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O estudo dos algoritmos quanticos tem aumentado sua importancia nos dltimos anos devido a sua maior eficiéncia
quando comparado com os algoritmos classicos. Calculo de sistemas quanticos de muitas particulas é quase impossivel
quando se utiliza de dispositivos classicos, dessa forma, algoritmos quéanticos tém sido utilizados para estimar auto-
energias de sistemas fisicos. Utilizando-se de um algoritmo quéntico descreveremos neste trabalho um método iterativo
de obtencdo das auto-energias de um sistema descrito por potenciais harménicos. O sistema inicia-se em um estado
aleatorio e ap0s sucessivas iteragdes convergira para um estado de energia E,,.
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The study of quantum algorithms has gained importance in recent years due to its higher efficiency when compared
with algorithms classics. Calculation of quantum systems of many particles is almost impossible when using traditional
devices, thus, quantum algorithms have been used to estimate the energies of physical systems. Using a quantum
algorithm, we describe in this work an iterative method for obtaining the energies of a system described by harmonic
potential. The system starts in a random state and after successive iterations converge to an eigenvalue of energy E.
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1. INTRODUCAO

A Computacdo Quantica surgiu no inicio da década de 80 envolvendo trés grandes éareas do
conhecimento: Matemaética, Fisica e Computacdo. Na computacdo Quantica a unidade bésica de informagéo
é 0 qubit ou gbit. Um gbit pode assumir os valores de 0 ou 1, assim como um bit convencional. A grande
vantagem € que um gbit pode assumir valores superpostos desses dois estados e é nesta propriedade que se
encontra toda a diferenca, tornando a computagdo quéntica mais eficiente e uma alternativa para solucdo de
problemas de sistemas de criptografia, inteligéncia artificial, dentre outros. Utilizando conceitos de Mecanica
Quantica, alguns algoritmos quénticos ja foram criados e apresentam um surpreendente desempenho quando
comparados com seus analogos classicos. Na computacdo classica, na maioria dos algoritmos, o tempo de
calculo aumenta exponencialmente com o tamanho do sistema simulado engquanto que num computador
guantico este tempo cresce apenas polinomialmente. Deutsch [1] prop6s, em 1985, um algoritmo utilizando
apenas operagOes quanticas, capaz de resolver um determinado problema matematico de forma mais eficiente
que por métodos classicos. Kitaev [2] desenvolveu um algoritmo baseado na estimacdo de fase para
encontrar autovalores de um operador cujos autovetores sdo conhecidos. A esséncia deste algoritmo esta no
fato de que conhecido os autoestados do hamiltoniano e mantendo estes intactos durante as iteracGes,
determina-se sucessivamente a fase destes auto-estados. Daniel S. Abrams e Seth Lloyd [3] desenvolveram
um algoritmo quantico que utiliza uma transformada de Fourier quantica (QFT) para encontrar autovalores e
autovetores de um Hamiltoniano local em tempo polinomial mesmo em casos que algoritmos classicos
exigem tempo exponencial. A energia do estado fundamental da 4gua, do Hidreto de Litio, e de moléculas de
hidrogénio foram calculadas por Aspuru-Guzik et al [4] utilizando-se de algoritmos quénticos semelhantes
aos citados acima. Com o objetivo de investigar a precisdo na implementacdo fisica de computadores
guénticos Dobsicek et al [5] introduziu uma correcdo de fase, uma mudanca na energia de referencia no o
algoritmo de Kitaev. Diferentemente de Abrams e Lloyd em que um estado inicial era assumido, Péter Varga
e Barnabas Apagyi [6] desenvolveram um algoritmo quantico que se inicia em um estado completamente
aleatorio e usando um gbit auxiliar, determina-se uma mudanca na energia de referéncia através de medidas
sucessivas desse gbit auxiliar.

104801-1


mailto:irailsonsantos@hotmail.com
mailto:amcsouza@ufs.br

J. 1. J. Santos, C. B. Gomes, A. M.C. Souza, Scientia Plena 6, 104801 (2010) 2

O objetivo deste trabalho é aplicar o algoritmo quéntico de Varga e Apagyi [6] para obtencdo de
autoenergias de potenciais oscilatorios. Na sessdo 2 descrevemos o algoritmo quéntico de Varga e Apagyi
[6], analisando as condigdes de convergéncia do algoritmo. Na sessdo 3 aplicamos o algoritmo quéntico de
Varga e Apagyi [6] a um sistema fisico quantico cujo potencial é do tipo V=|x|"/4, onde A é uma constante
real e x a posi¢do da particula, a fim de obter por meio de um processo iterativo suas autoenergias. Também
nessa sessdo observamos que quando A=2, o resultados obtidos nesse trabalho ratificam os encontrados na
referéncia [6] e complementamos a aplicagdo do algoritmo para A=3. Na sessdo 4 apresentamos as
conclusdes desse trabalho.

2. DESCRICAO DO ALGORITMO

O algoritmo se inicia num estado aleatorio que chamaremos de |CD0>. Este estado é produto de um gbit
auxiliar |or) e um estado |W,) do sistema simulado. Deste modo,

D,)=|a) Y,
@4) <[ v, o
O gbit auxiliar desse estado inicial é suposto |O> na primeira iteracao do algoritmo e escrevendo o estado
|\Po> na base dos auto-estados do hamiltoniano que descreve o sistema, a equacdo (1) torna-se:
k| sk
@) =[0) X x| ¥)
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O sistema evolui do estado |‘{’o> para o estado |‘P1> através da aplicacdo de portas Idgicas quanticas e

1(1 1
unitarias do tipo Hadamard Ha = E(l _J, gue cria uma superposi¢do de estados quéanticos quando

0 1

descreve como o sistema evolui no tempo, onde H é o hamiltoniano e t é o tempo [7]. Uma porta Hadamard
(Hag) € um operador sem significado classico e sua aplicacdo resulta em uma sobreposicdo de dois outros
estados:

1 0 r
aplicada a um gbit |0> :[ j ou |1> =( j [7] e do tipo operador evolucdo temporal U,(t,)=e o , que

1
Had|o>=%(|0>+|1>) ou Had|1>:E(|0>_|1>) ©)

Na figura 1, representamos a primeira iteracdo do algoritmo. Representamos separadamente a linha de
tempo para o estado auxiliar (qbit) e para o estado do sistema.
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Figura 1. Primeira iteracéo do algoritmo(figura retirada de [6].)

O estado auxiliar inicialmente é descrito por |0> que sofre a acdo da porta Hadarmard (Hag). Apds a
aplicacdo da porta Hadamard no gbit auxiliar da equacéo (2) o estado é escrito como:
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00 = (0 + )5l
2 k Q)
Em seguida o estado sofre a atuacdo do operador U controlada pelo gbit auxiliar — este operador atua
apenas no estado do gbit auxiliar |1> resultando no estado |CD0b>:

1 k|\k k o —iEt k
O, )=—10)) c,|¥")+1)) c,e ¥
0a) - 5 0Tl T =) o

A primeira iteracdo do algoritmo termina com a aplicacdo de uma porta Hadamard na equacdo (5),
resultando no estado:

|, > 0)+[1) Zc ‘\}Ik> < _|1>)chef.5kto
@)= §|0>[§kjcg e )j + §|1>[Zkl<:§ [ )fu-e )] .

Terminada a primeira iteracdo do algoritmo é feita a medida do gbit auxiliar g, , e desta forma, apos

)

alguns calculos, é facil mostrar que o sistema apresenta as seguintes probalidades de se medir os gbits go=0
1 e |2
P )= Y lesfee )

? 4; °
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Das equacdes (7) e (8), pode-se observar que durante o processo iterativo, se a fase Eytp for préximo de 0

0u (o=1, respectivamente:

(7)

temos que o valor da exponencial fica proximo de 1, e assim
2
A=Yl =1 R}~ 0=0
k e k , (9a)

Que significa que é mais provavel medir o gbit auxiliar como sendo |0>. De maneira semelhante, se a fase
Exto for préximo de &, 0 valor da exponencial fica préximo de -1, e assim

‘P“> \c\ -1 ‘P0°>z;0:0
e

sendo mais provavel medir o gbir auxiliar |1>.

: (9b)

Apo6s a medida do gbit auxilar o estado de saida seré|‘P1> ,que funcionara como entrada para a préxima
iteracdo, e expandindo em termos dos autoestados do hamiltoniano este estado resulta em:

_ K[ \sk
—Zklcl\‘l’ ) (10)

Por conveniéncia introduz-se uma correcdo de fase E, na energia do sistema de tal forma que na (n+1)-
ésima iteracdo a equacdo (3) torna-se:
— _i(H_En)tn
U n (tn) =€ (11)
onde

tn=7Z'—E “E_ (12)
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e Emax € Emin S80, respectivamente, as energias maxima e minima supostas para o sistema simulado e elas
variam da seguinte forma:
Eméx

max N+l

—E_

equando medido ¢,=0: E i (13)

equando medido q,=1: E.. =E.i + Ena—Erio (14)

n+l

E em qualquer dos dois casos E.-energia aproximada dzo sistema na n-ésima iteragdo, seré:

E E

—E + max___ —min

En+l n 2n+1 (15)

3. RESULTADOS E DISCUSSOES

No nosso estudo analisamos o hamiltoniano cuja parte potencial é a seguinte:

_Ixr

V=" (16)

em que A é uma constante real e x a posicéo da particula.

Tabela 1: Evolucao temporal dos valores de energia Enax € Enin € E, para A=2

n Qbit Enin Emax E,
0 0 0 100 0
1 0 0 50 0
2 0 0 25 0
3 0 0 125 0
4 0 0 6.25 0
5 0 0 3.125 0
6 1 15625 | 3.125 | 1.5625
7 0 15625 | 2.3438 | 1.5625
8 1 1.9531 | 2.3438 | 1.9531
9 0 1.9531 | 2.1484 | 1.9531
10 0 1.9531 | 2.0508 | 1.9531
11 1 2.002 | 2.0508 | 2.002
12 1 2.0264 | 2.0508 | 2.0264
13 1 2.0386 | 2.0508 | 2.0386
14 1 2.0447 | 2.0508 | 2.0447
15 0 2.0447 | 2.0477 | 2.0447
16 1 2.0462 | 2.0477 | 2.0462
17 1 2.047 | 2.0477 | 2.047
18 0 2.047 | 2.0473 | 2.047
19 1 2.0472 | 2.0473 | 2.0472
20 1 2.0473 | 2.0473 | 2.0473




J. 1. J. Santos, C. B. Gomes, A. M.C. Souza, Scientia Plena 6, 104801 (2010)

No nosso programa numérico, temos que definir um intervalo de valores da posi¢do x. Consideramos x €
[-A, A] e o dividimos em N-1 intervalos iguais com espacamento Ax=2A/(N-1). A quantidade de pontos N
depende do niimero de gbits d que formam o registrador do computador quantico, de forma que N=2°. Cada
ponto esta associado com um estado de uma base ortonormal e pode ser representada como x;=-4+jAx, com
j=0,1,2,...,N-1. Na tabela 1 apresentamos a evolucdo temporal dos valores de Ena , Emin € En. Pode-se
observar sua convergéncia para o auto-estado de energia Ex=2.0473. Os dados foram obtidos para a seguinte
situacdo: A=4, Ens=100, Enin= 0, Eq=0, N=256, A=2 , com cof =1 se k=63 e ¢ =0 para outros valores de k,
que corresponde a posi¢do x=-2.0235 ao valor tedrico de energia igual a 2.0473, demonstrando que o

algoritmo converge para o valor exato de energia.

Na figura 2 apresentamos a evolugdo temporal dos valores de Enax € Emin € Sua convergéncia para o
autoestado de energia E, para os dados do caso anterior, mas agora com c,* =1 se k=31 e ¢, =0 para outros

valores de k. Os valores tedricos sdo x=-3.0275 e auto-energia igual a 4.5827.
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Figura 2: Evolucéo temporal dos valores de energia Ea € Emin € E, para A=2
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Figura 3: Evolugéo temporal dos valores de energia Epax € Emin € E, para A=3
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Figura 4: Evolucdo temporal dos valores de energia Epax € Enin € E, para A=2/3

A figura 3 foi obtida para A=4, Eng=100, Enin= 0, E;=0, N=256, 1=3 , com ¢o* =1 se k=31 e ¢, =0 para
outros valores de k. Os valores tedricos sdo x=-3.0275 e autoenergia igual a 9.24933.

Finalmente, a figura 4 mostra o caso do potencial 1=3/2, com A=4, En4=100, Enin=0, Eq=0, N=256, com
ok =1 se k=31 e ¢ =0 para outros valores de k. Os valores tedricos sdo x=-3.0275 e autoenergia igual a
3.51176.

4, CONCLUSOES

Neste trabalho usamos um algoritmo quéntico para obter as autoenergias de uma particula quéntica
submetida a potenciais oscilatorios. A convergéncia para o autoestado de energia E, teérico ocorre a medida
que 0 numero de iteracbes aumenta, no nosso caso n=20 foi o suficiente para obtermos resultados
satisfatérios. A grande importancia deste trabalho é o entendimento de um algoritmo quéntico que devera
servir de base da programacdo das futuras geragdes de computadores.
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