
计  算  机  工  程 
Computer Engineering 

———————————— 

基金项目：国家重点研发计划（2017YFB1001604, 2018YFB0204403）；国家自然科学基金项目（62072432） 

作者简介：喻志超（1992—），男，博士，博士后研究员，主要研究方向为高性能计算与量子计算；李扬中，博士，高级工

程师；刘磊，博士，副研究员；冯圣中，博士，研究员。 

 

 

 

 

 

 

 

 

·栏目·               文章编号：1000-3428(20xx)0x-00xx-xx       文献标志码：A           中图分类号： 

量子计算模拟及优化方法综述 
喻志超 1，李扬中 1，刘磊 2,1，冯圣中 1 

(1. 国家超级计算深圳中心（深圳云计算中心），广东 深圳 518055； 

2. 中国科学院计算技术研究所 计算机体系结构国家重点实验室，北京 100190) 

摘   要：在处理某些大规模并行问题时，量子计算因量子位独特的叠加态、纠缠态特性，相比经典计算机在并行处理方面

具有更明显的优势。现阶段，物理量子比特计算机受限于可扩展性、相干时间和量子门操作精度，在经典计算机上开展量

子计算模拟是研究量子优越性和量子算法的有效途径。然而，随着量子比特数量的增加，模拟所需的计算机资源呈指数增

长。因此，研究大规模量子计算模拟在保证计算准确度、精度及效率的情况下减少模拟所需资源具有重要的意义。针对目

前的量子计算模拟的相关工作，本文梳理总结了基于经典计算机的量子计算模拟的基本方法，并讨论了量子线路模拟的优

化方法。本文的主要内容包括：（1）基于量子比特、量子门和量子线路阐述量子计算的基本原理；（2）总结和分析不同

量子计算机模拟方法的思路和优缺点；（3）列举目前常见的量子计算模拟器；（4）针对量子计算模拟的开销问题，讨论

基于超级计算机集群的量子计算模拟优化方法。  
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Quantum computing simulation and optimization methods: A survey 
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【Abstract】 Based on the unique superposition states and/or entangled states of qubits, quantum computing has obvious advantages  

in dealing with some problems requiring large-scale parallel processing than classical computers. At present, the physical quantum 

computer is faced with the limitation of scalability, coherence time and precision of quantum gate operation, and it is an effective way 

to carry out quantum computational simulation on classical computers. However, as the number of qubit increases, the computer 

resources required for quantum simulation grow exponentially. Therefore, it is of great significance to study the time and space 

resources required for the simulation while ensuring the computational accuracy. In view of the current research work of quantum 

computational simulation, this paper summarizes the basic methods of quantum computational simulation based on classical computers 

and discusses the optimization methods of quantum circuit simulation. The main content is as following: (1) the basic principles of 

quantum computing are expounded from quantum bits, quantum gates and quantum circuits. (2) the ideas and advantages and 

disadvantages of different methods of amplitude simulation are summarized and analyzed. (3) the common quantum computing 

simulators are listed. (4) the simulation methods of quantum computing based on supercomputer are discussed. 
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0 概述  

量子计算（Quantum Computing）是一种遵循量

子力学规律调控量子信息单元进行计算的新型计算

方式。由于量子力学叠加态的存在，量子计算机与

经典计算机相比具有更强大的并行信息处理能力，

并有望解决经典计算机无法解决的问题。量子计算

被认可的潜在应用领域包括密码学[1]、量子化学[2]、

材料科学[3]和机器学习[4]等。 

研究量子计算技术，需要开展精确的量子门操

作和纠错、容错等实验，以及模拟量子叠加、纠缠

等状态，构造足够复杂的相干量子计算实验体系，

并开展适用的量子计算模型和算法研究。量子计算

的主要研究方向包括建造含有更多量子比特的通用

量子计算机、设计更有效的量子算法以及优化量子

程序编译器[5-6]，从而使得量子计算机能被广泛使

用。现阶段的量子计算机属于 Noisy Intermediate 

Scale Quantum（NISQ）计算机[7-8]，量子位的数量

尚不过百，量子位状态脆弱且易受干扰，无法保证

量子程序的可靠执行，也无法适用于求解大规模的

科学计算问题。自从谷歌提出“量子优越性”

（Quantum Supremacy）以来，如何展示现阶段量子

对于经典计算机的优势一直是研究热点[9-11]。由于量

子比特受到噪声的影响易失去量子特性，基于量子

纠错码的容错架构可能是利用量子计算机执行大规

模计算的重要基础，因此，设计一种使用适度资源

即能有效对抗实际噪声的实用量子纠错也是量子计

算核心问题之一[12],[13]。此外，探索新的效率明显优

于经典计算机算法的量子算法，也已经成为量子计

算理论研究的一个重要分支[14]。 

由于已知量子运行规律，可使用经典计算机模

拟量子计算。量子计算模拟器相比于物理量子比特

计算机的突出优势是其功能齐全，可执行的量子程

序规模不会受到物理量子计算机保真度的制约，是

理想的量子算法测试平台[15]。量子计算模拟包括计

算并存储所有量子态、部分或者单个量子态概率幅

和含噪声模拟多种形式，不同的模拟方法适应于不

同的量子计算目标。许多研究机构开发了量子线路

模拟器用来支撑量子计算领域复杂问题的模拟，如

“太章”模拟器[10-11]、ProjectQ[16]、qHiPSTER[17]和

QuEST[18]等。量子模拟器都可被部署于分布式超级

计算机集群，利用超算集群的运算性能实现量子计

算的高效模拟，模拟过程中需要考虑子任务划分和

通讯优化问题，通过分布式节点上任务的合理分配

和减少通信成本的设计策略，以达到均衡分布式节

点间负载的目标。 

为了能够模拟具有更多量子比特数、深度更深

的量子线路，如何减少模拟所需存储和提高模拟计

算效率是关键问题。目前对算法的优化改进，使得

模拟器在实际运用中已经取得不小的突破。针对目

前的量子计算模拟的研究工作，本文综述了实现量

子计算模拟的基本方法，总结了量子线路模拟的优

化方法和目前已有的模拟器，并阐述了在超算上模

拟量子计算的核心问题。 

1 量子计算原理 

本节我们将主要介绍量子计算理论中的背景知

识，包括量子比特、量子门和量子线路等。 

1.1 量子比特（Qubit） 

经典计算机的比特位只有 0 和 1 两种状态，而



： 第  卷  第 期                                                                                            3 

量子比特中这样确定的状态则被称为基本态，除此

之外还有可能是两种状态的叠加态。一个量子比特

位（量子位）的状态（状态向量  表示）可以看

作是由两个基本态（计算基态向量 0 和 1 ）组成

的二维复空间向量。根据量子规律，单量子比特可

以是两种基本态叠加成的任一种状态。可以用状态

向量公式表示为: 

0 1 .  = +          (1) 

其中系数 ， 为复数值的概率幅，
2
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1.2 量子门（Quantum Gate） 

经典计算使用逻辑门操作经典比特的状态，量

子计算则使用量子门操作量子位状态。量子态

0 1  = + 满足归一约束
2 2

1 + = ，经

过量子门作用后得到量子态 0 1   = + 依

旧满足归一约束，所以量子门相应矩阵 U 须为酉性

[19]，即
*U U I= ，

*U 为U 的共轭转置。因此，量

子态的制备和任何对量子态的操作都是酉操作，量

子门是对所选量子位进行酉操作的算子。 

按照操作涉及的量子比特的个数可以将量子门

分为单量子比特门和多量子比特量子门。单量子比

特操作中最常用的主要是 Hadamard 门、Pauli-X 门、 

表 1  量子门操作 

Table 1 quantum gates 

量子门名称 符号 矩阵形式 

Hadamard 门 H 
1 12

1 12

 
 

−   

Pauli-X 门 X 
0 1

1 0

 
 
   

Pauli-Y 门 Y 
0

0

i

i

− 
 
   

Pauli-Z 门 Z 
1 0

0 1

 
 

−   

相位门 S 
1 0

0 i

 
 
   

受控非门 CNOT 

1 0 0 0

0 1 0 0

0 0 0 1

0 0 1 0

 
 
 
 
 
   

 

Pauli-Y 门、相位门（S 门）等。多量子比特操作有

CNOT 门、受控 Z 门（C-Z 门）、Toffoli 门等。表

1 为常用的量子门操作及其矩阵形式。 

以 Hadamard 门为例，假设一个目标量子比特为 k

的 Hadamard 门，则其概率幅计算和操作更新规则为： 

2
(*...*0 *...*) [ (*...*0 *...*) (*...*1 *...*)]

2

2
(*...*1 *...*) [ (*...*0 *...*) (*...*1 *...*)]

2

k k k

k k k

  

  


 = +



  = −

（3） 

1.3 量子线路（Quantum Circuit） 

量子算法是一系列基础的量子门组合而成，实

现的形式称为量子线路。量子线路以量子比特为基

本的存储单元，将量子逻辑门连接在一起来实现特

定的计算功能，可以直观的表示出量子算法的结合

和复杂度。本质上，量子计算可以描述为对包含量

子比特的量子系统实施一系列酉变换，然后对变换

之后的状态进行测量，最后得到计算结果的过程。

因此，量子计算的过程包括初态设置、状态变换和

测量三个步骤。图 1 为 2个量子比特的 Grover搜索

算法线路图[1]，其中每一条线代表一个量子比特，

而量子门操作使用不同的方块表示。
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图 1 Gover 量子搜索算法示意图 

Fig. 1 Schematic diagram for the Grover's search quantum 

algorithm 
 

“量子优越性”是量子计算研究路线中的一个

重要里程碑，即现阶段实现针对特定问题的计算能

力超越经典超级计算机。为了研究量子优越性，研

究人员提出了一些非常适合于展现出量子设备计算

能力的特定问题，包括随机量子线路采样（Random 

Circuit Sampling） [9,18]、 IQP 线路（ Instantaneous 

Quantum Polynomial）[21]和高斯玻色采样（Boson 

Sampling）[20-21]等。谷歌量子研究团队所针对的问

题是随机量子线路采样问题，我国中科大团队致力

于高斯玻色采样问题的研究。 

谷歌的“Sycamore”随机量子线路是在特定图

结构上，周期地作用单量子比特门和两量子比特门，

且最终以单量子比特门结束[9,22,23]。其中，单量子比

L
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图 2 实现量子计算优越性的三种量子线路, 

(a)随机量子线路；(b)玻色采样；(c)IQP 线路 

Fig. 2 Three different circuits for achieving quantum 

supremacy, (a) random quantum circuits, (b) boson 

sampling, (c) IQP circuits. 

 

特门均匀随机取自于一个单量子门的集合，两量子

比特门为 
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0 cos( ) sin( ) 0

0 sin( ) cos( ) 0

0 0 0 i

i

i

e 

 

 
−

 
 

−
 
 −
 
 

 

其中，θ =90°，ϕ =30°。随机量子线路采样问

题是一个足够复杂且又适合当前带噪声量子计算机

求解的计算问题，能够以较少的门操作数量来实现

较大纠缠的量子态。随机量子线路采样是最近展现

量子优越性的主流候选问题，主要有三个原因：（1）

随机线路采样问题非常适合于在二维结构的超导量

子计算芯片上实验实现；（2）已有很多理论工作证

明了随机线路采样问题的困难性；（3）随机量子线

路采样满足反集中（anti-concentration）性质，表现

为噪声对输出结果的概率造成的影响更小。 

玻色采样过程的模拟是计算给定输入光子分布

时得到某种输出光子分布的概率，其最重要的部分

在于求解矩阵积和式，而计算复矩阵的积和式对经

典计算机来说是很困难的。IQP 线路代表一类简化

的量子线路模型，线路的初始量子态都为零态，之

后对每个量子比特作用一个 Hadamard 门。接着，在

这些量子比特上作用对角的门，最后再次在每个量

子比特上作用 Hadamard门。 

1.4 量子操作系统（Quantum OS） 

量子操作系统是量子计算机资源的管理者，负

责管理、监控、配置量子位硬件资源，调度量子程

序运行的先后顺序，控制量子程序单独或并发映射，

并提供具体的量子线路映射策略，保证量子程序的

可靠度。为了充分利用量子计算机强大的计算能力，
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文献[26]倡导建立量子操作系统来管理量子计算机硬

件资源。文献[5-6]在国内率先开展了量子操作系统的

原型研制，提出 QuOS 原型，用于并发多量子程序

在量子芯片上的映射、调度和优化；该系列工作设

计了优化健壮量子位资源利用率的程序映射策略、

跨程序量子位交换的映射方法和多量子程序调度机

制，为量子操作系统的软硬件栈的设计与优化提供

了原型系统和参考经验。 

1.5 量子模拟（Quantum Simulation） 

以上内容是量子计算相关的简要背景知识。目

前，由于量子计算机的真机还处在发展阶段，通常

单机可用的量子位数量较少（在 100 以内）且量子

位状态保持不稳定，不能完成有实际意义的、较大

规模的量子运算。在量子硬件实现方案没有确定下

来之前，很多量子算法所展现出的巨大计算潜力并

未得到真机的实验验证，目前主要是基于数学理论

或者基于经典计算机的形式进行模拟验证。 

量子计算机除了和经典计算机有相似模型之

外，还存在一些特有的计算模型。比较常用的量子

模型主要包括量子线路模型、绝热量子计算模型、

One-way 量子计算模型和拓扑量子计算模型等。虽

然这些模型设计的出发点不同，但其计算结果的输

出是一致的，且相互之间可以进行转化。在处理某

类特定问题的计算中，采用不同的算法计算复杂度

可能不一样，选择一款好的计算模型能够简化算法

的实现流程。 

采用超级计算机（超算）模拟量子计算的过程，

是目前研究量子计算，辅助量子计算机执行任务的

一种方式。国内外科研机构、公司、高校积极开展

相关工作。量子模拟内涵丰富，本文将从量子计算

模拟方法、国内外量子模拟器、超算集群模拟等几

个方面深入介绍，后文将详述相关内容。 

2 量子计算模拟方法 

量子计算模拟中，主要是利用输入不同的矩阵

来改变要计算的量子态的状态，从而引起量子线路

状态的变化。但在量子线路中，由一个个的量子逻

辑门级联而成对于逻辑门的操控精度需要有极高的

要求，所以若量子比特门的保真度不高，逐级增大，

则会严重影响最终计算结果。受制于量子比特自身

的物理特性，计算错误的发生常常无法避免，但可

以避免错误对最终计算结果的影响。此外，评估量

子计算中的错误严重性，对于改进器件的设计、优

化控制参数以及使用缓解协议最小化错误至关重

要。 

2.1 量子计算概率幅模拟  

量子计算概率幅模拟方法是通过对概率幅的计

算在经典计算机上实现对量子计算的模拟。在量子

线路模拟过程中，通过计算一个量子线路后终态在

各个基态上的概率幅获取量子计算的模拟结果。该

方法可分为全概率幅模拟和单概率幅模拟，其主要

区别在于，全概率幅模拟一次模拟计算能够算出量

子态所有概率幅，单概率幅模拟只计算出所有概率

幅中的一个。除此之外，还有部分概率幅模拟，目

的是在更低的硬件条件下实现更高的模拟效率。 

全概率幅模拟方法直接计算并存储全部量子

态，计算的空间复杂度随着模拟的量子比特数指数

增加。以 n个量子比特为例，需要计算 2n个复数形

式的量子态来描述该量子系统，如果采用双精度浮
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点数表达概率幅，则需要存储空间的量子态为 24+n

字节。目前即使在大型超级计算机上，也很难模拟

一个超过 50 个量子比特的量子线路。一方面，一个

包含 50 个量子比特的线路，完整的状态有 250个，

即便采用单精度浮点来存储，也需要约 4PB 的内存

空间，这几乎达到了当今超级计算机可使用内存的

最大值。另一方面，即使超级计算机的内存够用，

处理这些海量数据也比较困难，原因在于数据在超

算系统的网络传输中将产生巨大的通信负荷[27]。 

经典的方法包括薛定谔方法[28]和费曼方法[29]。

薛定谔方法存储全部量子态，按顺序计算作用不同

量子门后的全部振幅。对于 n 个量子比特所需 24+n

字节的内存，每个量子门需要 O(2n)的计算时间，对

于深度为 m的量子线路，所需模拟时间约 O（mn2n）。

费曼方法为对于终态的每个分量，枚举通过量子线

路中量子门能从初态到这一态的变化路径，将所有

这些路径的值累加即可得到对应的概率幅，计算过

程中存储一条路径最多需要 O(n2m)的空间，对于深

度为 m 的量子线路，计算一个状态的振幅需要

O(2mn)。文献[8]将上述两种方法相结合提出薛定谔-

费曼方法，以达到平衡算法的时间和空间复杂度的

目标。此外，研究人员提出了数据压缩方法[29]、辅

助变量法[30]、MPS 方法[31]、PEPS 方法[32]和部分振

幅模拟[33]等，这些方法使得 45 个量子位以上全概率

幅的大规模量子计算模拟得以实现。 

在量子计算模拟中可将量子线路转换为具有酉

正性的特殊张量网络表示，其单个概率幅的计算可

以转换成张量网络缩并问题。张量网络缩并算法不

直接存储实时的量子态，而是将初始量子态和测量

基矢当成很多一维张量，这些张量和量子门操作组

成一个时间和空间维度上的三维张量网络。如何对

一个数百节点的高维张量网络，选取一条接近最优

的张量收缩路径，是张量网络收缩算法的关键问题。 

文献[18,34]采用张量网络方法计算特定量子基态

的概率幅，在模拟过程中利用对角矩阵缩减计算项

数，并且采用无向图模型，优化张量网络缩并顺序，

从而缩减张量网络缩并开销。文献[35]改进张量网络

缩并顺序优化算法，使其适用于分布式集群，并利

用分布式计算的特性，拆分张量网络计算任务为子

任务，使每个子任务的执行时间尽可能短，最终在

阿里云集群上用 1PB 内存实现了 81 量子位、40 深

度的量子线路模拟。 

谷歌提出的随机量子线路结构是一个高度正则

的张量网络，张量网络进行缩并时，正则性将会表

现为占用大多数计算时间的结点，构成了一条“主

干”。对几乎所有的运算时间都花在节点的个数相

较“分支”节点较少的“主干”上。因此，文献[8]

提出了一种基于张量网络收缩的模拟方法，该方法

主要分为三个步骤：图划分、局部优化和动态切片。

首先该方法将张量网络的节点划分为若干块，包含

“主干”和“分支”部分，持续重复对“主干”部分

划分直到缩并成点后，对剩下点再进行计算缩并，

通过识别和优化这样的“主干”，该方法可以比

Google 的模拟算法快 200000 倍。 

此外，文献[30]基于张量网络态来求解随机量子

线路采样问题。张量网络态算法，可以认为是对张

量网络收缩算法选取了一条特定的收缩路径，即预

先收缩时间维度，然后收缩剩下的空间方向的二维 
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表 2  常见几类量子计算模拟方法特点及优缺点 

Table 2 Features, advantages and disadvantages of common quantum computing simulation methods 

方法 方法特点 优缺点 

薛定谔方法 按顺序计算作用不同量子门后的全部振幅 测量多个振幅与测量单个振幅的复杂度基本一致，算法的空

间复杂度随量子比特数指数增加 

费曼方法 分别计算每条路径对应张量并求和 对 m 层的线路计算一个概率幅需要 O(2mn) 

薛定谔-费曼算法 将量子态存储为两个张量 牺牲时间复杂度来降低一部分空间复杂度 

张量网络收缩算法 将初始量子态和测量基矢当成一维张量，这些张量

和量子门操作组成一个时间和空间维度上的 3 维

张量网络，将整个张量网络直接收缩即可得到单个

振幅 

测量多个振幅的复杂度随振幅数量线性增长 

张量网络态算法 对节点上的张量利用奇异值分解或 QR 分解进行

自动压缩，以降低节点张量的维度 

仅需要寻找一个数十个节点的平面图上的最佳收缩路径，很

少或者完全不需要经验性参数 

 

的张量网络，通过对节点上的张量利用奇异值分解

或 QR 分解进行自动压缩，以降低节点张量的维度。 

文献[36]提出“Big-Head”方法，并使用 60 个英

伟达 GPU 组成的小型计算集群，5天的时间内完成

了谷歌量子随机线路的模拟。其所采用的

“Big-Head”方法将终态的 n 个量子比特分为两组，

大小分别为 n1和 n2。任意位串 s 可视作两条位串 s1

和 s2 的拼接，其概率可计作 PU(s）=PU(s1;s2)。当

n2=0 时，该方法和张量网络的单概率幅估算一样。

方法最重要的环节就是找到一个满足上述条件，时

间与空间复杂度都比较合适的缩并阶数。使用分割

算法将整个张量网络切割成两份 Ghead与 Gtail，切割

边 nc条。该分割算法会在对 n1和 n2大小限制的基础

之上最小化。要找到分割点需要保证同时缩并两个

部分的计算复杂度不会太大，为了达到这个目的，

方法中用一种聚类算法将每个子图都分割成更小的

子图，直到每个子图都足够小。 

常见几类量子计算模拟方法的特点及优缺点如

表 2 所示。全概率幅模拟方法的计算复杂度随模拟 

 

 

量子线路的深度线性增长，因此该类方法适合模拟

具有较少量子比特数，任意深度的量子线路，适用

于需要获取全部模拟结果等场景。部分概率幅模拟

方法的效率高，相比于全概率幅模拟方法能够模拟

具有更多量子位的浅深度的量子线路。张量网络态

算法可以用几乎相同的模型来研究不同硬件架构下

且不同深度的随机量子线路，原因在于其通常存在

一个简单的路径搜索算法，仅需寻找一个数十个节

点的平面图上的最佳收缩路径，因而实现起来只有

很少或者完全不需要经验性参数。而张量网络收缩

算法则往往需要考虑具体线路来确定其经验参数。

相比而言，张量网络收缩算法在更大空间搜索最优

路径，原则上来说具有更大的优化空间。 

2.2 针对 Clifford 线路的量子计算模拟  

量子比特通常是不稳定的，为了维持逻辑量子

比特的准确性，需要进行量子纠错。和传统的纠错

方法不同，由于量子不可克隆定理、量子叠加态塌

缩（或称波函数塌缩）的限制，对量子比特进行纠

错必须加入辅助量子比特。相对于经典比特，量子
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比特还存在相位上的错误，这也为量子纠错带来了

更大的复杂性。通常需要上千个物理量子比特来实

现一个高保真的逻辑量子比特，而这也会为系统带

来大量的噪声。针对容错、抗退相干、保护目标数

据的准确存储以及正确的编码、运行等问题，目前

科研人员提出了一些解决方案，包括无消相干子空

间（Decoherence Free Subspace，DFS）、拓扑量子

计算以及基于量子纠错码的容错量子计算等[37]。 

因为噪声而导致的计算错误问题，可以使用量

子纠错码来解决在错误的分布满足某些条件的情况

下，可以把最终计算结果出错的概率降得任意低，

这被称作容错量子计算。和经典纠错相比，量子纠

错不仅需要处理比特错误，还需要处理相位错误。

容错量子计算在量子计算码的基础上，通过级联的

方式实现量子逻辑门，以至于当物理操作的出错率

低于容错阈值时，量子逻辑门的错误率急剧降低，

从而实现可靠的量子计算。 

量子纠错码与级联结合，实现容错量子计算要

求，横向实现量子逻辑门，使得错误的位数和传播

控制在量子纠错码的纠错范围内。量子纠错码上可

以横向实现的量子逻辑门基本来自于 Clifford 群。

Clifford群指把 Pauli群共轭映射到 Pauli群的操作形

成的群，包括 Hadamard 门，相位门 S 和受控非门

CNOT 等。 

Stabilizer codes 是一种基于“稳定子(stabilizer)”

的定义通用量子纠错码的框架，来表述和操作需要

的量子态。它使用 Clifford group 中的量子门对稳

定子态进行编码和解码。拓扑码（topological code）

是一种比较容易实现的编码方式，可以构造局域的

稳定子测量来避免远程的量子比特的交互，这可以

降低对设备的要求。拓扑码的一个显著的优点在于，

人们可以通过增加单位晶胞（unit cell）的大小，来

提升检错和纠错的容量。然而，随着编码容量的增

大，“解码”的任务必将会对量子态造成干扰

（non-trivial measurement），因而设计有效的解码

算法成为拓扑码最重要的任务。表面码（Surface 

code）的关键问题在于，要使用它来实现通用量子

门集合是比较困难的，它缺少 Toffoli 门以及 π/8 

门。在容错量子计算的标准模型中，通常使用魔法

态注入（magic state injection）过程来构造一个完整

的量子门集合。 

随机基准测试（Randomized benchmarking）[38]

和量子过程层析（Quantum Process Tomography，

QPT）[39]可以分别测量噪声量子信道的平均门保真

度和完整信息，但这两种方法在几个量子位系统中

是有效的。交叉熵基准测试可以用于验证多量子比

特系统，但其无法直接应用于经典计算机上，不可

模拟的量子电路。量子计算机的并行计算能力随量

子比特数目增加而指数上升，同时，表征量子线路

误差的难度也会指数上升[9]。文献[40]提出一种基于

Clifford 采样的方法来描述量子线路的误差，克服了

已有的误差表征方法，但都只适用于少数几个比特

的量子线路，很难被用在未来成百上千个量子比特

的量子线路表征中。Clifford 采样将一个指数复杂度

的问题转换成了多项式的问题，具有很高可扩展性，

适用于大规模量子线路参数的优化以及筛选等多个

领域。 

Gottesman-Knill 定理指出一个仅由 CNOT、
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Hadamard 门和相位门组成的量子线路可以在经典

计算机上有效地模拟，文献[41]改进了定理中的算法，

去除对高斯消元法的依赖，并给出两种稳定态内积

计算的有效算法。针对 Clifford + T 门线路的模拟，

研究人员开展了一系列的工作，包括模拟包含少

量 T 门的量子线路和考虑 nonstabilizer 的输入态+ 

Clifford 线路的模拟等等[42-43]。为了解决量子线路的

容错和可靠性问题，研究人员提出了量子线路的一

系列结构等效规则和优化操作策略，以尽量减少 T

门的数量，增加 T 门的深度，最小化线路级，减少

容错实现代价并提高线路可靠性[44]。 

2.3 针对含噪声线路的量子计算模拟  

嘈杂的中尺度量子 (NISQ) 设备的计算能力对

于量子信息科学具有基础和实际重要性。如果没有

减少或绕过物理噪声的策略，在苛刻的条件下任何

量子程序的执行可能都会失败。降噪技术的策略是

设计更稳健的量子位来延长时间,执行更精确的门

操作以提高它们的可靠性等。随机编译（Randomized 

compiling）是一种常用的策略，即在量子线路中插

入随机门。所有相干误差和非马尔可夫噪声都可以

转换为随机泡利误差，在保留一个量子线路的逻辑

操作的同时误差容易被检测和纠正。虽然噪声对单

个随机线路的影响可能有所不同，但在多个随机线

路上的预期噪声被打乱，并调整成一种简单的随机

形式。 

文献[45]中考虑了在对称或非对称去极化噪声下

一类大的随机通用量子线路，并证明了如果每个量

子门的噪声是恒定的，这些量子线路的输出可以用

系统大小的时间代价多项式进行经典有效的模拟。

文献[46]结合了纯态分解和低维基投影的思想来有效

地模拟噪声量子线路。提出将混合密度矩阵分解为

一个类似于纯态集合的低秩矩阵，将门和 Kraus 运

算子应用于该低秩矩阵，并计算了输出密度矩阵和

概率分布。在该过程中包括对密度矩阵的迭代压缩，

以保持一个具有最小误差的数值紧凑形式。 

3 量子计算模拟器 

量子模拟器是在经典计算机上实现对量子计算

机的模拟。近年来，基于量子计算原理，国内外许

多公司机构设计并开发了大量的量子模拟器，例如，

QisKit 量子模拟器（IBM）[47]、QDK 量子模拟器

（Microsoft）[49]、“太章”量子模拟器（阿里巴巴）

[10-11]等。现有的量子模拟器规模仍属于嘈杂的中型

量子（NISQ），模拟量子比特数在 100 以内，主要 

受限于经典计算机存储技术和处理能力，本文系统

梳理了国内外常见的量子模拟器，如表 3所示。 

Qiskit[47]是由 IBM推出的 Python量子开发工具

集，共有 Terra（量子计算基础库）、Aer（带有噪

声的模拟器）、Aqua（量子算法）、Ignis（检测和

去除实际量子计算机噪声）四大组件，该量子模拟

器可用于机器学习、自然科学、经济金融以及解决 

表3  量子模拟器 

Table 3 Quantum simulators 

量子模拟器 研究机构 时间 开发语言 最大量子比特 

QisKit IBM 2017 Python 63 

QDK Microsoft 2017 Q# 30 

太章 阿里巴巴 2018 Python 81 

HiQ 华为 2018 Python 42 

ProjectQ 
苏黎世联邦理

工学院 
2018 Python 22 

Cirq Google 2018 Python 20 

Qpanda 本源量子 2019 C++ 49 

QuEST QTechTheory 2019 C++ 38 

IQS Intel 2020 C++ 42 

量浆 百度 2020 Python 25 
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最优化问题。 

QDK[49]是 Microsoft 推出的 Q#量子开发工具

集，Q#是一款面向量子计算机开发的程序语言，结

合了 Python、C#等多种语言的设计元素，对量子计

算机的逻辑进行了高度的封装。QDK 包括 Q#编译

器、量子库和量子模拟器，该量子模拟器可应用于

量子机器学习、量子化学等领域。 

太章[10-11]是阿里巴巴推出的 Python量子开发工

具集，目前存储技术最高存储不到 60 量子比特的量

子态，太章采用张量网络收缩的动态拆分办法，减

少了量子线路模拟的资源占用，支持量子算法和纠

错。 

HiQ[50]是华为推出的 Python 量子开发工具集，

包括华为 HiQ 量子模拟器、HiQ Pulse、HiQ Fermion

等功能模块，目前主要应用于量子化学领域。 

ProjectQ[16]是苏黎世联邦理工学院推出的

Python 量子开发工具集，该工具提供了量子模拟器、

编译器框架、编译器插件和资源估算等模块，可实

现量子和量子线路的模拟。 

Cirq[51]是 Google推出的 Python 量子模拟器，用

户可通过 Cirq 实现对量子线路的精确控制，同时开

源的 OpenFermion-Cirq，可应用于量子化学领域。

在 Cirq的基础上，Google应用量子机器学习原理开

源 tensorflow-quantum（TFQ），该框架可有效应用

于量子分类、量子线路优化等问题。 

Qpanda[52]是本源量子推出 C++量子工具集，该

工具集量子模拟器基础上，实现了大量量子算法，

例如，量子近似优化算法 （QAOA）、Deutsh-Jozsa

算法、Grover 算法等。 

QuEST[18]是牛津大学 QTechTheory 团队推出的

C++量子模拟器，在模拟基本量子计算的基础上，

支持 CPU、GPU 多平台运行。 

Intel Quantum Simulator（IQS）[53]是 Intel 推出

的 C++量子模拟器，前身为 qHiPSTER，其提供高

性能计算功能，可支持用户通过超级计算机进行模

拟。 

量浆[54]是百度推出的量子模拟器，支持量子神

经网络的搭建和训练，提供了多个量子机器学习案

例，例如量子近似优化算法（QAOA）、变分量子

特征求解器（VQE）、量子神经网络的贫瘠高原效

应（Barren Plateaus）、量子分类器（Quantum 

Classifier）等。 

目前，量子模拟器属于嘈杂的中型量子（NISQ）

模拟器，在未来几年，提升量子比特数、优化量子

模拟器、构建模拟器上层软件将成为量子模拟器研

究和挑战的热点。 

4 基于超算集群的量子计算模拟  

超级计算机集群为量子计算的模拟提供了硬件

平台，基于超算集群的量子计算模拟主要涉及以下

两项影响性能的关键问题： 

（1）任务拆分。任务拆分即拆分量子线路为多

个子线路，并将其分配至不同的节点进行计算。任

务拆分的目的是利用超算集群的运算性能，来应对

量子计算模拟技术带来的海量存储和计算资源开

销。合适的任务拆分策略可协助提升模拟性能，缩

减节点间通信开销，允许更多任务被拆分为子任务

并行计算，充分利用超算集群的并行处理能力。 

（2）通信优化。通信优化涉及两项优化内容：
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图 3 分割纠缠量子线路的示意图 

当分割线切断了一个 CZ 门时（a），线路便会分成（b）和（c）两种状态分枝. 

Fig. 3 Example of a partitioning scheme.  

When cutting through a CZ gate (a), the circuit generates two branches of states in (b) and (c).  
 

节点间通信次数，以及单次通信传输数据量（单次

通信开销）。两项优化内容之间亦可进行权衡。不

合理的通信策略可能造成节点间带宽拥堵、通信延

时增加、节点数据饥饿等问题。因此进行通信优化

是提升超算集群运算性能的关键。 

下文分别阐述了任务拆分和通信优化的内容及

代表性工作。 

4.1 任务拆分  

量子线路拆分技术已在工作中被证明了是缩小

问题规模和利用多设备并行计算的可行和有效手段

[10,49,50,51]。该技术可把量子线路拆分为多个子线路，

缩小任务规模，使计算机能在有限的计算和存储资

源下完成某个子任务，利用超算集群并行计算能力，

能够比不拆分时完成同等线路大小的模拟任务[56]。 

现有的量子线路拆分方法通常采用分割多线路

量子门操作的方式来拆分。拆分一个多线路门操作

可生成多个小规模的子线路。将子线路分别执行后

的结果进行合并，可得到原线路的执行结果。 

文献[33]为了能够在经典计算机上模拟更多量子

比特，提出了一种“slice”的方法，该方法将原来

可能存在纠缠的整个量子线路切割成两个或多个互

不纠缠的子线路，并按照这种方式在 IBM Blue 

Gene/Q 超级计算机上完成了对 49 个量子比特、线

路深度为 27 的量子线路以及 56 个量子比特、线路

深度为 23的量子线路的模拟，提升了经典计算机所

能够模拟的量子程序的规模。 

如果在分割时把线路分割成不同的子部分而分

割线遇到了 CZ 门（图 3a），那么则必须考虑控制

线路对目标线路所有可能的影响。当控制线路 1 在

当前状态是|0 时，CZ门对目标线路2不产生影响（图

3b）；当控制线路处于|1 状态时目标线路则要经过

一个 Z 门操作。这样，为了剥离一个 CZ 门的纠缠，

系统状态在此处便产生了分枝，而且使得子线路的

个数翻倍。 

假如一个系统在分割前有 N 条线路，全概率幅

模拟则需要的存储空间为 2N。应用分割法后产生了

2 个各有 N/2 条线路的系统，这个系统的储存空间

大概等同于 22N/2 个量子比特。如果在分割时分割

了 n 个 CZ 门 ， 则 最 终 的 空 间 需 求 为

22N/22n=2(N/2+n+1)。对于有大量线路的系统，层数

较少的模拟的确可以大大减少内存的需求。但随着

层数的增加，所切割的 CZ 门数量也会相应地增加，

从而降低使用此方法的优势。最终当 n>N/2-1 时，

该方法对内存的需求比不分割还要大，从而丧失了
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应用价值。 

根据上述方法，文献[35]把 67、78、88的量

子线路分割成尺寸大致相等的 2、3 和 4 部分，并对

这些线路进行了多达 36层的模拟。为了衡量线路模

拟的困难程度，其定义了一个叫 Complexity in qubit

的物理量；该量实际上等同于需要同样内存大小的

未拆分线路的量子比特数，如图 4。通过理论分析

可发现，随着深度的增加，线路复杂度呈单调增长，

因为线路会遇到越来越多的 CZ 门。当所有深度的 

CZ 门总量接近线路大小的一半时（见上段），该方

法就达到了一个临界深度。使用该方法进行超过临

界深度的模拟会比不使用更加困难。当线路大小增 

加时，临界深度也相应地增加。因此该方法适合用

于大尺寸少深度的线路。 

文献[8]对分割法进行了改进，提出了一种名为

“implicit decomposition”的分割算法[57]。此算法把

线路分成不固定但有类似大小的三部分，分割线会

随着线路深度逐渐变化。图 5 对有 4个量子比特的

线路展示了 implicit decomposition 的分割情况。 
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图 4 CZ 门被分割后产生的状态分支[35]． 

每分割一个 CZ 门，系统的子线路个数则翻倍 

Fig. 4 Simulation of random circuits with 42 to 72 qubits by the 

slicing method. The lines with light colors represent the depth at 

which the slicing method use more space than direct simulation 

A

B

b1 b2

 

图 5 一个含有 4个量子比特的线路分割成三部分的示意图[57] 

Fig. 5 Illustration of a 4-qubit circuit sliced into three 

sections 
 

A 部分有两条线路，同时也分割了两个 CZ 门（门

的状态由线路 2上的 b1和 b2 决定），因此 A 部分

完整的状态需要 22×22=16 个概率幅来表示。B 部分

本来也同样需要 16个概率幅来表示，但由于线路 2

在经过位置 b2 后结束，因此原作者认为 l2 的状态

必须和线路 2 的最终状态相一致，所以 B 部分的状

态向量可以减少一半的概率幅数。 

根据此算法，该团对在“太湖之光”上模拟了

7×7 个量子比特的 39 层随机线路，此规模已超过了 

在 Blue Gene/Q 机器上同等量子比特数下的 27层模

拟，达到了国际领先水平。 

线路拆分的方式侧重点在于模拟更大的、拥有

更多的相互纠缠量子比特的线路，其可以达到的深

度受多量子门总数量的影响。如果一个线路含有较

低密度的多量子门，那么该系统中的各线路的纠缠

程度就会较低，因此也可以模拟更大深度的量子线

路。 

4.2 节点数据传输优化  

在超算集群上进行量子计算模拟过程中，节点

间和存储之间存在数据依赖，跨节点和设备的通信

无法避免，因此需要研究计算过程中的数据分布和

数据传输方法以降低模拟过程的通信开销。文献[28]

研究了量子算法中节点间的数据关联性，针对量子
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计算中，每个量子门仿真过程中访问的概率幅数据

进行分析，提出了一种 MPI 进程间每个量子执行前

进行的数据交互策略，从而降低节点间数据的关联

性，实现数据本地化，降低通信频率到多项式级。

文献[46]中研究了异构众核集群环境下的大规模量子

计算模拟，提出了通过最大化本地执行的量子门数

量来降低通信频率的方法，在异构众核架构超级计

算机Cori II上实现了45量子比特的量子计算机模拟

实验。文献[58]为了解决不同 GPU 之间的高数据依赖

性，利用 GPU Direct 技术实现了使用 GPU 直接 P2P

传输的方案，使用 4 块 GPU 进行了多 GPU 的量子

计算模拟，相比较 libquantum 获得了 358 倍的加速

比，并行效率达到了 0.92。 

量子比特可以分为三类，本地量子比特、节点

内非本地量子比特和节点外非本地量子比特。当量

子门作用在非本地量子比特上时，会产生指数级的

通信频率问题。假设每个节点的内存空间可容纳 L

位量子比特的所有概率幅，则模拟 N位的量子比特

则需 2N-L 个节点。若把这些节点进行二进制编码，

则 量 子 态 ( )1 2 1 0...Na a a a− 的 概 率 幅 将 存 储 在

( )1 2 1...N N L La a a a− − + 号节点上的第 ( )1 2 1 0La a a a− K 号位

置，其中  0,1ia  为第 i 位的量子态。例如，当

5, 2N L= = 时，系统使用了 8 个节点来存储所有概

率幅，节点编号由（000）至（111）。每个节点存

储 4 个概率幅，编号由（00）至（11）。那么，量

子态（11010）的概率幅就存储在第（110）号节点

中的第 3 个地址上。 

由于所有概率幅分布储存在各节点上，一些门

操作可能需要进行节点间通信。以单门 H 为例，对

第 i 条线路的单门操作需要更改量子态概率幅

( )iaK K ，此操作需要读取和更新量子态系数

( 0 )iK K 和 ( 1 )iK K 。当 i L 时，这两组概率幅存放

在同一节点的内存中，门操作可在节点内完成而无

需进行跨节点通信。所有 2N L− 个节点可同时并行地

完成 12L− 个本地读写和计算操作（ 12L− 个本地操作

还可分配给节点内各核间并行）。因此，这前 L位

量子比特称为本地（local）量子比特。当对第 j 条

线路进行单门操作且 j L 时，第 ( )1 0N j La a− K K 和

( )1 1N j La a− K K 号节点上的概率幅需要互相交换信

息，此时系统需要 12N− 次 MPI 通信。第 L至 N L− 位量

子比特称为全局（global，或“非本地”）量子比特。跨

节点通信的延时要比节点内通信大很多，而且当通信过

多时容易产生网络阻塞，所以本地量子位上的门操作要

比全局量子位操作有更小的时间开销。 

假如现在要对第 0 和 1 位量子做一个 CZ 门操

作 0,1CZ ，即把所有的 ( 01)A=  的量子态与

( )11B =  相交换。一个*号代表一位量子态，为

表达简洁把 4 3 2a a a 化简为***。由于第 0和 1位是本

地量子比特，这个 0,1CZ 操作可以在各节点内快速

交换 ( 01) 和 ( 11) 的数据来完成（如图 6）。 

另一方面，假如要对第 3 和 4 位的全局量子比特进

行 3,4CZ 操 作 ， 那 么 概 率 幅 (01 )C =  和

(11 )D =  互换的操作就需要跨节点进行（此处

***为 2 1 0a a a ），并要靠 MPI 实行 8 次数据交换（如

图 7 所示），运算时间要比 0,1CZ 长得多。图 7中 

当进行 0,1CZ 操作时，节点内进行 1 次信息交换，

交换位置由黑曲线标出。当进行 3,4CZ 操作时，节

点间进行 8次信息交换，交换位置由红直线标出。 
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图 6 一个使用 8个节点储存 5个量子比特的系统示意图 

Fig. 6 Illustration of a system with eight nodes storing five qubits 
 

,i jCZ 是一种比较简单的操作，因为其数学表

达矩阵只有 4 个非零系数。对于一些比较复杂的门

操作，例如 XX Ising门，所有存储 (00 ) 量子态概

率幅的节点需要和存储 (11 ) 的节点通信，存储

(01 ) 和 (10 ) 的节点也互相通信，共 16 次。如

果不对算法进行优化，全局量子位的计算将会变得

很缓慢。 

利用数据本地化的原理，可以把需要模拟的量

子位从全局位置移至本地位置，移动后在节点内的

内存中进行运算，可大大节省时间开销[58]。假设节

点内存可容纳的量子位数 L不小于需要模拟的位

数，以 3，4 位的 XX Ising 门为例，把第 3、4 位量

子比特的数据与第 0、1位互换，即： 

（00*01） 与 （01*00） 互换 

（00*10） 与 （10*00） 互换 

（00*11） 与 （11*00） 互换 

（01*10） 与 （10*01） 互换 

（01*11） 与 （11*01） 互换 
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图 7 数据本地化示意图 

Fig. 7 Illustration of data localization 
 

（10*11） 与 （11*10） 互换 

以上 6组互换中的每一组实际包含了 2次互换，

共 12 次，少于优化前所需的 16 次数据通信量。交

换后，所有 2 1 0( )a a a 数据都存储在编号为

1 0 2( )a a a 的节点内，各节点可以同时并行地执行

门操作，如图 7。图 7（a）中经过 12次数据交换后，

第 3、4 位量子比特的概率幅 2 1 0( )a a a 将会存储在

同一节点 1 0 2( )a a a 内，图 7（b）为经交换后节点（100）

和（101）所存数据对应的量子态概率幅。操作完毕 

后，再根据下一个门所模拟的线路编号进行下一次

的数据本地化，以此类推。 

以此系统（N=5，L=2）为例，该方法能够把任

意复杂的双量子门操作降低至 12 次数据互换。对于

一些非常简单的门操作，直接操作可能不需要 12次

数据互换。这需要算法在模拟中作具体判断。该方

法还可类推用来优化多量子门操作，详情不在此文

展开。 

5 总结  

本文总结了量子计算机的模拟方法，模拟全部
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量子态的概率幅的方式所需内存，随模拟的量子位

数指数级增长，可模拟的量子位数受到内存大小的

制约。部分概率幅模拟方法的效率高，相比于全概

率幅模拟方法能够模拟具有更多量子位的浅深度的

量子线路。其中，张量网络收缩方法可以将全局问

题转化为局部的张量处理问题，从而有效地降低了

时间复杂度和空间复杂度。对于量子计算模拟器在

内存使用和运算性能方面的优化算法，分割法通过

把线路分成若干个更小的区域，可以把占用的空间

降低一半量子比特数的数量级。数据本地化则通过

把全局量子位上的数据转移到本地量子位上，让模

拟器能够在节点内用更少的时间并行完成门操作计

算。特别是对于比较复杂的门操作，本地化的数据

转移量也比直接模拟的数据转移量更少。为了从量

子计算优越性发展到大规模的量子计算，量子纠错

的技术也同样需要发展。 

量子计算模拟在算法和工程上仍有很大的优化

空间。在算法方面，张量网络缩并的顺序极大地影

响计算效率，未来可探索寻找更优缩并顺序算法；

在工程方面，需要应用张量运算来充分发挥硬件性

能，进一步降低线路模拟所需的时间。这些方面都

可以作为未来量子模拟器计算的主要研究内容。这

些方面都可以作为未来大规模量子计算的主要研究

内容，此外可扩展性和如何容错同样是量子计算研

究的关键。 
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