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摘　要　量子计算由于其纠缠性和叠加性具有天然的并行优势,然而目前的量子计算设备受限于物理实现的工艺水平,距离可

发挥巨大计算能力并解决有现实意义的实际问题还需要一定时间的技术积累和突破.因此,采用经典计算机对量子计算进行

模拟成为验证量子算法的有效途径.量子傅里叶变换(QuantumFourierTransform,QFT)是许多量子算法的关键组成部分,它
涉及相位估计、求阶、因子等问题.对量子傅里叶变换的研究和大规模模拟实现,可以有效促进相关量子算法的研究、验证以及

优化.文中使用我国自主研发的超级计算机———“神威􀅰太湖之光”对大规模量子傅里叶变换进行模拟,并根据申威２６０１０处

理器异构并行的特点,采用 MPI、加速线程库以及通信与计算隐藏技术进行优化.通过Shor算法中求解周期部分的运算来验

证量子傅里叶变换模拟的正确性,实现了４６位量子比特 QFT算法的模拟和优化,为其他量子算法在超算平台上的验证优化以

及新量子算法的提出提供了参考.
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Abstract　Quantumcomputinghasanaturalparalleladvantageduetoitsentanglementandsuperposition．However,current
quantumcomputingequipmentislimitedtothetechnologicallevelofphysicalrealization．IttakesacertainamountoftimetoacＧ
cumulateandbreakthroughtoachievehugecomputingpowerandsolvepracticalproblemswithpracticalsignificance．Therefore,

usingclassicalcomputerstosimulatequantumcomputinghasbecomeaneffectivewaytoverifyquantumalgorithms．Quantum
FourierTransformisakeypartofmanyquantumalgorithms．Itinvolvesphaseestimation,orderfinding,factors,etc．Researchon
QuantumFourierTransformandlargeＧscalesimulationimplementationcaneffectivelypromotetheresearch,verificationandoptiＧ
mizationofrelatedquantumalgorithms．Inthispaper,alargeＧscaleQuantumFourierTransformissimulatedusingthesupercomＧ
puter,“SunwayTaihuLight”,independentlydevelopedbyourcountry．Accordingtotheheterogeneousparallelcharacteristicsof
SW２６０１０processor,MPI,acceleratedthreadlibrary,andcommunicationandcomputinghidingtechnologyareadoptedtooptimize
thesystem．ThecorrectnessoftheQuantumFourierTransformsimulationisverifiedbyseekingtheperiodintheShoralgoＧ
rithm,andthesimulationandoptimizationoftheQuantumFourierTransformof４６ＧQubitsarerealized,whichprovidesreference
fortheverificationandoptimizationofotherquantumalgorithmsonthesupercomputingplatformandtheproposalofnewquanＧ
tumalgorithms．
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１　引言

量子傅里叶变换能够实现时域到频域的线性变换,是许

多量子计算的关键部分,它涉及相位估计问题、求阶问题、因
子问题等.尤其在大数分解中,其能够将周期性的数据变换

成概率幅度的正态分布.因此,对傅里叶变换模拟进行研究

尤为重要,通过对大规模量子傅里叶变换模拟进行研究以及

有效实现,可以更清楚地对其他量子算法进行研究、验证以及

优化,还可以为新量子算法的提出给予保障.
然而,目前量子计算的研究面临很多的困难,最困难的地

方之一就是硬件方面,即量子计算机的物理实现.虽然研究

者在量子逻辑门的物理实现方面已进行了大量的研究工作,
并有很多实验结果,但这些实验都是小规模的,距离真正可发

挥巨大计算能力的有实用价值的量子计算机还相当遥远[１].



因此,我们可以使用经典计算机对量子计算进行模拟,实现对

现有量子算法的测试和验证.本文选择对量子计算中常用的

量子傅里叶变换进行模拟.
用经典计算机对大规模量子傅里叶变换进行数值模拟这

一过程是高度计算密集型的,因此大规模量子傅里叶变换模

拟过程只能使用超级计算机来进行.作为世界首台峰值运算

速度超过１０亿亿次、并行规模超千万核的新型超级计算机,
“神威􀅰太湖之光”是中国自主研发的一台超级计算机.其采

用的申威２６０１０异构众核处理器具有主从核并行模式,通过

一个高性能的加速线程库来进行主从核任务分配,同时提供

了寄存器通信等核内部访存优化方式[２].
利用经典计算机实现量子计算,首先必须使用现有的高

级编程语言如C和Python对量子逻辑操作进行量子线路抽

象定义.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受控非门的

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

解量子傅里叶变换相应的逻辑操作,进而在“神威􀅰太湖之

光”上使用C语言来模拟实现,并采用 MPI、加速线程库以及

通信与计算隐藏技术进行优化,实现了对４６量子比特的量子

傅里叶变换进行模拟、优化和验证分析.
本文第２节介绍申威２６０１０处理器架构以及通信模式;

第３节介绍量子傅里叶变换的理论基础;第４节和第５节分

别介绍大规模量子傅里叶变换模拟实现、优化和验证分析;最
后总结全文并展望未来.

２　申威２６０１０异构众核处理器

“神威􀅰太湖之光”超级计算机采用的是国产自主研发的

申威２６０１０异构众核处理器、片上计算阵列集群和分布式共

享存储相结合的异构众核体系,使用 ６４ 位自主申威指令

系统.

２．１　申威２６０１０处理器架构

每个处理器包含４个核组,每个核组又包含１个主核、

６４个从核组成的８×８计算处理元件阵列,以及 １ 个 内 存 控

制器.一个 申 威 ２６０１０ 处 理 器 和 单 个 核 组 的 结 构 如 图 １
所示.

“神威􀅰太湖之光”高速计算机系统的每个计算节点包含

１个众核处理器,内存为３２GB.众核处理器中每个核组的本

地内存为８GB,从核可以通过gld/gst方式直接离散访问主

存,也可以通过 DMA方式批量访问主存,从核阵列之间可以

采用寄存器通信方式进行通信.每个从核局部存储空间的大

小为６４kB.

图１　申威２６０１０异构众核处理器架构图

Fig．１　ArchitectureofSW２６０１０heterogeneousmulticoreprocessor

２．２　通信模式

神威平台支持主从加速并行等多种异构并行编程,在主

从加速并行算法中,程序的计算核心被加载到从核上进行加

速运算,而主核只完成应用程序的通信、I/O和部分串行代码

的计算[４].基于此,对于量子傅里叶变换模拟的优化策略主

要是充分利用申威２６０１０处理器的架构特性来获得高性能.

本文将采用 MPI与加速线程库的两级并行对量子傅里叶变

换进行优化,第一级并行运行在主核上,第二级并行运行在从

核组上,主核和从核组一一对应,利用加速线程库在从核阵列

上进行众核高效率计算及从核间通信,MPI在不同核组的主

核间进行数据传递[５].

３　量子傅里叶变换

标准的离散傅里叶变换是以一个长度为 N 的复向量

x０,􀆺,xN－１为输入,以复向量y０,􀆺,yN－１为输出,符合如下

定义:

yk≡ １
N

∑
N－１

j＝０
xje２πijk/N

量子傅里叶变换与离散傅里叶变换尽管在符号表示上有

些差异,但有严格相同的变换.量子傅里叶变换是作用在

Hilbert空间上任意矢量上的变换,其定义为在一组标准正交

基|０›,􀆺,|N－１›上的一个线性算子,在基态上的作用为:

|j›→ １
N

∑
N－１

k＝０
e２πijk/N|k›

其中,|j›表示一个量子态源,它被转换成所有n２ 个可能的量

子态的线性组合.利用代数变换可进行如下变换:

|j›→ １
２n/２ ∑

２n－１

k＝０
e２πijk/２n|k›

　＝ １
２n/２ ∑

１

k１＝０
􀆺 ∑

１

kn＝０
e

２πij(∑
n

l＝１
kl２

－l)
|k１􀆺kn›

　＝ １
２n/２ ∑

１

k１＝０
􀆺 ∑

１

kn＝０
⊗
n

l＝１
e２πijkl２

－l

|k１›

　＝ １
２n/２⊗

n

l＝１
[∑

１

kl＝０
e２πijkl２

－l

|k１›]

　＝ １
２n/２⊗

n

l＝１
[|０›＋e２πij２－l

|１›]

　＝
(|０›＋e２πi０．jn|１›)(|０›＋e２πi０．jn－１jn|１›)􀆺(|０›＋e２πi０．j１j２􀆺jn|１›)

２n/２

特别地,整数j的二进制表示为j＝j１j２􀆺jn,展开可以

写成j＝j１２n－１＋j２２n－２＋􀆺＋jn２０.小数j的二进制表示为:

j＝０．jljl＋１ 􀆺jm,展开可以写成j＝jl/２＋jl＋１/２２ ＋ 􀆺 ＋

jm/２m－l＋１.量子傅里叶变换的线路图如图２所示,其中省略

了１/２归一化因子.

图２　量子傅里叶变换线路图

Fig．２　QuantumFouriertransformcircuitdiagram

通过进一步的代数变换可以发现,在由n个量子位构成

的N＝２n 维 Hilbert空间中,量子傅里叶变换可由一系列基

本逻辑门组成.在量子傅里叶变换的有效线路图中[６],只需
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要两种量子逻辑门,一种是作用于单量子位的 Hadamard(H)
变换,另一种是作用在两个量子位的受控相移(R)变换.

H＝１
２

１ １
１ －１[ ] ,Rk＝

１ ０

０ e２πi/２k

é

ë
êê

ù

û
úú

４　模拟实现

本文的目标是利用神威平台的异构特点实现对量子傅里

叶变换的大规模模拟,因此使用高级编程语言(C语言)对量

子逻辑操作进行量子线路抽象定义,并采用“多进程 MPI并

行＋进程内主从核并行”的两级并行技术来缩短量子计算的

模拟时间,提高模拟效率.
模拟开始后,首先获取所需要模拟的量子比特位数以及

使用的进程数目,调度各个节点协同模拟量子寄存器,每个节

点由１个 MPI进程执行模拟任务,申请所需的存储空间,并
进行初态制备,即初始化各个基态的概率幅.然后根据量子

线路模拟量子门,进而开始计算,每个进程均等地负责一部分

基态概率幅的计算更新.主核上的每个进程又可以通过加速

线程库开启从核的６４个线程,概率幅的计算更新又可以由线

程来实现,以充分发挥神威异构众核的能力.主核主要负责

量子寄存器的申请、初始化以及进程的调度,从核通过线程对

量子门模拟运算后,将更新后的概率幅送回主核.
申威２６０１０处理器的每个处理器包含４个核组,每个核

组由１个主核和 ６４个从核构成,每个核组的本地内存有

８GB[７].由于其物理特性,单进程最多可模拟的量子比特数

为３０.经测试,对于３０量子比特的量子傅里叶变换模拟单

进程需要８６８s,而两进程仅需要４５４s.因此可以得知,使用

多进程可以加快模拟速度.然而,到目前为止并没有发挥神

威主从加速异构的特点,因此需要采用加速线程库对其进行

进一步优化.
量子傅里叶变换主要由 Hadamard变换(H)和相移变换

(R)两部分组成.通过对量子傅里叶变换的程序进行热点分

析发现,相移变换的运行时间占总时间的９１％,且该程序的

执行过程相对独立,适合在并行结构上进行并行优化.因此,
本文将首先令主核发送概率幅到从核,即主核将其进程内的

概率幅进行任务划分,并将结果分别发送到从核的局部存储

器.然后对当前位相关概率幅状态执行相移操作,并将操作

结果发送到主核存储器,直到主核上的概率全部计算完毕为

止,从而进一步提高算法在众核结构上的执行效率.
在从核上,我们采用计算与通信隐藏的方式,将要处理的

数据分块,用计算将通信隐藏.本文将从核的局部存储器分成

４块,标记为pem１,pem２,pem３和pem４,其示意图如图３所示.

图３　计算与通信隐藏的示意图

Fig．３　Diagramofcomputationandcommunicationhiding

同时,在量子傅里叶变换模拟过程中引入numprocs参数

和qubits参数,分别表示使用的进程数和要模拟的量子比特

数.将其编写为run．sh脚本,可供用户编译后动态输入运

行,达到人机交互的目的.run．sh脚本如下:
１．for((i＝１;;i＋＋))

２．do
３．　 echo“Howmanyprocessesdoyouwanttochoose?”

４．　 echo“Ourprocessesnumbersarein２̂０~２̂１６．”

５．　 echo“Pleasechooseanumberform０~１６:”

６．　 readexponent
７．　 if[[“＄exponent”－lt０||“＄exponent”Ｇgt１６]];

８．　　 then
９．　　　 echo“ERROR”

１０．　　　continue
１１．　else
１２．　　letnumprocs＝２∗∗“＄exponent”

１３．　　if[[“＄exponent”％２－eq０]]

１４．　　　then
１５．　　　　　letqumin＝２０＋“＄exponent”

１６．　　　　　letqumax＝３０＋“＄exponent”

１７．　　else
１８．　　　　letqumin＝２１＋“＄exponent”

１９．　　　　letqumax＝２９＋“＄exponent”

２０．　　fi
２１．　　for((j＝１;;j＋＋))

２２．　　do
２３．　　　echo“howmanyqubitsdoyouwanttochoose?”

２４．　　　echo“pleasechooseanumberfrom“＄qumin”~ “＄qumax””

２５．　　　echo“Notice!qubitsmustbeanevennumber!”

２６．　　　readqubits
２７．　 　 　if[[“＄qubitsr”％２Ｇne０‖“＄qubits”Ｇlt“＄qumin”‖

“＄qubits”Ｇgt“＄qumax”]];

２８．　　　then
２９．　　　　echo”ERROR!”

３０．　　　　continue
３１．　　　else
３２．　　 　bsubＧIＧbＧqq_test_yyzＧn ＄numprocsＧcgsp６４Ｇshare_size

１４０００Ｇhost_stack２０４８．/a．out＄qubits
３３．　　　 break
３４．　　　fi
３５．　　done
３６．　break
３７．　fi
３８．done

run．sh脚本中bsub为作业提交命令.busb命令常用的

参数说明如表１所列.

表１　bsub命令常用的参数说明

Table１　Commonparametersofbusbcommand

参数 说明

ＧI 提交交互式作业,使作业在作业提交窗口输出

Ｇb 指定从核栈位于局存

Ｇq 向指定的队列提交作业,必须选

Ｇn 指定需要的所有主核数

Ｇcgsp 指定每个核组内需要的从核个数,该参数必须小于或等于６４
Ｇshare_size 指定核组共享空间大小

Ｇhost_stack 指定主核栈空间大小,默认为８M

例如,向高速计算系统队列q_test_yyz提交交互式作业

a．out,该作业使用numprocs(用户动态输入)个主核,每个主

核调用６４从核实现并行,作业提交命令为:bsubＧIＧbＧqq_test_

５９刘晓楠,等:基于申威２６０１０处理器的大规模量子傅里叶变换模拟



yyzＧn ＄numprocsＧcgsp ６４Ｇshare_size１４０００Ｇhost_stack

２０４８．/a．outMYMqubits.作业提交成功后,将显示一行包

括jobid的提示信息,其中包括作业id号,如“Job‹８０２０›has

beensubmittedtoqueue‹q_test_yyz›”,此时jobid就是８０２０,

它是全局唯一的.一旦作业提交成功,用户对作业的终止、查

询等操作就可以通过jobid来实现.

５　测试验证

５．１　正确性测试

Shor算法的流程如图４所示.

图４　Shor算法的流程

Fig．４　StructureofShoralgorithm

大数因式分解问题的复杂性是目前广泛使用的 RSA
密钥系统的理论基础,Shor算法不仅证明了量子算法的优

越性,更动 摇 了 现 行 的 RSA 密 码 系 统 的 安 全 性 基 础[８].

量子傅里叶变换在大数分解中,能够将周期性的数据变换

成概率幅度的正态分布.该算法分为经典实现和量子实现两

部分,其中求最小正整数r使得ar≡１(modN)成立为量子算

法部分.

本文选取 N＝７９９作为输入,选取a＝７,采用２０位量子

比特进行模拟,则可以清楚地得知周期r为３６８,概率幅度为

２８４９.输出运行后的结果并使用 Python的 matplotlib进行

绘图验证,产生的结果如图５所示,然后不断选中放大,产生

如图６所示的一系列变换.由此得知,本文所模拟的量子傅

里叶变换有效.

图５　输出结果

Fig．５　Outputresult

(a) (b) (c) (d)

(e) (f) (g) (h)

图６　变换示意图

Fig．６　Variationdiagram

５．２　功能性测试

对于２０量子比特的傅里叶变换模拟,首先将程序在单个

主核上编译成功并运行,这相当于纯CPU版本,仅使用进程;

然后运行主从核优化策略改进过的主从并行版本,其运行时

间如表２所列.可以看出,相比于主核,使用从核并行计算在

理论上产生了６４倍的加速.但从实际模拟效果看,加速比远

远小于理论值,但仍然取得了６．４５倍的加速,主从核优化策

略取得了不错的结果.其主要原因如下:１)量子傅里叶变换

仅仅将 R变换进行从核加速,没有考虑 H 变换;２)任务的切

分需要时间;３)从核所需要的计算数据由主核获取,需要通信

时间;４)由于从核局部存储空间的限制,从核无法从局部存储

空间获取计算所需要的全部数据,导致有些数据需要通过直

接访问主核内存来获取,这大大增长了计算时间,以至于无法

获得理论加速比.

表２　单主核版本与单主从核版本的运行时间对比

Table２　Runtimecomparisonbetweensinglemastercoreversion

andsinglemasterslaveversion

版本 时间/s 加速比

单主核 ３．６１
单主从核 ０．５６

６．４５

上文仅仅对单核进行测试分析,并没有充分利用超算平

台多核的特性,因此我们将对多核多进程进行测试分析.对
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于３０量子比特的傅里叶变换,单进程模拟需要８６８s,两进程

模拟需要４５４s,加速比达到近５０％.为了更直观地比较 MPI
程序的加速效果,不断地增加进程进行测试,表３列出了当进

程数由１扩展到３２(计算节点由１扩展到１６)时的加速比和

并行效率.由表３可知,当进程数小于８时,程序有很好的

MPI并行效率.随着进程数目的不断增加,并行效率逐渐降

低,这是由于通信延迟所引起的.当进程数增加到一定程度

时,MPI集合通信相对计算部分的比例逐步增大,MPI的通

信瓶颈效应凸显了出来[９].总体来看,优化后的并行效率较

高,在 MPI进程数达到３２时并行效率仍可达到６６．１６％,效

果良好.

表３　３０ＧQubit的 MPI扩展性测试结果

Table３　３０ＧQubitMPIscalabilitytestresults

进程数 运行时间/s 加速比 MPI并行效率/％
１ ８６８ １ １００
２ ４５４ １．９１ ９５．６０
４ ２３２ ３．７４ ９３．５３
８ １１７ ７．４２ ９２．７４
１６ ７６ １１．４２ ７１．３８
３２ ４１ ２１．１７ ６６．１６

至此,本文不仅以２０量子比特的量子傅里叶变换为例对

单主核和单主从核进行了测试,还选取了３０量子比特在不同

进程数目下测试加速比以及并行效率,两者都取得了不错的

效果,较为理想地展示和发挥了神威异构并行的特点.

最后,本文分别对４０ＧQubit,４２ＧQubit,４４ＧQubit,４６ＧQubit
的量子傅里叶变换模拟进行测试,结果如表４所列.观察表

４发现,对于不同规模的量子比特模拟,时间有所浮动,主要

是因为测试时有其他任务也在神威上运行,任务之间可能产

生影响.

表４　不同量子比特模拟的运行时间

Table４　Runtimeofdifferentqubitsimulations

量子比特数 ４０ＧQubit ４２ＧQubit ４４ＧQubit ４６ＧQubit
时间/s ２１６８ ２０５６ ２３９７ ２３０１

整体来说,本文通过采用 MPI、加速线程库以及通信与

计算隐藏等方法在“神威􀅰太湖之光”上实现了４６量子比特

的量子傅里叶变换模拟,为其他量子算法的验证优化以及新

量子算法的提出给予保障.

结束语　量子计算是量子理论与计算科学交叉的新型计

算模式,代表了量子力学在当今时代最具潜力的发展方向.

量子计算的并行性不仅为研究经典慢算法的解决方案提供了

一种革命性的算法设计思路,更重要的是它从可操作的层面

为人类理解量子理论指明了方向[１０].但从目前发展水平来

看,虽然硬件和模拟平台都在不断进步,但尚未达到需求,不

能提供足够多的量子比特对现有的量子算法进行完全模拟.

本文利用“神威􀅰太湖之光”对量子傅里叶变换进行大规模模

拟,基于现有的编程语言如 C,Python等进行量子电路的抽

象定义,并采用多级并行、众核加速、计算与通信隐藏的优化

技术提高模拟效率,加快量子算法的研究、验证、优化.同时

也可以验证神威超级计算机的量子模拟性能,促进并提高超

算的性能优化与自我升级,拓宽我国自主可控超级计算机的

应用领域.但我们没有考虑向量化版本,对其进行向量化优

化可进一步提高模拟效率.
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