(xj) (7) 
V2Ⅵ l／ 

”个量子位的w—I_I变换可以表示成一系列单量子位 w— 

H门的有序乘积： 

W WloW2⑧⋯(三)W (8) 

双量子位的白旋耦合项为G—exp[-2niJ z J： t ，f_- 

(2n--8)／2J1 2 。 

可得：G—exp[ i(2n 0)，l̈，? ] (9) 

4．3 变换矩阵的 NMR脉冲序列实现 

依据式(6)至(9)，我们设计的双量 子位一般化量子搜索 

算法所需的各变换矩阵的NMR脉冲序列如下： 

W-I-t变换矩阵为： 

W2--( ) 罐 (赡 ) (10) 

以1 00)为目标态的相位旋转操作矩阵为： 

聘--- G (11) 

以I10)为目标态的相位旋转操作矩阵为： 

H一 y享 G (12) 

以1 01)为目标态的相位旋转操作矩阵为： 

H_-y y享 G (13) 

以I 11)为目标态的相位旋转操作矩阵为： 

H一婶 x蚩 罐 x G (14) 

量子搜索算法的 NMR脉冲序列为： 

I )_-(W。埔W If) W I ) (15) 

其中 是相应的搜索目标态，I o)为系统初始态l 00)，rr为迭 

代次数。 

5 仿真实验过程与结果 

量子计算仿真器(QCE)h 是一套在传统计算机上设计 

的对于在封闭的量子系统中、绝对温度为零度时进行理想化 

NMR实验的模拟程序。在 QCE中，任何对核 自旋的操作， 

即外加的射频脉冲，都可 以通过微指令 (MI)来实现。若干 

MI可以组成量子程序(QP)，可以构成量子逻辑门和最终的 

量子算法实现程序。而 MI的设计关键在于操作时间 r／2n， 

以及 J、h等参数的设定。 

我们按 如 下 规 则来 设 计 实 验 所需 的 2自旋 核 (即 

2qubits)NMR的微指令(MI)。 

在理想化的 2自旋核 NMR环境中，任何一个射频脉冲 

所形成的对 自旋核的操作可以表示为：U(￡)一exp(一iHr) 

(1 6) 

H一 一J Jl J 2 hf Jh 艇 J2 埘Jl 一  ̂J2 一 î Jl 
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î』2 

对于， =exp[iOIj~．]，H=--h；1]，可得 ：ihfI r 

： 1。2)， 

因此操作 的设计满足： 

r／2丌=： ／2丌̂j 

同撵可得 的设计满足： 

r／2 0／27c矗 

(17) 

iOIj (J 

(18) 

(19) 

自旋耦合项G—exp[一i(2~--0)J1。J 2 ]，H一一 J1 ，2： 

可得 ： 

r／2 一(2 一 )／2 ‘， (20) 

我们在仿真实验中分别设计了相位旋转角度为 、3 ／4 

和 ／2三种情况下的一般化量子搜索算法，来得到获得搜索 

目标态所需的迭代次数。各相应的微指令(MI)设计参数见 

表 1。 

表 1 MI设计参数取值表 

MI r／2丌 H Hi H H； H H； J{2 

X1(Ⅱ／2) o．25 1 0 0 0 O 0 0 

X2(Ⅱ／2) o．25 0 1 0 0 O O 0 

Xl(一Ⅱ／2) o．25 1 O O O O O O 

X2(一Ⅱ／2) o．25 O 一1 0 O O 0 O 

Yl(Ⅱ／2) o．25 O 0 1 0 O 0 0 

Y2(Ⅱ／2) o．25 O O O 1 O O O 

Y1(一Ⅱ／2) o．25 0 0 —1 0 O 0 O 

Y2(一Ⅱ／2) o．25 O 0 0 1 O O 0 

X1(3Ⅱ／8) o．1875 1 O O O 0 0 0 

X2(3~／8) o．1875 0 1 0 0 O O 0 

Xl(一3Ⅱ／8) o．1875 —1 0 0 0 O 0 0 

)(2( 3Ⅱ／8) 0．1875 0 —1 0 0 O 0 0 

Xl( ／4) 0．125 1 0 0 0 O 0 0 

X2( ／4) 0．125 0 1 0 0 O 0 O 

Xl(一Ⅱ／4) 0．125 一l 0 0 0 O 0 0 

X2(一Ⅱ／4) 0．125 0 — 1 0 0 O 0 0 

G(丌) 5×105 0 0 0 0 O 0 1× i0—6 

G(3~／4) 6．25×1O 0 0 0 0 O 0 —1×i0 6 

G(丌／2) 7．5×105 O 0 0 0 O 0 —1×10 6 

其中，r／2 对应于 QCE中 MI的参数 Time step，参数 

Main steps和 Intermediate step均为 1，Unit取 2 ，其余表 1 

中未列出的参数均为 0。 

在建立了组成量子程序所需的 MI以后，依照式(10)至 

(15)分别建立了在三种相位旋转角度下各变换矩阵的仿真量 

子程序，并组成量子搜索算法的迭代过程。在三种旋转角度 

下实现查找1 00>、I 10)、1 01)、【11)的一般化量子搜索算法仿 

真分别如图1至 3所示。通过仿真实验我们发现，当相位旋 

转角度为 ，即经典 Grover算法时，只需一次迭代 即可获得 

目标态；相位旋转角度为3 ／4时，迭代次数为3次；相位旋转 

角度为 ／2时，迭代次数为 6次。其中，旋转角度为 ／2的结 

果与 Long GI 通过 NMR实验实现查找 f 11)时的结论是一 

致的。 
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图 1 QCE运行图(旋转角度一 ) 

图 2 QCE运行图(旋转角度一3~／4) 

图 3 QCE运行图(旋转角度一 ／2) 

结论 仿真实验的结果表明，我们对一般化量子搜索算 
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1，再南定义 5，可知进程 A与 H功能相关 A—H。 

推论 1 若进程 A与K问存存可达路径R[A～K]，但不 

存在可达路径 RCK--A3，则进程 A与K功能相关。 

推论2 若进程 A与 K间既不存在可达路径R[A～K]， 

也小存在可达路径REK~A]，则进程A与 K相互独立。 

推论3 若进程A与K问既存在呵达路径R[A--KJ，又 

存在可达路径R[K--A]，则进程 A与 K或状态相天或功能 

双向相关。 

对推论 1进行证明，用反证法。若进程 A K非功能相 

关，则可能是其它 3种情况：相互独立、状态相关、功能双向相 

关。若进程 A与 K相互独立，按定义 6，A与 K相互不可达， 

即不存在町达路径 REA~K]，与假设矛盾。若进程 A K 

状态相关或功能双向卡}1关，南定义 6，进程 A与 K相互可达 ， 

再由定义7，两进程间必存存一条可达路径 R[K～A]，与假 

设矛盾。因此进程 人与K必为功能相关。对于推论2，3，可 

用类似方法推出。 

由以上分析 ．要确定各进程间的重启相关性，需以下步 

骤 ： 

①确认初始进程和终结进稗，因为可达路径是单向的。 

②查找从初始进程到终结进程的所有可达路径。 

③按每一条可达路径求初始进程和终结进程间的重启相 

关度。 

④确定初始进程和终结进程的最终重启相关度及重启相 

关性。 

按以上步骤可得图 1所示的进程关系结构图，对应的各 

进程间的重启相关度如表 2所示。 

表 2 图 1中任意进程间重启相关度 

A B C D E F G H 

A 4 1 1 1 1 1 1 1 

B 1 4 O 1 1 1 1 1 

C 一 1 O 4 O O 1 1 O 

D 1 — 1 O 4 2 O 0 2 

E 一 1 —1 O 2 4 O O 2 

F 一 1 — 1 — 1 O O 4 3 O 

G 一 1 — 1 — 1 O O 3 4 O 

H 一 1 — 1 O 2 2 O O 4 

当具体实施该策略时，首先确定各影响因素的损耗阈值。 

当其到达该阈值时，查找问题进程，确定其直接耦合进程与耦 

合性，在此基础上判定进程间的重启相关性，进而得到进程重 

启群。之后开始执行重启，实现进程级软件抗衰 ，防止软件失 

效。 

结论 要执行进程级的软件抗衰，进一步降低抗衰成本 

和提高软件可靠性，需具备 3个前提条件：一是系统中各部分 

运行情况可监控；二是进程间耦合关系及直接耦合进程可确 

定；三是在二的基础上查找非直接耦合进程问的路径，确定陔 

进程与其它进程间的重启相关性，建立合理 的进程重肩群。 

一 般的软件系统都满足第一个条件，问题的关键就在于查找 

直接耦合进程。 

本文根据通常的软件系统提供的信息及进程间控制、凋 

用及数据访问关系 ，给出了进程耦合关系的分类 ，分析了进程 

间的耦合程度，确定了查找直接耦合进程的途径，并给 了进 

程重启相关性及相关度的判定方法。据此 可确定进程重启 

群，实现了进程级软件抗衰。从而更大程度上为实现细粒度 

的软件抗衰提供了支持，更有效地节约了抗衰成本，提高了软 

件的可靠性。 
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法 NMR脉冲序列的设计方法基本上是合理的。同时 ，尽管 
一 般化量子搜索算法对经典 Grover算法进行了有效的扩展， 

但在具体应用时，经典 Grover算法的实现开销还是最经济 

的。量子算法在传统计算机上进行的 NMR模拟实现 ，对量 

子计算理论研究，量子算法的理论 、可行性和正确性研究，以 

及量子计算机的物理实现都具有一定的参考价值。 
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