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TOM TAT

V6i kha nang tinh toan day “uy quyén” so v6i mdy tinh ¢ dién, tinh toan lugng t
ap dung tinh chat co hoc luong tr duoc nghién cttu va ¢ng dung rong rai dé€ giai
quyét cac van dé phuec tap, trong d6 c6 khoa hoc vét liéu va hoa hoc. Bai viét nay
cung cap cai nhin tong quan vé tinh toan lwgng tit va cac thuat toan duoc 4p dung
trong mo6 phong phan ttt, khoa hoc vat liéu va hoa hoc. Cac thuéat toan b giai tri
riéng luwong ti bién phan (VQE), t6i wu hoa gan diang lueong tie (QAOA) va wdc tinh
pha luong tir (QPE) duoc thao luén chi tiét. Ngoai ra, chung toi dé cap nhirng trién
vong trong twong lai cuia thuat toan lugng tt cling nhu nhitng thach thitc va dinh

huwéng nghién ctru.

Tw khoa: BJ giai tri riéng luong tir bién phan, thuat toan t6i vu hda gan dung luong

tt, thuat toan lwong ti, tinh toan lwong tt, wdc tinh pha lugng t.

1. MO PAU

Trong bai phat biéu nam 1981 [1], Feynman dat cau héi mo “Chung ta sé sit dung
loai may tinh nao d&€ mo phong vat 1y?”,... “Liéu vat ly c6 thé dwoc md phong bang mot
mdy tinh van ning khong?”. Tt &6 6ng lap luan riang thé gidi vat 1y 1 co hoc luong ti,
va do d6, van dé thich hop la md phong vat ly luong tir va mdy tinh sé hoat dong theo
co ché nay [1]. Clng vao nhitng khoang thoi gian d6, Benioff dé xuat xay dung mot mo
hinh co hoc lugng t vi mo6 ctia mdy tinh twong ty Turing c6 st dung trang thai ding
ma thoa man phuong trinh Schrodinger [2]. Nha toan hoc Manin cho rang khong gian
trang thai lugng ti c6 dung luong rat 16n so véi khong gian cd dién vi né co thé td hop
ttr cac trang thdi co sd, nén mo hinh toan hoc ciia né doi hoi phai sit dung cac nguyén ly
chong chat luong ti [3]. Trén nhitng cam hing do6, tinh toan lwong tk (quantum
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computing) dan hinh thanh va phat trién nhanh chéng ca vé ly thuyét va thuc tién ché
tao may tinh luwong t&¢ (MTLT). MTLT st dung tinh chat co hoc luwgng tk, n6i bat nhw
chong chat (superposition) va vudng viu (entanglement) luwong tix, d€ xt ly thong tin. Co
nhiéu loai co ché ma MTLT hoat ddng, trong d6 phai ké dén tinh toan luong tt tuwong
tw (analog) [4,5], ki thuat s6 (digital) [4,6] hay doan nhiét (adiabatic) [4,7]. Trong d9, tinh
toan lwong tr ki thuat s hoat dong trén cac mach luong ttr véi cac thuat toan luong twr
1a phé bién [4].

Nhing thuat toan luong ti dau tién co thé ké dén 1a thuat toan (lwong tr)
Deutsch-Joza [8], Bernstein Vazirani [9], Simon [10],... nhitng thuat todn nay chuwa giai
quyét bai toan thuc tién nhung 1a bude dau chiing minh kha ning tinh todn “uy quyén”
cua thuat toan luong tir so véi thuat toan c6 dién va ciing 1a ngudn cam hiing cho cac
thuat todn co tinh tng dung thiec tién sau nay. Trong d6 dac biét 1a thuat toan (lugng ttr)
Shor [11] c6 kha nang phan tich hop s6 1é thanh cac thira s6 nguyén t6 trong thoi gian
da thttc ma nguoi ta c6 thé ap dung d€ pha ma khoa RSA [12]. Thuat toan (luong ti)
Grover ¢6 kha nang tim kiém d@ liéu phi cau tric ctia N phan t véi dd phtee tap truy
van O(WN) [13]. Tinh toan lgng tit mang day tiém nang va hita hen cach mang hoa céc
phuong phép tinh toan trén nhiéu linh viee khac nhau nhu thiét ké thudc, khoa hoc dix
liéu, nang luong sach, tai chinh, phat trién hoa chat cong nghiép, truyén thong an toan, ...
v6i cac hé dir liéu 16n va phtic tap véi toc do va hiéu qua chua tung c6. Ddc biét trong
linh vuc khoa hoc vat liéu va hoa hoc lién quan dén cac nhiém vu tinh toan chuyén sau
doi hoi ngudn luc va thoi gian dang ké ma may tinh ¢d dién phai vat 1on véi sy phtec tap
ctia mo6 phong phan tir va thiét ké vat liéu.

Tié€p ndi y twong ctia Feynmann, mét trong nhitng nguoi dau tién dé cap dén mo
phong luong tir 1a Lloy, 6ng chi ra r?mg nhiéu hé luong tir c6 thé duoc "lap trinh" d€ mo
phong hanh vi cua bat ki hé luong tir nao ¢d dong luc dwoc xac dinh boi cac twong tac
cuc bo [14]. K& tir d6, cac chuong trinh md phong luong tie cing v6i viéc ché tao may
tinh luong tit phat trién manh mé.

Gan day, cac chuong trinh mo phong luong ti vé khoa hoc vat liéu va hod hoc
c6 nhitng budc tién dang ké. Trong cong trinh [4], Bauer va cac cdng sy da danh gia cac
van dé lién quan dén hda hoc va vat liéu hién nay; nhitng han ché€ ctua cac phwong phap
c6 dién d6i voi cac van dé nay; phan tich diém manh, diém yéu va diém nghén ctia cac
y twong hién c6 vé thuat toan lugng tir. Trong cong bd gan nhat cua Clinton va cac cong
st vao nam 2024 [15], ho da phat trién mot thuat toan luong ti giup giam chi phi wdc
tinh cho cac md phong vat liéu (nghién ctru véi SrVOs) va chiing to rang mo phong thuc
t€ cac tinh chat cu thé c¢d thé kha thi ma khong nhat thiét phai yéu cau MTLT cé kha nang
mé rong hoan toan va chiu 18i, cung cap thiét ké thuat toan luong tix két hop hiéu biét
sau hon vé vat liéu va cac ing dung.
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Trong bai viét nay, chtiing t6i dé xuat cac thuat toan lwong ti¢ duoc thiét ké riéng
cho c4c ting dung khoa hoc vt liéu va héa hoc. Chung tdi bat dau véi thong tin tong
quan ngan gon vé cic nguyén tic co ban ctia tinh toan luong ti, bao gom bit lwong ti
(qubit), cdng luong tir va phép do lugng t. Sau d6, chung t6i kham pha cac thuat toan
luong ti quan trong ma c6 thé tng dung ctia chiing trong mo phéong phan tt, khoa hoc
vat liéu va hoa hoc, chéng han nhuw bd giai tri riéng lwong ti bién phan (VQE) [16], thuat
toan t6i vu hda gan dung luong tir (QAOA) [17] va wdc tinh pha luwgng ti (QPE) [18].
Trong d6, QPE dwoc thao luan sdu hon vé cac nguyén tac va phan tich tinh chat co hoc
luong tir. Hiéu nhitng nguyeén tac co ban nay la rdt quan trong d& nam bat cach cac thuat
toan luwgng tir hoat dong. Thong qua cudc kham phd nay, chung t6i mong mudn lam noi
bat tiém nang ctia thudt toan luwong tir trong viéc ap dung nghién ctu vat liéu.

2. TINH TOAN LUONG TU
2.1. Bit lwgng t&t (Quantum bit)

Don vi thong tin trong tinh toan lwong tit 1a bit lwong ti (quantum bit, viét tat 1a
qubit) dugc biéu dién bang céc trang thai lwong tir ctia hé hai mitc, nhu nguyén t&
hydrogen c6 thé ¢ trang thai co ban tng véi 10), trang thai kich thich &ng véi |1), hodc
trang thai phan cuc photon, hodc trang thai spin dién t. Qubit cia nguyén tix dugc diéu
khién bang cach st dung xung laser cé cling lwong nang lwong véi do léch miic nang
luong gitra hai trang thai [19]. Qubit la trang thai luong tir nén nd cd thé ton tai ¢ trang
thai chong chat va vudng viu luong ti ma bit cd dién khong cé duoc.

Trong khi bit c6 dién chi c6 2 trang thdi 0 hodc 1. Con trang thai ctia mot qubit
dwocbiéu dién nho tinh chong chatluong tt: 1y = all) + b|0), trong d6 cac bién d6 luong
tlr a va b la cc s6 phtrc tuy y thoa man diéu kién chuan héa |a|? + |b|? = 1, dong thoi
lal? va Ib|? cho ta xé&c sudt d€y & trang théi twong tng 11) va 10). Néu MTLT c¢6 n qubit
thi trang thai chung la chong chat ctia 2" trang thai (tdng theo cap s0 nhan) va duoc xac
dinh boi mot ham séng vdi 27 bién do lugng t. Diéu nay cho ta thay, véi mot luong
qubit han ch& MTLT c6 thé luu trix va xi 1i v6i thdng thong tin dang ké.

Tinh vuiedng viu chi xay ra d6i voi hé luong ti tir hai qubit tro 1én. Khi mét trang
thai luong tr khong thé tach roi thanh cac trang thai doc lap thi goi la vudng viu, khi
do, cac qubit tro nén twong quan véi nhau theo cdch ma trang thai cta qubit nay “phu
thudc” vao trang thai cua qubit khac ngay ca khi ching bi tach biét vé mat vat ly. Ttec 13,
mot trang théi 1) viedng viu sé khong thé bidu dién & dang: 1Un)® |2), véi [P1), 1Un) la
qubit hai hé con; va ® la tich tensor hai trang thai. Vi du trang thai viedng viu ctia hé 3
qubit c6 th&'1a IGHZ) = (1000) + 1 111))A/2, hay IW) = (1001) + 1010) + [100))/N3.

Vi cac tinh chat co hoc luwong tir nay cho phép MTLT thuc hién cac phép tinh
song song (legng ttr), dong thoi, dan dén kha nang xt ly ting tdc theo cap s6 nhan trong
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mot s6 truong hop nhat dinh va c6 nhiéu Gng ung trién vong trong moé phong va cong
nghé luong tr [4,14,15].

2.2. Cong lugng t (Quantum gate)

MTLT diéu khién qubit bang cong lwong ti, twong tu nhu cong logic ¢d dién
nhung hoat dong ¢ trang thai luong tkr. Vi du vé cong luong tir bao gom cong Pauli-X
(twong dwong véi cong NOT ¢d dién), cdng Hadamard (tao ra su chong chéat déu) va
cong CNOT (tao ra sy vudng viu), cic cong bién d6i pha. O day, cong Hadamard va
cong CNOT thé hién tinh chat luwong ti chi 6 trong thuat toan luong ti ma khong co6 sy
twong tu cong logic cd dién. Bang cach két hop cac cdng luong tir véi nhau bang cac day
luwong tir tao thanh mach lwgng tie (quantum circuit) th€ hién quy trinh lam viéc ctia thuéat
toan. Cdu truc thyce t€ cua mot mach luong ti, s6 luong va loai cong, cting nhu so d6 két
ndi dugc quyét dinh boi phép bién déi don nguyén. Phép bién doi nay cho ta tinh thuan
nghich dé tai st dung tai nguyén, ma trong cd dién khong c6 duoc.

2.3. Phép do lugng ta (Quantum measurement)

Phép do lam trang thai chong chét sup do (collapse) thanh trang thai thanh phan
va két qua nhan dwgc la xac sudt (chit khong phai mot gia tri cac dinh). Vi du néu ta
dung trang théi| 1) d& thuc hién phép do trang thai 1) =+3/2 10)+1/2 |1) thi ta thu dwoc
két qua: |(11y)|2=0,25, nghia la ham |) sé sup d6 thanh trang thai 11) v6i xac suédt phép
do 1a 25%. Twong tw nhuw vay, xac sudt do 1) ¢ trang thai 10) la 75%.

3. CAC THUAT TOAN MO PHONG KHOA HOC VAT LIEU VA HOA HOC

Phéan nay phan tich ba thuat toan pho bién dung trong mo phong khoa hoc vat
liéu va hoa hoc, trong d6, QPE duoc phan tich ki hon dé lam ndi bat tinh lwong ti.
3.1. B giai tri riéng lugng ti bién phan (VQE)

B giai tri riéng lwong tit bién phan (VQE) duwoc dé xuat lan dau boi Peruzzo va
cac cdng su [16], sau d6 duwoc mod rong bdi McClean va cac cong su [20], nd biéu dién
ham séng phan tr dudi dang mach luwong tit dwgce tham s6 hda, VQE ¢ thé uwdc tinh mot
cach hiéu qua nang lugng trang théi co ban ctia phan tt. Kha nang nay la v cung htu
ich d6i vdi cac nhiém vy nhue mo phong dong lwee phan tir va du doan cac tinh chat phan
tr, bao gom néang luong lién két va toc do phan ung [4,15].

10} —— U3(680, ¢0. ho) [—B—{ U0, o, No) |—4— UB(84, 1, M) |-B— U366, b6, o) |
[o1) —— U3(61, 61, A1) [—8—{ U3 (03, b3, \a) [—b— UB(05, 65, As) [—8—{ U3 (67, b7, Mr) | —

Hinh 1. Mot doan mach luwong tr VQE tim nang luong cuc tiéu.

|¥')
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Hinh 1 minh hoa cac budc cdp cao trong thuat toan VQE. Mach U3(0,db,A) chia
cac tham s6 bién phan d€ diéu khién tap hop con cac trang thai ¢ thé duoc tao ra, trong
d6 s6 lugng tham s§ duoc chon dé thuat toan dt manh nham tinh toén trang thai co ban
ctia hé, nhung khong qué 16n d€ 1am ting chi phi tinh toan ctia budc t6i wu hoéa. Bang
cach chay mach nhiéu lan va lién tuc cap nhat cac tham sd d€ tim gid tri cuc tiéu toan cuc
cua gia tri ky vong mong mudn.

3.2. Thuét toan t6i wu hoa gan diing lugng tie (QAOA)

Thuét toan t6i wu hda gan dung lwong tie (QAOA) [17] tao ra cac giai phap gan
dung cho cac bai toan t6i wu hoa té hgp, dwgc dung pho bién trong khoa hoc vat liéu
cho cac bai todn nhu phan tich cdu trac phéan ti va du doan dic tinh vat liéu [4,15].
QAOA hoat dong béng cach ma hoda van dé to6i vu hda thanh Hamiltonian, sau d6 dwoc
trién khai dudi dang mach luong tir. Mach luong tt QAOA dwgc thé hién trén hinh 2 va
duoc tién trinh theo cac budc sau:

Buéc 1: Xac dinh ham Hamiltonian chi phi Hc sao cho trang thai co ban cua né
ma hoa giai phap cho bai toan t6i wu hoa.
Buroc 2: Xac dinh mot Hamiltonian tron Hw

Buéc 3: Xac dinh hop den (oracle) Uc(y) = exp (— iyHc ) va Um(ar) = exp (—iaHwm )
véi cac tham s y va a.

Buroc 4: Ap dung ldp lai cac oracle Uc va Uy, theo thir tu:

Uly,a)= rI§V=1 Uc(vi)Un(ay)

Buoc 5: Chuan bi mot trang thai ban dau, tie 1a sw chdng chap cta tat ca cac trang
thai c6 thé va ap dung U(y,a) cho trang thai do.

Buoc 6: Str dung cac phuong phap c6 dién dé tdi wu hda cac tham sd vy, a va do
trang thai dau ra caa mach duoc t6i vu hda dé cd dugc giai phap t6i wu gan dang cho
Hamiltonian chi phi. Giai phdp t6i vu sé la giai phap t6i da hoa gia tri ky vong cua
Hamiltonian chi phi Hc.

—imfe | o—iaatn | iveHe || f,—iru”xr |- = f,—fu.-.ﬁ_-.r —itmHe |

— e

|
|
|
|

Hinh 2. Mach luwgong tt QAOA

B?mg cach ap dung lap lai mach QAOA va diéu chinh cac tham s6 cta nd, thuat
toan sé hoi tu hudng tdi giai phap t6i wu va tim nghiém cuc ti€u ¢ trang théi co ban.
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3.3. Uéc tinh pha lwgng tic (QPE)

Uéc tinh pha luong tir (QPE) duoc Alexei Kitaev gidi thiéu vao nam 1995 [18],
la mot thuat toan luong tie co ban duoc st dung d€ wdc tinh gia tri riéng cia mot toan
ti don nguyén. Trong khoa hoc vét liéu va hda hoc, QPE ¢ thé duoc 4p dung dé tinh
toan cac tinh chat phan t& bat ngudn tir gid tri riéng ciia Hamiltonian phan ttt, chang han
nhu thé ion héa va &i luc dién tir. Bang cach tan dung QPE, ta c6 thé hidu 16 hon vé cdu
tric dién t& ctia phan tt va vat liéu, dan dén nhiing tién bd trong cac linh virc nhu xtic
tac va thiét ké vat liéu [4,15].

3
I
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‘()} @t CJFTT | |2t 0)

Hinh 3. Mach lwgng tt wdc tinh pha luong tx (QPE).

Hinh 3 mo t4 mach Iuwong ti QPE vdi toan tit don nguyén U. N6 wdc tinh pha 6
trong U|y) = e?™0|); trong d6, |1p) 1a vector rieng, ™ 1a tri riéng twong tng. Mach
gom (t+1) thanh ghi va hoat dong theo cac budc sau:

Budc 1: Thiét 1dp trang thdi diu vdo: thanh ghi dau tién duoc thiét thap tir trang
thai qubit |0), trang thai ma nang luong thdp nhét cua hé. Day la diém dac biét ddi véi
tat ca cac mach lwgng tir. Thanh ghi th hai i), con goi la thanh ghi phu (hd tro qua
trinh tinh toan). Nhw vay, trang thai thiét lap dau vao la:

[Yo) = 10)2[)

Budc 2: Tao cdc trang thdi chong chdt déu: Ap dung t cdng Hadamard, mbi cong
tac dung lén mot qubit don va tao ra trang thai chong chat déu. Sau budc nay, trang thai
mai cua hé:

2t-1

1 1
1) = HO o) = 5277 (10 + DO I) = = > 1k )
k=0

trong d6, k 1a biéu dién s& nguyén ctia chudi s& nhi phan t-qubit.

Budc 3: Todn tir don nguyén bi diéu khién: toan t& don nguyén U = e?™0 ¢4 tac

dung lam quay goc (d6i pha) 6:
Uly) = eZniellp); U2t|l/)) — Uzt_1U|l/)) — Uzt—leZm'Bllp) — = 82111'92"1/})
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Toan tit bién d6i pha don nguyén bi diéu khién CU lam quay pha trang thai trén
thanh ghi dich chi khi qubit diéu khién la |1), (day la diéu ddc biét trong mach luong tw):
U0y + [1)1Y) = 10) @ [¥) + 1) ® e*™[y) = (|0} + e*™[1)) @ [¢)

Sau khi 4p dung t4t ca 2! toan tir don nguyén didu khién CUZ":

W)Z 2t/2 (IO) + e27r19(2f_1)|1>) R..Q (|0> + 62n1921|1>) ® (lO) _ 62n1920|1>)®|¢)

2t—1

1 .
=57 ), ¢ [O@IY)

k=0
Buéc 4: Bién ddi Fourier ngugc: Luu y rang biéu thike trén chinh xac 1a két qua
cua viéc ap dung mot phép bién ddi Fourier luong tu:

1 ami 2mi 2mi,
0FTI) = 235 (10 + € 2711)) @ (|0>+ezz >®...®<|0>+ezt-1 >®<|0>+ezf |1>>

Bang cach thay thé x boi 2t trong trang thai [1);) 6 budc 3. Do d6, d€ phuc hoéi
trang thai |20), ta 4p dung bién ddi Fourier (QFT) nguoc trén thanh ghi phu:
) p dung gu ghip

1 2t—1 — 2t—12t—1  2mik
) =577 Y e @ ) oo ) Z 200 @ )
k=0 x=0 k=

Budc 5: Thuc hién phép do: Biéu thic trén dat dinh gan x = 2¢6. Déi véi truong
hop khi 26 1a mot s6 nguyén, phép do trong co sé tinh toan cho két qua pha trong thanh
ghi phu véi xac suat cao:

) = 12°0)R1)

D&i véi truong hop khi 2t0 khong phai 1a s8 nguyén, cé thé chirng minh rang
biéu thirc trén van dat cuc dai gan x = 2¢0 véi xdc suat cao hon 4/7? ~ 40%.

Cudi cung, ta hay ldy mot cong quay pha ma ching ta biét o6 va st dung wdc
in/4

tinh pha luong tit d€ wdc tinh pha caa né. Cong T thém mot pha e"™* vao trang thai |1):

([(1)] + [(1)]) = [0) +€T]1) = 0) + €270 1)

1 0
T(|0)+I1>)=[0 R

So sanh vdi QPE, sé tim duwgc 6 = 1/8.

4. BAN LUAN

Cac thuat toan luwgng tir cho ta cach ti€p can day hira hen va tiém nang voi cac
k¥ thuat sang loc 4o va mo phong phan tir hiéu qua hon. Bang cach tan dung cac thuat
toan luwong t nhu VQE va QAOA, cac nha nghién ctru c6 thé du doan chinh xac hon
moi quan hé lién két ctia cac phan ti thudc vi protein muc tiéu, tir d6 xac dinh duoc
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cac tng ctr vién thudc méi co ty 1é thanh cdng cao hon. Trong khoa hoc vt liéu, thuat
toan luong tir c6 kha nang du doan va thiét ké vat liéu voi cac ddc tinh cu thé'la rat quan
trong d€ phat trién cac cong nghé mai va cai tién cac cong nghé hién c6. Cac thuat toan
luong tit cung cap mot cong cu manh mé dé€ kham phd khong gian rong 16n ctia cac cdu
triic va tinh chat vat chat c6 thé co. B:img cach st dung cac thuat toan nhu VQE va QPE,
cac nha nghién cttu c6 thé mod phong cau tric dién tir ctia vat liéu v6i do chinh xac chua
tirng co, cho phép thiét ké vat liéu c6 dac tinh phtt hop cho cac ing dung tir dién ti dén
nang luong tai tao.

Bén canh nhiing ctia thuéat toan luwong tir trong khoa hoc vat liéu va hoa hoc, ton
tai mot s§ thach thiec tinh mat két hop va 16i luwong tir. Boi vi trang théi lwong tir rat
“nhay” nén kha ning mat két hop do anh hirdng mdi trirdng nao va 16i 1at pha va lat bit
rat phttc tap. Viéc phét trién cac ki thuat stra 16i manh mé 1a rat quan trong dé dam bao
dd tin cay caa thuat toan luong tir, dac biét ddi véi cac phép tinh dai va phtc tap can
thiét trong khoa hoc vat liéu va hod hoc.

Nhiing tién b trong phan ciing luong tkr, bao gom thoi gian két hop qubit, do
trung thuc ctia cdng va két nSi qubit, sé rat quan trong dé khac phuc nhitng han chéhién
tai. Giai quyét nhitng thach thitc nay sé doi hdi sy hop tac gitta cac nganh, bao gom vat
ly lwong tt, khoa hoc may tinh, khoa hoc vat liéu va héa hoc.

Song song v&i viéc stra 16i va phat trién phan cting t6i wu hod ché tao MTLT, ta
6 thé tich hop tinh toan lwong tte va ¢ dién (hybrid), nhw dung thudt toan t6i wu hoa cd
dién va xtt ly trudc va sau dit liéu lugng t.

Cudi cung, can nghién cttu sdu hon dé€ phat trién cac thuat toan lugng ti méi va
cai tién cac thuat toan hién c6 cho cac ing dung cu thé trong khoa hoc vat liéu va hoa
hoc, nhu phuong phap ti€p can luong tt-cd dién lai va diéu chinh thuéat toan cho phu
hop v6i cac loai phéan ciing lwgng tir khac nhau. Viéc nay can cé su két hgp cua cac nha
toan hoc, vat ly va tin hoc.

5. KET LUAN

Cac thuat toan luong ti bd giai tri riéng luwong ti bién phan (VQE), Thuét toan
tdi wu héa gan dung luong tir (QAOA) va Udc tinh pha luong ttr (QPE) mang lai tiém
nang cach mang hoéa cac linh vec nhe mo phong phan tw, thiét ké vat liéu, hoa hoc va
thiét ké thudc vdi wu diém tinh todn nhanh hon va chinh xac hon cac thuét toan co dién.

Nhitng thach thic, nhuie nhiéu va 16i, can duwgc hop tac nghién cttu lién nganh.

Cac thuat toan luong tir nay chi la mét vai vi du vé tiém néng cua tinh toan luong
tt trong khoa hoc vat liéu va hda hoc. Vi viéc ti€p tuc nghién ctru va cai tién, chiing ta
6 thé ki vong kha nang ting dung dot pha cua tinh toan lugng tu.
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ABSTRACT

With its potential for “quantum supremacy” compared to classical computers,
quantum computing applying quantum mechanical properties has been extensively
studied and applied to solve complex problems, including materials science and
chemistry. This article offers an overview of quantum computing and its algorithms
applied in molecular simulation, materials design and quantum chemistry. It
provides a detailed discussion of variational quantum eigensolver (VQE), quantum
approximate optimization algorithm (QAOA), and quantum phase estimation
(QPE). In addition, we discuss the future prospects of quantum algorithms as well

as challenges and research directions.

Keywords: Optimization algorithm (QAOA), Quantum approximate Quantum
phase estimation (QPE), quantum computing, quantum algorithm, variational

quantum eigensolver (VQE).

66



TAP CHI KHOA HOC VA CONG NGHE, Truong Pai hoc Khoa hoc, DH Hué

SO chuyén san Vat ly

Tap 27, 56 1C (2024)

Dung Vin Lit sinh ngay 28/12/1986 tai Thira Thién Hué. Ong tt nghiép
ctr nhan va thac si chuyén nganh Vat ly ly thuyét nam 2010 tai Truong
DPai hoc Qudc gia Belarus. Hién nay, dng cong tac tai Khoa Vat ly, Truong
PH Sw pham, PH ba Ngmg.

Linh vwec nghién ciru: Tinh toan lwong, khoa hoc vat liéu.

Ping Pitc Long sinh ndm 1972 tai Bic Ninh. Ong t8t nghiép cit nhan
nganh Hda hoc nam 1994 Truong Pai hoc Bach khoa Ha Noi; nhan hoc
vi thac si chuyén nganh Hoa sinh nam 1999 va hoc vi tién si Hoa sinh
nam 2003 tai DPai hoc Massachusetts & Lowell. Ong cong tac tai Vién
Nghién ctru va Dao tao Viét - Anh, Dai hoc Da Néng tir ndm 2014.

Linh viec nghién cizu: Héa Sinh, Tin Sinh, thong tin luong tt.

Nguyén Trong Bac sinh nam 1986 tai Thai Nguyén. Ong t5t nghiép ctr
nhan nganh Toan hoc nam 2008 tai Treong Pai hoc Khoa hoc - Pai hoc
Thai Nguyén va thac si chuyén nganh Toan nam 2010 tai Vién Toan hoc;
nhan hoc vi tién si ndm 2015 tai Dai hoc Mahidol, Thailand. Ong cong tac
tai Treong Dai hoc Duy Tan ttr 2021.

Linh vwc nghién civu: Thong tin lugng ti, ly thuyét ma hoa.

Nguyén Quang San sinh ngay 17/04/1991 tai Thita Thién Hué. Ong t3t
nghiép ct nhan nam 2015, thac si nam 20216 va bao vé luan an Tién si
nam 2022 chuyén nganh Vat ly ly thuyét tai Truong Dai hoc Qudc gia
Belarus. Ong cong tac tai Khoa Ky thuat va Cong nghé — DPai hoc Hué.

Linh vwc nghién ciru: Vat ly toan, tuong tac dién tir voi vat chét, thong tin

luong tir, thudt toan luong tk, bikc xa tia X tham so.

67



Cdc thuit todn lirong tir nghién citu khoa hoc vit ligu

68



