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摘要 本文介绍了作者设计并实现的一个量子程序设计环境: Q|SI⟩ . Q|SI⟩是基于.net 语言开发

的支持量子 while扩展语言的平台环境,它包括了一个支持量子 while语言的编译器和一套支持量

子计算模拟、量子电路优化、量子程序分析和量子程序验证的工具. 阐述了如何在经典计算机上通

过平台的各个组件和概率算法来模拟量子行为. 平台可扩展的架构允许用户在平台上自定义新的功

能. 同时, 编译器是 Q|SI⟩的核心, 它内置的分解算法扩展了现阶段的量子硬件功能, 使通用量子计

算成为了可能, 成为连接量子硬件和量子软件的桥梁.
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1 引言

众所周知, 量子计算机相比经典计算机可以更有效地解决一大类计算问题, 著名的例子包括 Shor

大数分解算法 [1]、Grover 搜索算法 [2] 和最近由 Harrow, Hassidim 和 Lloyd 提出的线性方程组求解算

法 [3] 等. 近些年, 各国政府和工业界在量子计算机研制中竞争十分激烈. 量子计算机发展如同经典计

算机的情形, 在商业化的进程中, 程序员自然需要一个可以表达量子算法和实现量子算法的平台, 这

个平台应该可以让程序员摒弃量子程序所对应量子电路实现中的细枝末节. 实际上, 相比于经典计算

机的程序设计, 量子计算机程序设计更需要这样的平台. 使用这样的平台, 程序员不必考虑太多量子

算法的物理实现, 因此可以 (部分) 避免程序员对于量子系统的违反直觉的一些特征的误解及带来的

负面影响.

过去的二十年里, 人们已经发展了一些量子编程平台. 1998 年, Ömer 在 C++ 平台上实现了第一

个量子程序设计语言 QCL [4, 5]. 与此类似, Bettelli 等 [6] 于 2003 年在 C++ 基础上实现了一个量子
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语言的类库, 命名为 Q 语言. Sanders 和 Zuliani [7] 在 2000 年左右引入了 qGCL 语言, 它是 Dijkstra

的 GCL (guarded-command language) 和 pGCL (probabilistic extension of GCL) 的量子扩充版本. 近

几年, 一些可扩展的、更具鲁棒性的量子语言逐渐出现. 比如在 2013 年, Green 等 [8] 提出了为量子计

算服务的可扩展的函数式内嵌编程语言 Quipper, 它使用 Haskell 作为宿主语言; 2014 年, 来自微软量

子系统结构及计算研究组 QuArc (microsoft research quantum architecture and computation team) 的

Wecker和 Svore [9] 设计并发布了一套现代化的嵌入在 F#语言上的量子软件开发工具 LIQUi|⟩;同年,

JavadiAbhari 等 [10, 11] 开发了量子编译软件 ScaffCC. 2016 年, Intel 的 Smelyanskiy 等 [12] 实现了一个

并行量子计算模拟器 qHiPSTER, 它在超级计算机上以极高的性能模拟了高达 40 个量子 Bit 的计算.

本文设计并编写了一个新的量子程序设计环境 Q|SI⟩ . Q|SI⟩的命名是寓意将量子力学 (Q, quan-

tum mechanics) 应用于软件 (S, software) 和信息技术 (I, information), 同时, 它还是部分作者所在实

验中心的名称1). Q|SI⟩的核心是一套量子编程语言和它的编译器. 这个语言是经典的 while 程序语

言在量子层面上的深度扩展. 它的语义和语法最早在文献 [13] (或 [14], 第 3 章) 中进行了研究. 特别

地, 它包含了一个基于测量的选择语句和一个基于测量的循环语句. 这两种程序结构对描述一大类量

子程序 (例如基于量子随机游走算法的程序) 来说是很方便的工具.

为了与量子硬件结合, 本文基于 QASM (quantum assembly language) [15] 定义了一个新的汇编语

言 f-QASM (quantum assembly language with feedback)作为底层交互语言. 在这个语言里引入了一个

包含反馈的指令集合, 使之更有效地描绘基于测量的条件语句和循环语句. 平台的编译器会把量子程

序编译到一系列的 f-QASM 指令集上, 依据指令集进一步生成等价的可执行的量子电路 (一系列可执

行的量子门). Q|SI⟩包含了优化量子程序的模块, 同时包含了一个模拟器模块用来在经典计算机上模

拟检测量子计算机计算的结果. 进一步地, Q|SI⟩包含了两个其他的编程环境所没有的新功能.

(1)量子程序分析器. 本文的作者之一在文献 [16,17]中给出了量子 while程序的终止性分析算法

和估计量子 while 程序平均运行时间的算法. 除此之外, 他还利用半正定规划 (semi-definite program-

ming)来生成量子 while程序的不变量 [18]. 这些算法在 Q|SI⟩中用来做量子程序的静态分析,其分析

的结果可以帮助编译器进一步优化量子程序.

(2) 量子程序验证器. 本文作者之一在文献 [13] (或 [14], 第 4 章) 中建立了量子程序的 Floyd-

Hoare 型逻辑用来验证量子程序的正确性. 最近, Liu 等 [19] 在 Isabelle/HOL 之上实现了基于量子

Floyd-Hoare 型逻辑的证明器. 我们希望将来能够将文献 [19] 等所述的定理证明器连接到 Q|SI⟩平台
上用于量子程序验证.

2 量子力学 4 个基本假设

考虑到本文的大部分读者来自计算机方向, 他们可能不熟悉量子力学. 为了帮助读者更好地理解

本文的内容, 我们首先简要回顾量子力学的基本假设. 在量子力学中有 4 个基本假设, 这些假设定义

了量子行为 [20], 并导出了量子其他性质的刻画. 模拟量子行为本质上来说就是模拟这 4 个基本假设,

详细的设计将在第 6 节给出.

• 基本假设 1. 与任何孤立的物理系统相关联的是具有内积的复向量空间 (Hilbert空间), 这个空间

称为系统的状态空间. 该系统被其状态向量完全描述, 而此向量是系统状态空间中的单位向量.

• 基本假设 2. 封闭量子系统的演化被酉变换完全描述. 也就是说, 系统在 t1 时间的状态 |ψ⟩ 与系

1) http://www.qsi.uts.edu.au.
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统在 t2 时间的状态 |ψ′⟩ 之间的联系由一个只依赖于时间 t1 和 t2 的酉算子 U 描述.

• 基本假设 3. 一个量子测量被一组测量算子 {Mm} 所描述. 这些算子作用在被测量的系统上. 索

引 m表示了试验中的测量所产生的可能的结果.如果系统状态在被测量前为 |ψ⟩,那么得到结果 m的

概率是 p(m) = ⟨ψ|M†
mMm|ψ⟩, 测量后系统的状态为 Mm|ψ⟩√

⟨ψ|M†
mMm|ψ⟩

.

• 基本假设 4. 复合量子系统的状态空间是每个子物理系统状态空间的张量积. 如果有一个由编号

为 1 到 n 的子系统构成的复合系统, 其中标号为 i 的子系统状态为 |ψi⟩, 那么整个复合系统的状态就
是 |ψ1⟩ ⊗ · · · ⊗ |ψi⟩ · · · ⊗ |ψn⟩. 这样的状态被称为乘积态. 进一步地, 乘积态的线性叠加会产生纠缠态.

3 量子 while 语言

为了帮助读者更好地理解量子程序设计环境 Q|SI⟩ , 首先简要介绍一下其中的量子 while 语言.

这个量子程序设计语言是一个无经典变量的纯量子语言, 它假定了只存在一组标记为 q0, q1, q2, . . . 的

量子变量. 但是, 现在几乎所有的量子算法都同时包含了经典计算部分和量子计算部分. 因此, 从实现

上来说,量子语言必须和经典语言一起使用. 在 Q|SI⟩中,量子 while语言被嵌入到了 C#语言中,这

带来了程序设计上的便利性. 现在, 让我们解释一下量子程序的一些结构. 相关细节上的描述或者例

子, 读者可以参考文献 [13, 14] 的第 3 章.

量子 while 语言由以下几个简单的句法生成:

S ::= skip | q := |0⟩ | q̄ = U [q̄] | S1;S2 |if (�m ·M [q̄] = m→ Sm) fi

| while M [q̄] = 1 doSod.

Skip. 如同经典程序设计语言一样, skip 语句什么都不做, 仅仅是立刻终止当前语句.

初始化. 初始化语句 “q := |0⟩” 设立变量 q, 并初始化量子态为 |0⟩.
酉变换. q̄ 表示量子寄存器, 语句 “q̄ := U [q̄]” 意味着一个酉变换 U (量子门) 作用在量子寄存器 q̄

上, 其他的部分做恒等变换.

顺序复合. 如同经典程序一样, 在复合语句 S1;S2 中, 首先执行 S1, 结束后再执行 S2.

条件语句. 在条件语句 if (�m ·M [q̄] = m → Sm) fi 中, M 是一个量子测量, m 代表了它可能的

结果. 为了执行这个语句, M 首先作用在量子寄存器 q̄ 上, 并以一定的概率得到一个测量结果 m. 接

下来子程序 Sm 依据测量结果 m而被选中执行. 与经典的条件语句不同的是,量子条件语句的量子寄

存器 q̄ 经过测量后发生了改变.

while 循环语句. 在循环语句 while M [q̄] = 1 doSod 中, M 是一个只有两个可能结果的 “是 –

非” 测量: 结果为 0 或者 1. 在执行过程中, 首先检测循环条件, 在量子寄存器 q̄ 上执行测量 M . 如果

结果是 0, 程序结束; 如果结果为 1,程序则执行循环体 S,并继续执行. 需要注意的是量子寄存器 q̄ 在

执行测量 M 后, 其值也发生了改变.

4 Q|SI⟩的结构

本节将介绍 Q|SI⟩的基本结构, 并留下部分细节在后续章节中描述. Q|SI⟩旨在提供一个支持量
子 while语言的通用程序设计环境. 它包括了一个用于量子 while程序的编译器、量子计算的模拟器

以及用于量子程序分析和验证的模块. 本文将 Q|SI⟩实现为深度嵌入的特定域语言 (domain-specific

language, DSL) 量子编程平台, 使用 C# 作为宿主语言.
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图 1 Q|SI⟩架构
Figure 1 Q|SI⟩ framework

Q|SI⟩的整个框架结构如图 1 所示, 下面将详细解释框架中的组件.

4.1 Q|SI⟩的基本特征

Q|SI⟩的基本特征如下.

语言支持. Q|SI⟩是支持量子 while 语言的第一个平台. 特别是它允许使用基于测量的条件语句

和 while 循环语句来编程. 这两个程序结构提供了更高效更细致的手段来描述一些量子算法, 如量子

随机游走和 Grover 搜索等.

增强的量子类型. 相比于其他的量子模拟器和分析工具, Q|SI⟩支持更多更灵活的量子类型,这种

灵活性使得其在不同的场景下能更好地发挥作用. 本文为不同的输入提供了量子 Bit和密度矩阵等表

示方法, 减轻了用户记忆和使用负担. 同时这些量子类型有着统一的操作接口, 这些使得量子对象的

创建和操作高度灵活, 增强了量子类型的可用性、便利性.

两种执行模式. Q|SI⟩有两种可执行模式. 一个是 “动态执行”, 它通过模拟量子行为显示实验的

结果, 另一个模式是 “静态执行”, 主要用于量子程序编译、分析和验证.

指令集 f-QASM. QASM (quantum assembly language) [15] 是一组为了量子计算机设计的低级指

令集. 本文定义了 QASM 的一个扩展, 使之可以适配不同目的高层次量子电路描述语言. 在这种语言

中, 每行只包括一条指令. 与原始的 QASM [15] 和带空间压缩的 QASM-HL [10] 相比, f-QASM 使用了

“goto” 结构, 包含更多的信息. f-QASM 也可以用于程序的进一步优化和分析.

量子电路生成. 与经典计算中的现代数字电路类似,量子电路是量子算法的低级表示 [15]. Q|SI⟩的
编译器可以将高级量子 while 语言编写的程序生成对应的量子电路.

任意酉算子实现. 在 Q|SI⟩平台, 本文实现了二级矩阵分解算法 [20] 和量子选择器 (quantum

multiplexor, QMUX) 算法 [21] 以及 Solovay-Kitaev 算法 [22]. 这个功能可以使未来的量子芯片制造商

提供的小的预定义的基本门集合, 组成量子电路中所需要的任意旋转门.
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4.2 Q|SI⟩的主要构件

平台主要由 4 部分组成.

量子模拟引擎 (quantum simulator engine). 量子模拟组件主要包括了支撑集合 (pre-parser and

support assembly), 量子力学库 (quantum behaviors library) 和计算引擎 (quantum simulator engine).

支撑集合提供了对量子类型和量子语言的支持. 准确的说, 它提供了一系列量子对象和支持再重入的

包装函数来支持量子 if 和量子 while 程序结构. 量子力学库提供了量子对象的行为的定义和程序解

释, 例如: 酉变换、测量的结果输出和测量后的态. 计算引擎被设计为一个可执行的引擎, 它接受量子

对象和其在量子力学库里的行为准则作为输入, 然后将它们解释为相应的概率程序的执行步骤. 此部

分的相关工作已经完成.

量子程序分析模块 (QP analysis module). 本模块提供了量子程序 (quantum program) 静态分

析的相关信息和结果.目前,本模块提供了两个已经完成的静态分析子模块: “QTerminator”和 “QAv-

erage Running-Timer”. 前者可提供量子程序终止性的相关信息,后者可用于估计量子程序的平均运行

时间. 它们的输出结果被发送给下一阶段的量子编译器来做进一步的分析处理.

量子程序验证模块 (QP verification module). 本模块为了验证量子程序的正确性而设计,它依

托于量子 Floyd-Hoare 型逻辑 [13]. 本模块仍在持续的建设中. 未来, 也可能连接 Liu 等 [19] 实现的量

子证明器 (Q-HOL), 来完成量子程序的验证.

量子编译器 (quantum compiler). 编译器包括了一系列相关工具 (quantum circuits and quantum

ASM), 它将表示量子算法的高级源程序映射到量子设备相关语言 [15], 例如, 映射到 f-QASM 或者进

一步映射到量子电路. Q|SI⟩的设计目标是使用户不考虑设备的细节实现任何源代码, 即基于源代码

自动构造量子电路. 此部分已经完成量子汇编输出模块和单 Bit 量子电路绘制模块. 此外, 未来编译

器中还将会被加入用来优化量子电路的工具.

4.3 Q|SI⟩的实现

在平台实现中, 核心的问题是如何使用概率和经典算法来模拟量子行为. 为了支持更多量子操作,

Q|SI⟩丰富了量子模拟引擎的数据结构. 图 2 展示了量子模拟引擎的处理流程和方法.

在模拟引擎里, 支持了 3 种语言类型: 经典编程语言、纯量子 while 语言和混合语言. 当引擎检

测到量子类型时, 启动一系列支持量子特性的处理流程. 引擎首先会检测每个变量和操作并执行对应

的支撑集合.如前所述, Q|SI⟩的一个主要特征是支持量子 while语言, 这个特点主要由量子支撑集合

提供支持. 所有的量子行为, 在经典计算机上, 被概率算法解释执行. 预编译器输出为可以在 .net 框

架执行的 C# 语言, 然后被内置编译器解释为 f-QASM 或者相应的量子电路.

量子模拟引擎通常包括了大量的矩阵计算和操作. 在 Q|SI⟩中, Math.net 被用来做矩阵的一些计

算分析. Math.net 是一个开源的涵盖基础数据类型和高等数学工具的.net 开发库, 它被科研人员和开

发人员广泛的使用2). 它包括了数值计算、计算机代数、信号处理和几何运算等. 当有众核体系构架

时 (many integrated core architecture), Math.net 也可以被用来加速模拟计算.

在静态分析部分, 选择 Roslyn 作为主要的代码分析工具. Roslyn 是一套出色的开源的 C# 编译

器. 因为平台内嵌在 .net框架的 C#语言里,使用 Roslyn作为分析器来对代码进行分析,进一步完成

构建抽象语法树 (abstract syntax tree, AST) 等工作.

2) https://www.mathdotnet.com.
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5 量子编译器

本节介绍 Q|SI⟩的一个核心部分: 编译器. 作为与不同设备和数据结构的连接桥梁, 编译器有几

个方面的应用. Q|SI⟩中编译器的首要功能是生成 f-QASM, f-QASM可以用于仿真实验或者运行在真

实 (虚拟) 量子处理器上. 其次, 它能提供量子芯片设计所需要的量子电路. 此外, 它还提供了用于优

化量子电路的模块.

量子编译器本身高度依赖于其他模块. 一方面, 它从量子模拟引擎收集程序的数据结构. 引擎初

步处理之后, 程序已经被分成几个部分: 量子变量、酉算子、测量算子、每个子程序语句的入口点和

出口点位置等. 接着, 编译器从程序的这些部分构造 AST. 生成 AST 之后, 它将程序重建为 f-QASM

指令序列以供进一步使用. 基于 f-QASM, 编译器提供了用于分解酉运算符的方法. 它可以将任意酉

运算符 U(n) 以任意给定的误差限 ϵ 分解到一系列基本量子门. 这些基本门来自一个预定义的集合

{U1, U2, . . . , Um}, 其中 U1, U2, . . . , Um ∈ U(2) (即单量子 Bit 门) 或者是控制非门 (CNOT). 这对应于

量子器件开发中的场景: 尽管生产商只能生产极少的几个量子门电路, 但是, 人们通常需要的是通用
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计算.另一方面, 量子 while语言提供了循环的能力, 但同时也增加了编译程序的复杂性: 相比于没有

循环的程序,带有循环的量子程序更难被跟踪调试.量子程序分析模块提供了静态分析工具,包括用于

终止性检查的 “QTerminator” 和用于计算期望运行时间的 “QAverage Running-Timer”. 此外, 正在开

发的量子程序验证模块将被设计用于量子程序的验证,使得人们可以插入断言进一步地调试量子程序

的行为.

5.1 f-QASM

QASM 被广泛应用于量子模拟器和量子计算机. 它在文献 [15] 中首先被提出, 并且被定义为通过

基于量子电路模型描述的一组设备无关简化指令集. 文献 [23] 进一步研究了一些类似于 QASM 的指

令的理论性质. 之后, JavadiAbhari 等 [10] 定义了一个松散平面描述 QASM 和一个被称为 QSAM-HL

的密集的分层描述结构 QASM. 最近, Smith 等 [24] 提出了一种用于经典、量子混合算法的 QASM, 并

将其应用于 Quil. Quil 作为前端为 Forest 提供支持, 而 Forest 是学习量子编程开发和模拟的一套基

于云计算的工具.

本文提出另一种称为 f-QASM 的扩展 QASM 格式. 一个动机是使程序的内在逻辑可以被转译为

最简单的指令, 即 f-QASM 应当在每个行或周期中只有一个指令. 另一个动机是解决 IBM QASM 2.0

列表中提出来的一个问题: 如何定义实现基于测量结果反馈的操作的指令？

5.1.1 f-QASM 的基本定义

首先, 定义一些寄存器.

• 定义 {r1, r2, . . .} 为有限个经典寄存器.

• 定义 {q1, q2, . . .} 为有限个量子寄存器.

• 定义 {fr1, fr2, . . .} 为有限个标志位寄存器, 标志位寄存器 (flag register, fr) 是一类特殊的经典寄

存器, 它通常用来表示一些运算结果, 无法被用户程序的代码直接修改.

然后, 定义两类基础操作.

• 定义指令 q := op(q) 为 op(q), 其中 op 是一个酉算子, q 是一个量子寄存器.

• 定义指令 r := {op}(q) 为 {op}(q), 其中 {op} 是一组测量算子, q 是一个量子寄存器, r 是一个经

典寄存器.

定义寄存器和操作后, 可以定义一些集合函数.

• 定义 INIT(q) 为 q := |0⟩ ⟨0|, 其中 q 是一个量子寄存器, 即 q 被赋值为
(

1 0

0 0

)
.

• 定义 OP(q, num), 其中 q 是量子寄存器, num ∈ N, OP 是运算符, 即 q := op(q). 当 num 的值为 0

时, 表示当前运算符在预定义的基本量子门集合中, 可以由制造商或用户准备, 否则只能在分解成基

本门之后使用, 或被忽略其实现意义.

• 定义 MOV(r1, r2): 将 r2 的值赋给 r1, 并清空 r2 的值, 其中 r1, r2 是经典寄存器.

• 定义 CMP(r1, r2): fr1 = δ(r1, r2) 或 fr1 = (r1 == r2), 其中 r1, r2 是两个经典寄存器, δ 是对比

r1 和 r2 的函数: 如果 r1 的值和 r2 相等, 那么 fr1 = 1; 否则 fr1 = 0.

• 定义 JMP l0: 当前指令跳跃至 l0 行处.

• 定义 JE l0: 查询 fr1 寄存器的内容并进行跳转, 即如果 fr1 的值为 1 那么就执行 JMP l0, 否则

什么也不做.
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5.1.2 f-QASM 例子

为了帮助读者理解 f-QASM, 本小节给出一些简单的例子.

(1) 初始化. q := |0⟩ 意味着初始化量子寄存器 q 为量子态 |0⟩. 使用 f-QASM 来格式化两个量子

寄存器 q1, q2 为量子态 |0⟩, 可以写为

INIT(q1);

INIT(q2);

(2) 酉变换. q̄ := U[q̄] 代表着一个酉变换作用在寄存器 q̄ 上. 编译器检查酉变换对应的量子门是

否是一个基本的门电路, 即是否是一个生产商可以提供的门电路. 例如, 如下的程序片段:

hGate(q1);

假设 hGate 是单量子 Bit Hadamard 门, 即 hGate = 1√
2

(
1 1

1 −1

)
, 它可以被转义为 f-QASM 指令

hGate(q1, 0);

(3) 条件语句. 如下是一个用量子 while 语言书写的条件语句:

QIf(M(q1)

() =>

{

xGate(q1);

},

() =>

{

hGate(q1);

}

);

zGate(q1);

其中 hGate 是单量子 Bit Hadamard 门, xGate 是单量子 Bit 翻转门, 即 xGate =
(

0 1

1 0

)
, zGate 是相位

翻转门, 即 zGate =
(

1 0

0 −1

)
, 且假设它们为基本的门. M 是一个用户定义的测量. 编译器会将这段代

码翻译为 f-QASM 的指令集:

MOV(r,{M}(q1));

CMP(r,0);

JE L1;

CMP(r,1);

JE L2;

L1:

xGate(q1,0);

JMP L3;

L2:
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hGate(q1,0)

JMP L3;

L3:

zGate(q1,0);

(4)循环.循环结构在 Q|SI⟩里用 QWhile(M(q))表示,其中 QWhile是一个关键词, M 是一个测

量, q 是一个量子变量. 例如, 如下是一个包含量子循环语句的代码片段:

QWhile(M(q1),

() =>

{

xGate(q1);

}

);

hGate(q1);

假设 hGate和 xGate是如前所述的基本的门,M 为一个用户定义的测量,它可以被转义为 f-QASM

指令集:

L1:

MOV(r,{M}(q1));

CMP(r,0);

JE L2;

xGate(q1,0);

JMP L1;

L2:

hGate(q1,0);

5.2 酉算子分解算法

编译器中, 本文同时内建了两个分解算法, 一个是文献 [20, 25] 提到的 QR 分解算法, 它包括了如

下几个步骤:

(1) 将任意的酉算子分解为一组酉算子的序列, 该序列中的每个算子只能非平凡地作用在由两个

计算基扩展的子空间上.

(2) 序列中, 每个算子将被进一步地分解为单 Bit 量子门 (即 U(2) 中的算子) 和控制非

(CNOT) 门.

(3) 每个单 Bit 量子门可以进一步地使用 Solovay-Kitaev 算法 [22] 在给定的误差限 ϵ 内分解为一

系列的给定的基本门 (一些特殊的单 Bit 门).

另外一个算法是文献 [21] 中的 QSD 分解方法, 主要包括了以下几步:

(1)将任意 U(2d) 算子分解为 3 个量子选择器的旋转门 (quantum multiplexor, QMUX)和 4 个一

般的 U(2d−1) 算子, 其中 d 是量子 Bit 的个数.

(2) 重复的执行第一步, 直到得到 U(4) 算子.

(3) 将 U(4) 的算子分解为 U(2) 的算子和两个额外的控制非 (CNOT) 门.
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图 3 Q|SI⟩量子变量类型
Figure 3 Q|SI⟩ Quantum types layer

(4) 每个单量子 Bit 门 (U(2) 中的算子) 使用 Solovay-Kitaev 算法 [22] 在给定的误差限 ϵ 内进一

步地分解为一系列给定的基本门 (单 Bit 门).

6 量子模拟器

本节介绍 Q|SI⟩的另一个核心部分: 模拟器.

6.1 量子类型

本文将经典数据类型结构进行了一些量子化的扩展. 例如, 量子版的 Boolean 类型和整型 [13]: 量

子 Boolean 类型的量子态所在的空间是 2 维的 Hilbert 空间即 Boolean = H2, 量子整型的量子态是

无限维的 Hilbert 空间即 Integer = H∞. 在 Q|SI⟩中, 这两种量子类型的变量, 都有自己相应的初始

化方法和操作. 目前, Q|SI⟩只支持了有限维的量子变量, 但在以后的开发计划中, 无限维的变量也会

被置入开发议程. Q|SI⟩所用的量子类型和其依赖关系如图 3 所示.

全部的量子态被定义为一个名为 QuantumTypes⟨T ⟩ 虚基类的子类. 引入虚基类是为了预编译器

能及时的区分出来量子对象和非量子对象, 方便后面的处理. 有两个子类继承于此虚基类:Vector⟨T ⟩
代表了一类共享一系列向量规则的量子对象, Matrix⟨T ⟩ 代表了一类共享一些算子规则的量子对象.

量子变量中有两个基本类型: Ket 用来标记一个任意维度的量子变量, Bra 被用来标记 Ket 的转

置共轭. 特别地, 本文将两个特殊的 (子) 类 QBit 和 QBitBra 作为特殊的二维量子变量提供给用户.

需要指出的是, 当 Boolean 型是一个整型的特例时, 它们实际上是完全兼容的. 除此之外, 这些类型必

须有一些额外的约束, 如下所示.

单位化量子态. 例如, 一个量子 Bit 可以写做 |ψ⟩ = α |0⟩ + β |1⟩. 如果用计算基 {|0⟩ , |1⟩} 去测
量它, 以 |α|2 的概率得到 0, 以 |β|2 概率得到 1. 由于测量的概率之和必须等于 1, 因此, 它必须遵守

|α|2 + |β|2 = 1 的规则. 所以, 向量必须在初始化和计算中保持长度为 1. 为了方便, 在量子模拟的底

层, 对 QBit 和 Ket 提供了一个内置函数 QBit.NormlizeSelf(), 来保持量子变量的单位长度.
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隐藏的状态. 众所周知, QBit 或者 Ket 里面的量子状态除了测量以外, 是不应该被直接提取的.

另外, 如 Nielsen 与 Chuang 在文献 [20] 中所说, “对封闭的量子系统来说, 自然演化不用通过测量, 它

就似乎已经洞悉了一切, 包括所有的连续变量的值, 例如一个量子态的 α 和 β ”. 在平台 Q|SI⟩中, 本

文使用以下技巧来模拟量子计算: 量子状态就像一个黑盒子, 盒子中的每个部分与其他部分密切配合,

但是外部的观察者任何信息都得不到,同时包括酉变换或量子信道在内的函数和其他对象方法都可以

精确地了解量子态. 除非测量, 否则观察者无法获取这些隐藏的信息. 因此, 本文将状态信息存储分为

“Protect” 类型, 这意味着量子态的信息不能轻易地被获取.

矩阵形式广泛应用于量子 while 语言的 (语义) 表达. 它们分为 3 种: DensityOperator⟨T ⟩, Mea-

sureMatrixSet 和 SuperOperator. DensityOperator⟨T ⟩也有两个子类: PureDensityOperator 和 MixDen-

sityOperator. 事实上, PureDensityOperator 和 MixDensityOperator 之间只有微小的区别 —— 只有

MixDensityOperator 接受一个系综, 即一组概率集合和可以由 PureDensityOperator 或 Vector⟨T ⟩ 表
述的量子态. DensityOperator⟨T ⟩ 的对象量子态 ρ 需要满足以下两个条件: (1) ρ 的迹为 1; (2) ρ 是

一个正算子. Q|SI⟩中设置量子对象的每个操作都会触发这些验证条件, 以便检查对象是否是真实的

密度算子. MeasureMatrixSet 是一个测量集合, 它包含了一组算子 M = {M0,M1, . . . ,Mn} 并满足
条件

∑
iM

†
iMi = I. 用这种方式定义的量子测量是非常灵活的, 可以轻易地定义出包括对角基测量

{|+⟩ , |−⟩} (其中 |+⟩ = |0⟩+|1⟩√
2

, |−⟩ = |0⟩−|1⟩√
2

) 和计算基测量 {|0⟩ , |1⟩} 等测量算子集合, 用户还可以

很容易实现自定义的测量方法. SuperOperator 经常被用来模拟开放量子系统. 在 Q|SI⟩中, 使用一组

Kraus 算子 E = {E0, E1, . . . , En} 来描述开放量子系统或者量子信道, 这些算子满足
∑
iE

†
iEi 6 I 的

条件.

6.2 模拟量子行为

量子计算模拟的基础是模拟量子力学的 4 个基本假设, 这些假设定义了量子行为 [20].

• 基本假设 1. 在平台 Q|SI⟩上, 由 Math.net 提供的函数

double ConjugateDotProduct(V ector⟨T ⟩other),
来支持内积运算.

• 基本假设 2. 为了在平台上模拟这个特性, 本文在一些底层支持集里的量子对象上, 如 QBit, Ket

和 DensityOperator⟨T ⟩ 加入了函数 UnitaryTrans 来描述酉变换. 在全局系统上, 提供了一个静态函

数 SuperMatrixTrans 来描述开放量子系统的动态过程.

• 基本假设 3. 量子测量过程被一个修改后的 Monte Carlo 算法模拟执行. 详细的过程在下一小节

解释.

• 基本假设 4. 为了模拟张量积, 本文使用了 Math.net 库自带的函数

void KroneckerProduct(Matrix⟨T ⟩other,Matrix⟨T ⟩result).

6.3 使用伪随机数抽样方法模拟量子测量

在平台 Q|SI⟩中, 本文采用抽样获得符合给定概率分布的伪随机数, 并以此来模拟量子测量 [26].

在量子计算中, 量子测量由一组有界线性算子 {Mm} 来描述, 其满足条件
∑
mM

†
mMm = I. 用 m

表示测量结果,它的对应的离散概率的集合为 P ,其中 P = {p1, p2, . . . , pm}. 测量结果对应的指示变量
集合记为 Y , Y 取值为 {0, 1}, 分别表示未选中此变量和选中此变量. 进一步地, 假设当前的量子态为
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|ψ⟩, 指示随机变量为 Y1, . . . , Ym, 并且假设 Pr[Yi = 1] = pi, 其中 pi = ⟨ψ|M†
iMi|ψ⟩, P = {p1, . . . , pm}.

下面利用 Q|SI⟩平台中的均匀分布 X 来模拟随机变量 Y .

Math.net 提供一个随机变量 X, 称为 RandomSource, 它均匀分布在 (0, 1) 上. 将 [0, 1] 区间分为

m 个小区间 [0, p1], (p1, p1 + p2], . . . , (
∑m−1
i=1 pi, 1]. 其中, 第 i 个小区间的宽度等于概率 pi.

因此, 每个测量过程都依照以下策略执行:

(1)假设给定一个测量 {Mm}和量子态 |ψ⟩,计算 P = {p1, p2, . . . , pm},其中 pi = ⟨ψ|M†
iMi|ψ⟩, 这

给出随机变量 Y 的概率分布: Pr[Y = i] = pi.

(2) 检查集合 P 的值并进行筛选. 如果 pi = 0, 则在下一步丢弃掉 i 的值. 如果 pi = 1, 则返回索

引 i 作为最终的结果, 并跳过下面的步骤.

(3) 假设 P ′ 是一个和筛选过的 P 具有相同数量的集合. 把 P 累加到 P ′ 上用以下方式: 对于每

个在 P ′ 中的 p′i, p
′
i =

∑
i pi.

(4) 使用 RandomSource, 生成一个在 (0, 1) 上均匀分布的伪随机数 x.

(5) 找到 p′i, 使得 p′i−1 6 x 且 p′i > x, 并返回索引 i. 需要注意的是当 x < p′1 时返回 i = 1, 当

x > p′m−1 时返回 i = m.

在以 P = {p1, . . . , pm}分布选择了 i后,函数返回了 i的值,并且作为原子操作,量子态将被改变.

根据量子力学, 量子态 |ψ⟩ 将会被改变为 |ψ′⟩ = Mi|ψ⟩√
⟨ψ|M†

iMi|ψ⟩
.

6.4 模拟量子 while 语言的操作语义

模拟用量子 while 语言编写的程序的计算是基于对语言的操作语义的模拟. 在 Q|SI⟩的量子模
拟引擎里, 为了在与经典量子混合程序中保持区分性和保留一定的方便性, 本文将量子的 if 子句记为

cif ; 将量子 while子句记为 cwhile. 为了模拟这两个函数, 对量子行为库中的函数方法和构造这些语

法子句的函数进行包装.

量子程序的执行, 可以用组态 (configuration) 转移的描述方式进行刻画.

定义1 一个量子组态是一个有序对 ⟨S, ρ⟩. 其中, S 是一个量子程序或者是一个空程序 E (表示

终止); ρ 是一个部分密度算子, 用来刻画量子变量的 (全局) 状态.

通过前面小节的准备, 可以定义量子 while 语言的操作语义的组态转移规则, 如下所述.

Skip. ⟨skip,ρ⟩→⟨E,ρ⟩ . skip语句什么都不做然后停机.在 Q|SI⟩里, I 算子 (恒等变换)和空语句都

满足这个过程.

初始化. ⟨q:=|0⟩,ρ⟩→⟨E,ρq0⟩
, 其中,

ρq0 =


|0⟩q ⟨0| ρ |0⟩q ⟨0| + |0⟩q ⟨1| ρ |1⟩q ⟨0| if type(q) = Boolean,

∞∑
n=−∞

|0⟩q ⟨n| ρ |n⟩q ⟨0| if type(q) = Integer,

初始化语句中, “q := |0⟩” 把量子寄存器里面的状态设置为 |0⟩ 基态.

在 Q|SI⟩中, 初始化语句有两种形式: 当变量 q 是一个 QBit 类型时, 初始化语句将会被解释为Jq := |0⟩K(ρ) = |0⟩ ⟨0| ρ |0⟩ ⟨0|+ |0⟩ ⟨1| ρ |1⟩ ⟨0|;否则它将会被解释为 Jq := |0⟩K(ρ) = ∑d−1
n=0 |0⟩ ⟨n| ρ |n⟩ ⟨0|,

其中 d 是量子变量 q 的维度. 更重要的是, 在酉变换语句的帮助下, 本文提供了一些非常灵活的初始

化方式.

酉变换. ⟨q̄:=U [q̄],ρ⟩→⟨E,UρU†⟩ . “q̄ := U [q̄]” 语句意为在量子寄存器 q̄ 上作用酉变换 U .
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在 Q|SI⟩中, 对 QBit, Ket, DensityOperator⟨T ⟩ 这些对象, 设计了它们对应的酉变换的方法:

QuantumTypes⟨T ⟩.UnitaryTrans(Matrix⟨T ⟩ other). 这些函数接受一个酉变换算子, 然后作用在量子变

量上并返回空值. 同时, 本文还提供了一个全局函数

UnitaryGlobalTrans(QuantumTypes⟨T ⟩,Matrix⟨T ⟩),
来作用任意酉算子到任意合法的量子类型上.

量子 while 语言并不包括对纯态的任何声明语句, 这是因为对于一个纯态 |ψ⟩ 来讲, 总是存在一

个酉算子 U 满足 |ψ⟩ = U |0⟩, 因此综合利用初始化语句和酉变换语句, 所有的纯态都可以被产生出

来. 但是, 为了方便, Q|SI⟩提供了非常灵活的初始化方法. 对 QBit, Ket 提供了向量的初始化方法, 对

DensityOperator⟨T ⟩ 提供了正算子的初始化方法.

顺序语句.
⟨S1,ρ⟩→⟨S′

1,ρ⟩
⟨S1;S2,ρ⟩→⟨S′

1;S2,ρ′⟩ . 当前版本的量子 while 语言不是为了并行的程序而设计, 因此, 程

序语句的顺序复合是自发形成的.

条件语句.
⟨if(�m·M [q̄]=m→Sm)fi,ρ⟩→⟨Sm,MmρM

†
m⟩
, 这里假定测量 M = {Mm}. 因此, 对每个可能的

结果 m 而言, 有一条相应的规则.

执行条件语句的第一步是执行一个测量 M 在量子寄存器 q̄ 上, 并观测输出结果 m. 然后根据输

出的索引结果程序选择对应的子程序 Sm.

在 Q|SI⟩里, 实现条件语句的是一个包装函数, 函数的原型是

cif(QuantumTypes⟨T ⟩,MeasureMatrixSet, Func⟨T ⟩, Func⟨T ⟩ . . .).

在默认的配置里, Func⟨T ⟩ 的序列对应到输出结果的序列. 也就是说, 第 n 个子程序 Func⟨T ⟩ 对
应到第 n个测量输出结果.同时,本文也考虑了当用户没有提供所有的对应测量输出的子程序的情形.

程序逻辑的策略是, 当结果超出了用户定义的 Func⟨T ⟩ 数量时, Q|SI⟩自动跳过这个条件语句, 这样

仅仅有一个测量被作用在变量上.

量子条件语句与经典条件语句不同的是量子条件语句中的量子态可能被测量所改变.在 Q|SI⟩的
设计中, 仅使用函数

int Measu2ResultIndex(MeasureMatrixSet),

来返回测得的值并执行对应的子程序. 在函数中, 实质上使用了函数 void StateChange(int) 来改变量

子寄存器 q̄, 使之成为测量后的态.

循环语句. (L0)
⟨while(M [q̄]=1)doS od,ρ⟩→⟨E,M0ρM

†
0 ⟩
,

(L1)
⟨while(M [q̄]=1)doS od,ρ⟩→⟨S;while(M [q̄]=1)doS od,M1ρM

†
1 ⟩
.

为了实现这个循环语句, 使用了包装函数, 函数原型是

cwhile(QuantumTypes⟨T ⟩,MeasureMatrixSet, int, Func⟨T ⟩).

这个函数接受一个量子类型对象, 一个测量算子和一个给定的整数. 函数首先比对测量结果和给

定的整数是否一致, 如果和给定的一致, 则它进入循环体 Func⟨T ⟩, 否则此语句停止. 另外, 状态在测

量后发生了改变.如前所述,首先调用函数 int Measu2ResultIndex(MeasureMatrixSet),并返回一个

值, 然后调用 void StateChange(int) 改变量子寄存器.

7 实验

本文主要呈现了 3个实验来展示平台的能力: Qloop, BB84协议和 Grover搜索算法. 读者可以在

1312



中国科学 :信息科学 第 47 卷 第 10 期

我们发布的程序里3) 找到实验的细节.

Qloop. Qloop 实验是一个初级量子算法的例子, 包括了量子信道、量子测量、量子 while 语句

和一些量子变量. 本质上, 它可以被视作一个精简版的量子游走. 在这个测试中, 展示了平台 Q|SI⟩的
3 个特性: 超算子、酉变换和量子测量.

Qloop 的基本思想是在量子态上执行超算子, 使状态发生改变. 使用计数器记录每次进入不同分

支的次数. 之后, 对这种状态进行多次实验并进行测量, 计数器将显示和量子态所表述一致的概率

分布.

BB84. BB84 是由 Bennett 和 Brassard 于 1984 年提出的量子密钥分发 (QKD) 协议 [27]. 该协议

是经过了安全性证明的 [1], 依赖于不可克隆定理的密钥分发协议. 使用该协议, Alice 和 Bob 可以协议

达成一个经典密钥串, 这个经典密钥串可以用于对经典 Bit 执行加密.

本实验考虑了几种不同的场景. 简单版的 BB84案例是只考虑理想情况下最原始的 BB84通信协

议例子. 多客户端 BB84 例子展示了一个只有 Alice (服务端) 生成原始密钥, 多个 Bob (客户端) 与

Alice 协商协议的情形. 更为有趣的例子是在具有量子噪声的通道下的 BB84 协议. 一般来说, 没有量

子系统真正的完全封闭, 所以需要使用描述开放量子系统的工具 —— 超算子, 来进行 QKD 影响因

素的研究. QKD 的封装长度和采样百分比对量子噪声下的实际 QKD 协议传输能力至关重要. 使用

Q|SI⟩平台, 可以对不同的量子通道测试不同的参数, 以期达到协议实用化的目的.

Grover 搜索算法. Grover 搜索算法 [2] 是量子计算领域中一个非常有趣而且令人印象深刻的算

法. 它通过预言机 (Oracle) 搜索由 0, 1, . . . , N − 1 共 N 个元素组成的数据库, 其中的预言机可以产生

一个抽象的位置. 它可以以很高的成功率 (O(1/N) 的错误率) 用 O(
√
N) 次查询搜索到问题的解.

本实验还考虑了更一般 Grover 搜索算法: 多对象 Grover 搜索算法, 即假设预言机中包含多个答

案.本文使用这样的策略:每发现一个结果,添加一个对应的盲箱,来翻转预言机中发现的答案位置.本

实验发现了多对象 Grover 搜索算法的雪崩效应, 这表明该算法在某种意义上应该进行修改.

8 结语

本文设计并实现了一个用于量子计算机编程的新的设计环境 Q|SI⟩ . 它包括嵌入式量子 while语

言、量子模拟器、量子程序分析和验证的工具链. Q|SI⟩可用于模拟量子算法, 验证量子程序正确性,

以及分析量子程序的终止和平均运行时间等方面.

本文展示了如何在经典计算机中用各个组件的协调搭配完成模拟量子行为,讨论了采用伪随机数

采样的量子测量仿真方法, 还在 Q|SI⟩中实现了量子 while 语言的语法和语义.

尽管如此, 还有一些工作需要在近期完成. 首先, 目前本文使用了张量计算来相当笨拙地运行并

模拟量子电路, 所以可能需要考虑文献 [10] 中所提及的时序分析和纠缠分析方法, 以期扩展模拟量子

计算的能力. 其次, 考虑到混合程序 (经典程序和量子程序) 的验证, 需要进一步地研发经典程序分析

组件与量子程序分析模块的结合.同时,还需要考虑不同量子计算程序的接口,如 LIQUi|⟩, ScaffCC甚
至实际运行于量子计算的平台 —— IBM 量子实验的接口. 通常这些多样化的平台可以提供给研究人

员不同的视角来审视量子算法.

3) https://github.com/klinus9542/QSI.
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Abstract This paper describes a quantum programming environment called Q|SI⟩ . It is a platform created

in the .NET language to support quantum programming as a quantum extension of the while-language. This

platform includes a compiler for the quantum while-language and a chain of tools for the simulation of quantum

computations, optimization of quantum circuits, and analysis and verification of quantum programs. Throughout

the paper, Q|SI⟩ is used to simulate quantum behaviors on classical platforms and demonstrate the combination

of components. The scalable framework allows users to program customized functions on the platform. The

compiler works as the core of Q|SI⟩ , bridging the gap between quantum hardware and quantum software. The

built-in decomposition algorithms enable universal quantum computation on current quantum hardware.

Keywords quantum programming, quantum compilation, quantum simulation, quantum program analysis,

quantum program verification
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