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Несмотря на бурное развитие мощностей квантовых устройств, уже давно известные теоретические квантовые алгоритмы, превосходящие их классические аналоги, например, алгоритм поиска Гровера, факторизация Шора, до сих пор не осуществимы из-за огромного числа требуемых кубитов: миллионы по сравнению с максимально доступными на сегодняшний день сотнями. Поэтому в нынешнюю эпоху NISQ устройств активно разрабатываются не чисто квантовые алгоритмы, а так называемые вариационные квантовые алгоритмы (ВКА), которые являются квазиклассическими квантовыми алгоритмами, использующие в ходе вычислений классический компьютер наряду с квантовым вычислительным устройством.
Квантовое вычислительное устройство представляет собой набор 2-х уровневых квантовомеханических систем, называющихся кубитами, состояниями которых можно манипулировать. Такие операции называются гейтами, а их последовательности квантовой схемой. ВКА решает задачу минимизации целевой функции: 
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, к которой можно свести достаточно широкий круг задач. В квантовом устройстве осуществляется унитарное преобразование 
[image: image3.wmf]()

U

q

, и с помощью дальнейшей томографии состояния классический компьютер меняет параметры цепи, в соответствии с алгоритмом оптимизации. Множество T c определенными на нем операторами 
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 принято называть анзацем.
В ВКА при выборе анзаца необходимо находить компромисс между его способностью аппроксимировать точное решение и эффективностью решения задачи оптимизации. В данной работе для исследования сильно коррелированных квантовохимических задач используются Unitary Сoupled Cluster (UCC) анзацы. Алгоритмы основанные на UCC анзацах связаны с представлением квантовомеханической системы во вторичном квантовании, что требует отображения операторов рождения и аннигиляции на язык понятный квантовому устройству. Такое отображение получается с помощью последовательности гейтов Паули и может быть достаточно произвольным (кодировка Джордана-Вигнера, Бравого-Китаева) [1]. В 2019 году в работе [2] была предложена кодировка через троичные деревья с наименьшим весом Паули (средним количеством гейтов Паули необходимым для кодирования одного оператора рождения или аннигиляции). Но дальнейшего распространения и полноценного исследования она не получила, хотя кажется весьма перспективной. Даже в популярных пакетах для квантовых вычислений этот алгоритм не реализован. 
В работе проведены исследования и тестирование этой кодировки в задачах поиска основного состояния 
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 и др., с написанием соответствующего модуля для библиотеки qiskit, реализующего троичные деревья.
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