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Одной из главных проблем, связанных с решением задачи многих тел при помощи квантово-механических расчётов, является рост времени и объёма вычислений, которые возрастают экспоненциально с размером системы. Класс задач, которые невозможно решить за полиномиальное время, относится к так называемым NP-трудным задачам.
В 2017 году в своей работе Д. Карлео и М. Троер предложили метод, основанный на нейронных квантовых состояниях и машинном обучении, для нахождения основного состояния цепочки спинов ½ в поперечном магнитном поле в рамках модели Изинга[1]. Гамильтониан такой системы записывается следующим образом:
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где h является внешним поперечным полем, а j – константа обменного взаимодействия. В рамках предложенного метода волновая функция представляется в качестве функции, зависящей от параметров нейронной сети. Например, в случае двухслойной нейронной сети, она может быть представлена:     
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,  
     QUOTE ,E-seg.=,E-,surf-APB..-,E-Bulk. (2)
где смещения ai и bi, а также матрица весов W - параметры нейронной сети, а [image: image6.png]


 - i-й спин в системе. Расчёт функции F позволяет провести вычисление свободной энергией системы.  QUOTE ,-∞-+∞-,p-0.(x,y,0). Так как рассчитанная энергия зависит от параметров нейронной сети, мы можем использовать обучение с подкреплением, чтобы свести систему к её состоянию с минимальной энергией, то есть – к основному состоянию.
Предложенный подход можно также эффективно применять для решения других NP-трудных задач комбинаторной оптимизации, таких как задача на максимальный разрез графа (MaxCut), задача «коммивояжера», и др. [3]. В этом случае можно использовать предложенный подход в задаче модели Изинга, если представить спины в качестве вершин графа, а связи в качестве взаимодействий между спинами.
В последнее время нейронные квантовые состояния и машинное обучение используются для решения более сложных физических задач, связанных, например, с расчётом корреляций (рис.1), томографии или показателей запутанности состояний квантовой системы [3]. 
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Рис 1. а) Зависимость приведённой энергии на один спин от внешнего поля и количества спинов в цепи, б) Зависимость корреляции между первым и n-м спином от внешнего поля для системы из 18 спинов
Квантовая запутанность является ключевым свойством системы, которая рассматривается при реализации квантовых вычислений и передачи квантовой информации. Разрабатываемый в данной работе подход позволит быстро моделировать различные варианты квантовых цепочек спинов в зависимости от их конфигурации и состава, а проводимые расчёты квантовой запутанности дадут понимание о том, как при помощи таких линейных структур эффективнее хранить и передавать квантовую информацию.
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