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摘　要　量子计算凭借其叠加性和纠缠性,具有强大的并行计算能力.然而,目前的量子计算机不能在保证大规模量子比特处

于稳定叠加态的同时,进行干涉、纠缠等量子操作.因此,当前研究和推动量子计算的有效途径是使用经典计算机模拟量子计

算.Grover量子搜索算法针对无序数据库搜索问题设计,将搜索的时间复杂度加速至开平方级,能加速机器学习中的主成分

分析.因此,研究和模拟 Grover算法,可以促进量子计算与机器学习结合领域的发展,为 Grover量子搜索算法的应用以及量

子机器学习在“嵩山”超级计算机系统中的模拟奠定基础.通过研究 Grover量子搜索算法,模拟出了算法的量子线路.使用

Toffoli量子门优化该量子线路,在减少了两个辅助量子比特的同时,提出了 Grover算法的通用量子线路.实验基于“嵩山”超

级计算机系统的 CPU＋DCU 异构体系,使用了 MPI多进程＋HIP多线程的两级并行策略.通过调整辅助比特在量子线路中

的位置,减少了 MPI进程间的通信;使用分片的方式传输数据依赖的量子态.对比串行版本,并行化的模拟算法取得了最高

５６０．３３倍的加速,首次实现了３１qubits规模的 Grover量子搜索算法.
关键词:Grover量子搜索算法;异构体系;MPI;HIP;分片传输
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Abstract　Withitssuperpositionandentanglementproperties,quantumcomputinghasapowerfulparallelcomputingcapacity．
However,currentquantumcomputerscannotensurestablesuperpositionstatesoflargeＧscalequbitswhileperformingquantum
operationssuchasinterferenceandentanglement．Therefore,thecurrentapproachtopromotequantumcomputingistosimulate
quantumcomputingusingclassicalcomputers．TheGroverquantumsearchalgorithmisdesignedfortheproblemofsearchingunＧ
sorteddatabases,reducingthetimecomplexitytosquarerootlevel,andacceleratingprincipalcomponentanalysisinmachine
learning．Therefore,studyingandsimulatingtheGroveralgorithmcanpromotethedevelopmentofquantumcomputingcombined
withmachinelearningandlaythefoundationforitsapplicationaswellasthesimulationofGroverquantumsearchalgorithmin
the“Songshan”supercomputersystem．BystudyingtheGroverquantumsearchalgorithm,thequantumcircuitofthealgorithmis
simulated．TheToffoliquantumgateisusedtooptimizethequantumcircuit,proposingauniversalquantumcircuitfortheGrover
algorithmwhilereducingtwoauxiliaryqubits．TheexperimentisbasedontheCPU＋DCUheterogeneoussystemofthe“SongＧ
shan”supercomputersystem,usingatwoＧlevelparallelstrategyofMPImultiprocessingandHIPmultithreading．Byadjustingthe
positionoftheauxiliaryqubitsinthequantumcircuit,thecommunicationbetweenMPIprocessesisreduced,andthedataＧdepenＧ
dentquantumstatesaretransmittedusingafragmentationmethod．Comparedtotheserialversion,theparallelizedsimulationalＧ
gorithmachievesamaximumspeedupof５６０．３３times,realizingforthefirsttimetheGroverquantumsearchalgorithm witha
scaleof３１qubits．
Keywords　Grover’squantumsearchalgorithm,Heterogeneousarchitecture,MPI,HIP,FragmentＧbasedtransmission

　

１　引言

与经典计算方式不同,量子计算是一种使用量子位代替

经典位进行信息存储和处理的计算方法.经典计算机处理的

经典位只存在两种状态即０或１;而量子位具有叠加特性,可
以处于１和０的叠加态.n个量子位可以表示２n个状态,且
各自以一定的概率同时参与运算,这便是量子计算的并行

优势.



Grover[１]于１９９６年提出了量子搜索算法.该算法是一

种概率搜索算法,能够成功地搜索到具有高概率的目标[２].
其基本思想是通过量子并行计算和量子干涉来加速搜索过

程,从而在较短的时间内找到目标项,起到了二次加速的作

用;同时在搜索目标时不需要考虑搜索问题的内部结构的性

质,将注意力放在元素的索引上,因此具有很强的通用性[３].
对 Grover算法的研究可以促进该算法量子线路深度和宽度

的优化[４],以及量子算法在机器学习[５]、图着色问题[６]及海量

数据分析等方面的应用,同时也可以促进量子计算在药物发

现、化学分析、电力能源等学科中的应用[７].
然而,量子计算机的实现和运行需要极其复杂的技术和

设备,目前只有少数实验室和企业能够拥有量子计算机,且量

子算法的运行规模很小.因此,使用经典计算机模拟量子计

算可以作为一种替代方案,但对计算机有着大规模内存和密

集浮点型运算的要求,往往基于超级计算机平台实现[８].目

前已有学者分别在“嵩山”超级计算机系统和神威􀅰太湖之光

上完成了４４和４６比特的量子傅里叶变换算法[９Ｇ１０].
“嵩山”超级计算机系统是我国自主研发的新一代超级计

算机,采用了海光一号 CPU＋海光一号 DCU 异构体系.该

体系的优势在于,由CPU负责初始化数据和调度并行计算任

务,擅长密集计算的 DCU执行并行计算任务.
本文在串行 Grover量子搜索算法的基础上,将其并行

化,并提出改进后的任意比特位 Grover量子搜索算法的通用

量子线路;基于“嵩山”超级计算机系统,首次进行大规模

Grover量子搜索算法的模拟,利用平台 CPU＋DCU 异构体

系的特点,分摊存储量子态所需要的指数级内存开销,完成了

３１qubits(包含１５个辅助量子比特)的 Grover量子搜索算法

的模拟.实验结果验证了 Grover算法的通用量子线路,且与

改进前相比,运行效率有显著的提高.
本文第２章分别从概率幅和向量的角度介绍了 Grover

量子搜索算法的理论基础;第３章对算法量子线路进行分析

设计和优化,提出了通用量子线路;第４章基于“嵩山”超级计

算机系统,对 Grover算法的异构模拟以及优化进行详细介

绍;第５章进行实验验证;最后总结全文并展望未来.

２　Grover量子搜索算法

Grover量子搜索算法主要是通过变换量子基态的概率

幅,令所查询目标项对应的量子态的概率幅达到最大[１１].算

法的搜索思想是将 N 个元素进行索引编码,将索引与量子态

对应,n个量子比特构造N＝２n个搜索空间,通过算法的 OraＧ
cle操作将要搜索的答案标记,平均反演算子操作放大标记态

的概率幅,从而提升搜索到正确答案的概率.
图１给出了一个完整的 Grover算法量子线路框架,涵盖

初始化至等权叠加态、中间的 Oracle(Uw)、平均反演算子

(Us)和最终的测量模块.Oracle和平均反演算子组成一个

完整的 G迭代,可通过重复 G 迭代来改变所有量子态的概

率[１２].

图１　Grover算法框架线路图

Fig．１　FrameworkcircuitdiagramofGroveralgorithm

G迭代是 Grover算法的核心操作,实现步骤如下.
(１)首先对于 N 个搜索空间,并不知道目标态在哪,因此

可以从任何地方开始,使用 Hadamard量子门对基态变换,使
每一个量子基态转换为均匀叠加态[１３],如式(１)所示.此时,
所有量子态拥有相同的概率幅,被搜索到的概率也相同.如

图２所示,虚线表示概率幅的平均值,所有量子态的条目高度

相同,深色表示要搜索的量子态.

|φ›＝ １
N

∑
N－１

i＝０
|i› (１)

图２　Grover算法的量子初态

Fig．２　InitialstateofGroveralgorithm

(２)构造 Oracle算子Uw,对初始化后的量子叠加态进行

判断,若当前量子态是目标态,则返回f(φ)＝１,否则返回

f(φ)＝０,并通过式(２)对符合条件的量子态进行相位翻转

(取反).如图３所示,所有量子态的概率幅在数值上没有变

化,而目标态的概率幅变为了负值.

|φ›→(－１)f(φ)|φ›,f(φ)＝
１, φ＝φ０

０, φ≠φ０
{ (２)

图３　Oracle操作后的相位翻转

Fig．３　FlippingofphaseafterOracleoperation

(３)最后一步是构造平均反演算子Us,经过 Oracle操作

后,目标态已被翻转,此时平均概率幅与初态平均概率幅相比

有所减小,而Us操作的目的是使目标态概率幅相较于平均概

率幅放大,非目标的概率幅被缩小[１４].如图４所示,将目标

态概率幅相对于平均概率幅Cj 做相移,从而达到增大搜索到

目标项概率的目的[１５].

US＝２|φ›‹φ|－I (３)

Cφ＝１
N∑

φ
Cφ (４)

图４　平均反演算子操作后的概率幅相移

Fig．４　Amplitudeofphaseshiftafteraverageinversionoperator
operation

如图５所示,从平面向量的角度分析,假设|α›是目标态,

|β›是非目标态,每一次 G迭代目标态都会向|α›旋转,在经过
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约 N次G 迭代后,目标态达到靠近|α＞的极限,此时目标态

被勘测到的概率最大.

图５　目标态相移的平面向量图

Fig．５　Planarvectordiagramofphaseshiftoftargetstate

３　Grover算法的通用量子线路

本文 通 过 对 开 源 量 子 仿 真 库 libquantum 中 提 供 的

Grover算法串行程序进行分析,基于 QuantuC提出的 Toffoli
量子门实现 Grover算法 Oracle的思想,在IBM Q 云平台实

现并验证了 Grover算法的通用量子线路.IBM Q 是一个

云应用程序,用于对真实的量子硬件和高性能模拟器进行编

程,可通过平台提供的Circuitcomposer方式对经典量子算法

进行可视化创建.Circuitcomposer是一种图形量子编程工

具,用户可以通过拖放指令来构建量子电路,选择在真实量子

计算机后端或量子模拟器中运行构建好的量子线路.

３．１　Grover量子线路分析

Grover算法的量子线路宽度和深度会随着量子比特位

数的增加而增加,因此量子态的干涉、纠缠性更强;且 Oracle
操作的量子线路不固定,每增减一位量子比特或改变搜索条

件,线路都会发生变化.目前已有学者在该算法及其应用方

面给出了可参考的量子线路[１６Ｇ１９],但存在规模小、辅助量子

比特过多,以及使用了现有量子模拟平台不支持的量子门[１８]

等问题.
在对开源量子仿真库libquantum 中串行版本的 Grover算

法并行移植的过程中,分析出算法的 Oracle(Uw)和平均反演

算子(Us)都是由Toffoli量子门和CＧNot量子门进行概率幅交

换实现的.如图６所示,１５qubits寻找０１０１０１０的 Grover算法

量子线路分为７个有效量子比特和８个辅助量子比特.

图６　１５qubits寻找０１０１０１０的量子线路

Fig．６　Quantumcircuitof１５qubitssearchfor０１０１０１０

　　首先对全０基态的有效量子比特所处的量子位进行

Hadamard变换,变换后有效量子位表示的量子态均为叠加

态,辅助量子比特所处的量子位没有做任何操作,仍是全０的

状态,而概率幅交换是由量子门的控制比特是否为１决定,因
此 Oracle操作的目的是根据搜索条件的不同,把辅助量子比

特所处的高位表示的部分量子态与有效量子比特所处的低位

表示的部分量子态进行概率幅交换.平均反演算子操作,是
对 Oracle操作后的量子态,不区分搜索条件,再次对部分量

子态进行概率幅交换,一次迭代之后目标态的概率幅被放大.

３．２　优化后的通用量子线路

拉合尔管理科学大学的 MuhammadFaryad教授于２０２１
年提出了仅使用 Toffoli量子门实现 Grover算法 Oracle操作

的想法.实验基于该想法,对 Oracle操作和平均反演算子操

作均进行优化,量子态之间的概率幅交换均交给 Toffoli量子

门控制.优化后的１３qubits寻找０１０１０１０的 Grover算法量

子线路如图７所示.

图７　１３qubits寻找０１０１０１０的量子线路

Fig．７　Quantumcircuitof１３qubitssearchfor０１０１０１０

　　优化后的量子线路在寻找同一个序列时,同时降低了线

路的深度和宽度.在线路宽度上,减少了两个辅助量子比特,
宽度降低２个单位;在线路深度上,由于取消了CＧNot量子门

的使用,Oracle操作和平均反演算子操作的深度都有所降低,

n个qubits的量子线路共降低８×(n/２＋１)个单位的深度.
同时,对优化后的线路延伸到对任意位量子比特,搜索任意

８９ ComputerScience 计算机科学 Vol．５１,No．９,Sep．２０２４



序列都可构造相应的量子线路图,因此提出了 Grover算法的

通用量子线路.假设量子比特位数为n,下面给出通用量子

线路的伪代码,如算法１所示.
算法１　Grover算法通用量子线路

输入:(target,n)

输出:probabilityoftarget

１．//Oracle操作

２．//对target量子位施加sigma_x门

３．fori←０ton/２do

４．　iftarget&(１≪i)＝＝０do

５．　　Sigma_X(Amplitudes,i)

６．//利用toffoli门实现相位翻转

７．Toffoli(Amplitudes,０,１,n/２＋１)

８．fori←２ton/２－１do

９．　Toffoli(Amplitudes,i,n/２＋i－１,n/２＋i)

１０．Toffoli(Amplitudes,i,n/２＋i－１,n/２);

１１．//翻转后再次施加量子门

１２．fori←n/２－２to２do

１３．Toffoli(Amplitudes,i,n/２＋i－１,n/２＋i)

１４．Toffoli(Amplitudes,０,１,n/２＋１)

１５．fori←０ton/２do

１６．　iftarget&(１≪i)＝＝０do

１７．　　Sigma_X(Amplitudes,i)

１８．//平均反演算子操作

１９．//相移阶段开始前的量子态叠加

２０．fori←０ton/２do

２１．　hadamard(Amplitudes,j)

２２．fori←０ton/２do

２３．　Sigma_X(Amplitudes,i)

２４．hadamard(Amplitudes,n/２－１)

２５．//开始相移

２６．Toffoli(Amplitudes,０,１,n/２＋１)

２７．fori←２ton/２－２do

２８．Toffoli(Amplitudes,i,n/２＋i－１,n/２＋i)

２９．Toffoli(Amplitudes,i,n/２＋i－１,n/２－１)

３０．fori←n/２－３to２do

３１．Toffoli(Amplitudes,i,n/２＋i－１,n/２＋i)

３２．Toffoli(Amplitudes,０,１,n/２＋１)

３３．//再次施加量子门

３４．hadamard(Amplitudes,n/２－１)

３５．fori←０ton/２do
３６．　Sigma_X(Amplitudes,i)

３７．fori←０ton/２do

３８．　hadamard(Amplitudes,j)

对输入的基态使用 Hadamard量子门变换为叠加态后,
进入 Oracle和平均反演算子操作,对相应的量子位施加量子

门,达到量子态概率幅交换的效果.

４　模拟与优化

本文的目标是通过分析 Grover算法的量子线路,实现对

Grover量子搜索算法的大规模模拟.将量子态的初始化与

线路的逻辑控制以及进程间的数据交换放在CPU端执行,将
并行粒度高的概率幅密集计算与更新操作放在 DCU 加速器

件中执行.使用高级编程语言(C语言)模拟量子线路,HIPＧ
C编写核函数模拟量子门.

４．１　模拟实现

第３章中已经给出了 Grover量子搜索算法的通用量子

线路以及伪代码,模拟实现是对量子线路的仿真.
每一个量子态都有相应的复数系数(概率幅),使用浮点

数分别存储概率幅的实部和虚部,实部和虚部共同组成一个

结构体,用该结构体表示一个量子态[１０].在使用经典计算机

模拟量子计算时,假定量子比特位数为n,则经典计算机需要

开辟足够的空间存储２n个单位的概率幅.存储压力对应的

是计算压力,根据量子线路,当施加量子门时,会导致２n次概

率幅的更新,数据量过于庞大,串行效率极差.为了体现量子

计算的并行特性,在CPU端开启多个进程,将２n个单位的结

构体数组均分到多个进程中,分摊指数级存储开销和计算需

求,从而减轻节点内存压力,同时也可以通过进程号和数组下

标定位量子态.假设在主机端开启４个进程存储概率幅,则
每个进程存储的数据量为 N＝２n/４,此时每个概率幅在全局

数据中的位置为 N×rank＋index,可以表示为:|rank|inＧ
dex›,如图８所示.

图８　量子态存储分布图

Fig．８　Diagramofquantumstatestoragedistribution

量子态初始化后,CPU调用 HIP函数开辟 DCU 存储空

间,并将划分后的数据传输至 DCU 端.在量子计算中,量子

门作用在量子态上时,概率幅的计算和更新是并行过程,结合

“嵩山”平台异构特性,开启多进程的同时,在设备端开启多个

线程块,每个线程块的线程数为２５６,线程的总规模根据主机

端每个进程存储的数据量确定,线程的维度为一维,与存储单

位一致.以有效量子比特位数为１３为例,假设开启４个进

程,则每个进程开启线程的规模为１６×２５６(１６个线程块),保
证核函数一次性可以更新该进程所有的量子态.串行模拟

时,算法一次迭代的时间开销是指数级;相比之下,并行模拟

一次迭代的时间开销为常数级.但实际模拟时,由于数据放

在多个进程中,每次迭代进程间需要进行数据交换,即进程通

信.该过程是进程级别并行时最大的耗时模块,具体耗时对

比见实验验证章节.
量子态的概率幅存储在不同的进程中,因此当计算概率

幅时存在数据依赖.以 Hadamard变换为例,数据依赖分为

两种情况:(１)当目标比特落在同进程的数组区间时,各进程

根据线程块的坐标与块内线程坐标定位数组下标,此时进程

间不需要数据交换,直接计算即可.(２)当目标比特落在进程

区间中时,该进程计算所需的信息存储在另一个进程中,两个

进程间存在数据依赖,需要数据交换后再计算.两个进程通

过 MPI消息传递机制获取对方进程存储的数据,根据线程块

的坐标与块内线程坐标计算出全局偏移,结合进程号定位数

据.以４个进程为例,无数据依赖时的概率幅交换如图９所

示,数据依赖时的概率幅交换如图１０所示.

图９　无数据依赖时的概率幅交换

Fig．９　Probabilityamplitudeexchangewithoutdatadependency
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图１０　数据依赖时的概率幅交换

Fig．１０　Probabilityamplitudeexchangewithdatadependency

　　当模拟量子门的核函数运算结束时,DCU 端存储的概率

幅更新,按照线路逻辑继续施加量子门,直至线路模拟结束,
概率幅由 DCU端传回CPU端,完成算法的模拟.

４．２　模拟优化

虽然多个进程分担了存储压力,但每个进程处理的数据

仍然是指数级别的.为了提高算法的模拟效率,本文针对

CPU与 DCU端以及量子线路分别做出了优化.

４．２．１　异构优化

“嵩山”平台的单节点支持３２个进程,在算法的模拟过程

中,开启了４个进程用于验证.模拟完成后,增加进程数,以
进一步提升模拟效率.表１分别针对１３qubits,１９qubits和

２５qubits进行了开启２~３２个进程的模拟耗时对比.
由表１中数据可知,当开启４进程时,模拟效率最高,增

加进程数反而大幅降低了模拟效率.针对“嵩山”超级计算机

系统的硬件架构分析后得知,平台节点使用的海光一号 CPU
将３２核心划分为４个分区,每个分区通过硬件连接直接控

制节点上的 １个 DCU 加 速 器,因 此 当 开 启 ４ 个 进 程 时,

MPI开启的４个进程分别来自不同的分区,避免了跨分区

控制 DCU 加速器的额外开销[１０].因此 在 模 拟 时 确 定 开

启４个进程数,将进程编号与 DCU 编号绑定,使 ４个不同

分区上的４个进程独立控制开辟 DCU 的显存空间,提高

算法的模拟效率.

表１　进程数与模拟耗时对比

Table１　Comparisonbetweenprocessesandsimulationtime

进程数 ２ ４ ８ １６ ３２
１５qubits耗时/s ０．８１ ０．７９ ０．９６ １．２５ ３．３３
１９qubits耗时/s ３．０６ ２．１９ ２．２２ ２．８３ １２．３１
２５qubits耗时/s ６２６．４５ １９６．０７ ６９４．１１ １３４１８．９ ２４０８１．７

进程之间存在数据依赖,导致进程间通信时计算线程会

处于闲置状态,随着模拟位数的提高,数据规模呈指数级增

加,导致计算线程闲置状态越来越久,不利于提升程序效率.
因此将数据分割,一次传输６４×２５６个单位的数据,使 DCU
完成运算的时间开销分摊到 MPI数据传输中,隐藏掉计算的

时间开销,从而提高模拟效率.优化效果如图１１所示.

图１１　优化效果图(电子版为彩图)

Fig．１１　Diagramofoptimization

４．２．２　量子线路优化

概率幅存储在４个进程中,存储时将线路的低位连续存

储在同一个进程,线路的高位分散存储,因此对最高位的两个

量子比特施加量子门时,会产生进程间通信.为了减少进程

间通信的次数,提高模拟效率,经过对量子线路的分析,发现

初始化时被施加量子门的辅助量子比特是影响进程间通信次

数的决定性因素.如图１２所示,原线路红色为高位比特所在

线路,每次迭代 Oracle部分需要４次进程间通信去交换数据.

图１２　Oracle优化前进程间通信次数(电子版为彩图)

Fig．１２　CommunicationtimesbeforeOracleoptimization

通过调整上述辅助量子比特的位置到最高位,得到如

图１３所示的优化后 Oracle线路,每次迭代进程间通信次数

减少一次.

图１３　Oracle优化后进程间通信次数

Fig．１３　CommunicationtimesbetweenprocessesafterOracle

optimization

同理,线路的平均反演算子操作的进程间通信次数也随

之减少.优化后的１３qubits算法线路图如图１４所示.由图

可知,此时进程间通信主要在 Oracle操作,平均反演算子操

作不存在进程间通信,与优化前相比,每次 G 迭代都减少了

３次进程间通信,整个模拟过程共减少了３×(n/２＋１)次进程

间通信,减少了近一半的通信次数.
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图１４　优化后的量子线路

Fig．１４　Quantumcircuitafteroptimization

５　实验验证

５．１　量子线路验证

实验基于IBM Q平台验证,由于平台的量子计算机最高

仅能提供５量子比特使用,因此使用IBM Q平台的量子模拟

器ibmq_qasm_simulator验证,运行次数设定为８１９２次.
在验证量子线路时,首先选取３个不同的序列,从１１quＧ

bits到３１qubits,针对每个不同序列都在IBM Q 平台进行一

次搜索验证,并统计目标序列的搜索成功次数,计算搜索成功

率.由图１５可知,搜索成功率均在９９．６％以上,验证了线路

的正确性.

图１５　不同比特数的不同序列验证

Fig．１５　Verificationofdifferentsequenceswithdifferentbits

随后针对２５qubits与２９qubits各选取９个不同的序列,
在IBM Q平台分别进行了搜索验证,并统计目标序列的搜索

成功次数,计算搜索成功率.由图１６可知,搜索成功率均在

９９．７％以上.实验结果进一步验证了线路的正确性,同时也

验证了线路的灵活性.由以上实验结果可知,量子线路验证

成功.

图１６　相同比特数的不同序列验证

Fig．１６　Verificationofdifferentsequenceswiththesamebits

５．２　异构模拟验证

５．２．１　实验环境

实验平台为嵩山超级计算机的单计算节点,搭载海光

一号CPU与海光一号 DCU.海光一号 CPU 单片上拥有３２
个核心,最多可同时开启６４个线程,稳定运行可达３．０GHz
以上;DCU加速器采用类 GPU 架构,具有１６GB的全局内

存.平台的单个计算节点上 CPU 和 DCU 的配比为１∶４,拥
有１２８GB内存空间,计算节点间配备２００Gbps的高速互通网

络.程序由 HIPＧClang实现,运行环境为 ROCm４．１．１.

５．２．２　功能性测试

在 Grover算法的串行版本中,使用 Hash结构存储量子

态概率幅,但 Hash存储的优缺点十分明显.当模拟规模较

小时,模拟效率很高,当算法模拟超过一定规模后,模拟耗时

大幅度增加.表２列出了小规模模拟时针对同一个搜索解的

串行与并行的耗时对比.可以看出,当模拟规模较小时,串行

版本受益于 Hash存储直接存取与键值对存储的优势,模拟

效率高于并行版本.

表２　运行耗时对比

Table２　Runningtimeconsumptioncomparison

Qubits ５ ７ ９ １１
串行耗时/s ０．０４ ０．０５ ０．１３ ０．７６
异构耗时/s ０．７１ ０．７１ ０．７１ ０．７４

但每增加一位量子比特,数据量都会翻倍,Hash结构的

存储面对大规模数据时,要考虑散列均匀性和存储冲突等问

题,因此串行版本有很大的局限性.在“嵩山”超级计算机系

统单节点上,串行版本的 Grover算法的模拟上限为２６量子

比特,能给出正确结果的模拟上限只有２０量子比特.本实验

在异构模拟时采用了全概率幅模拟,使用浮点数结构体的数

组存储量子态概率幅.此存储方式更适用于多进程并行时数

据的连续分割,对分割后的数据使用多线程并行,通过二级并

行优化线路中的密集计算,大幅提高了模拟效率.基于“嵩
山”超级计算机系统的单计算节点,表３列出了大规模模拟时

针对同一个搜索解串行与并行的耗时对比.

表３　运行耗时对比

Table３　Runningtimeconsumptioncomparison

Qubits １５ ２１ ２５ ３１
串行耗时/s ５ ２９９５ １０９８６３．５８ －
异构耗时/s １．３５ ８．１３ １９６．０７ ２９６７９．５

加速比 ３．７ ３６８．３９ ５６０．３３ －

随着模拟规模的增大,算法的迭代次数也会增加,因此模

拟耗时会大幅度增加,这一点由表３数据可以直观看出.当

模拟规模较小时,串行版本与并行版本计算效率都比较高,而

并行版本的主要耗时是在CPU进程间的数据传输,因此加速

１０１杜帅岐,等:Grover量子搜索算法在“嵩山”超级计算机系统中的模拟



比很小;而当模拟规模增大时,串行版本的计算效率大幅度降

低,并行版本的计算效率仍然保持较高的水平,因此加速比进

一步得到提升.当模拟规模达到２５量子比特时,加速比达到

了５６０．３３.

本实验在“嵩山”超级计算机系统首次模拟了３１qubits
规模的 Grover量子搜索算法,不仅在“嵩山”平台单节点上提

高了模拟规模的上限,且取得了优秀的加速比.本文使用的

异构模拟思路与量子计算的天然并行性相契合,适用于具有

清晰定义的量子线路的量子算法及应用.同时,Grover算法

能对机器学习的主成分分析阶段起到加速作用,因此模拟

Grover算法可以促进量子机器学习与超算平台结合领域的

发展.

结束语　本文针对 Grover量子搜索算法的量子线路进

行深入分析,相较于已有研究,通过优化 Oracle操作和平均

反演算子操作,降低了线路的宽度与深度;给出了任意规模任

意解的通用量子线路伪代码,为后续 Grover算法以及算法应

用的研究提供了参考.但该研究仍存在辅助量子比特多的问

题,量子线路的宽度有待进一步优化.

在量子线路的基础上,使用编程语言对其进行仿真,在“嵩

山”超级计算机系统中进行了部署,完成了 Grover量子搜索算

法的CPU＋DCU异构模拟.同时,进一步验证了量子计算在

“嵩山”超级计算机系统上模拟的可行性,拓展了平台的研究领

域,也为其他量子计算过程在该平台的模拟和验证提供了有力

参考.本文仅在超算系统的单节点对 Grover算法进行了模

拟,节点利用率不够高,后续可以针对多节点展开工作.
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