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Аннотация. Вычислительное материаловедение направлено на моделирование веществ для 
изучения их физических свойств. Биоэлектроника — это междисциплинарная область, изуча-
ющая биологические материалы с точки зрения проводимости. Пространственная структура 
(или свертка) белка напрямую влияет на его физические и химические свойства, в том числе 
на проводимость. Моделирование пространственной структуры белка является вычислительно 
трудной задачей: число возможных степеней свободы делает моделирование экспоненциально 
сложным для классических вычислений из-за ограниченности ресурсов, а именно памяти и про-
цессорного времени. Квантовые вычисления направлены на обработку многомерных данных, 
при которых потребность в вычислительных ресурсах (кубитах) растет логарифмически по от-
ношению к размеру данных. Квантовые операторы, вентили, составляют квантовые программы, 
называемые контурами (или схемами). В реальных квантовых компьютерах вентили являются 
неточными и дорогими в исполнении. Одним из способов повышения точности результата и 
снижения стоимости вычислений служит уменьшение количества квантовых вентилей. Данная 
работа описывает подход к уменьшению количества вентилей, состоящий из двух комбиниру-
емых техник. Первая техника оптимизации основана на свойствах обратных и коммутирующих 
матриц. В рассматриваемом случае оптимизированный контур при моделировании предска-
зывает такую же структуру белка, как и при моделировании исходным контуром, поскольку они 
математически эквивалентны. Вторая техника основана на исключении из квантового контура 
операторов с малоамплитудными параметрами. В этом случае оптимизированный контур рас-
считывает приближенную структуру белка с погрешностью, зависящей от величины амплиту-
ды параметров матриц. В ходе работы при моделировании части молекулы азурина удалось 
сократить глубину квантового контура с 631 до 629 вентилей первой техникой. Сокращение 
числа операторов первого метода совместно со вторым зависит от порогового значения, за-
данным вручную: для порогового значения 0,4 радиан глубина квантового контура составляет 
314 вентиля.
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Abstract. Computational material science aims to simulate substances to understand their physical 
properties. Bioelectronics is an interdisciplinary field that studies biological material from the conduc-
tivity point of view. In case of proteins, the folding is an important feature that directly influences physi-
cal and chemical properties. The folding modelling is a hard task. The enormous number of degrees 
of freedom makes modelling impossible for classical computation due to resource limits. Quantum 
computations aim to process multidimensional data with logarithmic growth of quantum bits. Quantum 
operators (gates) form quantum programs, known as circuits that process the input data. In real quantum 
computers, the gates are noisy and expensive to execute. Thus, it is essential to reduce the number of 
quantum gates both for the quality of the result and the cost of computations. This work describes an 
approach to decrease the number of quantum gates based on their mathematical property. The matrix 
properties form the first optimization technique. In this case, the optimized quantum circuit predicts 
precisely the same protein folding as the not optimized circuit predicts. This happens because both 
of the circuits are mathematically equivalent. The removal of weakly-parametrized gates forms the 
second optimization technique. In such case the optimized quantum circuit calculates the approximate 
protein folding. The error depends on parameter’s amplitude of the gates. The first technique allows to 
decrease the circuit depth from 631 to 629 gates while modelling the part of Azurin peptide. The second 
technique allows to decrease the depth to 314 gates with the threshold parameter value 0.4 radians.
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Введение

Биоэлектроника является перспективной об-
ластью на стыке электроники и биологии [1]. Она 
изучает электрическую проводимость биомате-
риалов для создания «новых систем обработки 
информации, датчиков и приводов, атомарного 
размера» [2]. Белковые молекулы в составе био-
электронных материалов также обладают элек-
тропроводностью. Ю. Токита и др. [3] исследовали 
s- и p-полупроводниковые свойства цитохрома в 
зависимости от структуры молекулы. В ходе ис-
следования авторы предложили идею «белкового 
полупроводника с p—n-переходом». Дж. Ферейро 
и др. [4] предложили метод «детектирования био-
молекулярных электронных соединений» в экспе-
риментах с азурином. М. Кордес в своей работе [5] 
описал транспортный механизм электронов в моле-
кулах аминокислот. М. Кордес и Б. Гизе в работе [6] 
описали возможные механизмы проводимости: об-
мен электронами, «прыжки» электронов и перенос 
протонов. М. Ха и др. в своей работе [7] показали 

взаимосвязь между структурой белка и механиз-
мом образования полупроводникового перехода. 
С. Левинталь [8] показал, что пространственная 
структура белка определяется составом амино-
кислотной последовательности и эта структура 
уникальна для каждого белка. Однако другие ис-
следования показывают, что существуют белки, у 
которых стабильная структура не единственна [9], 
а также существуют неупорядоченные белки [10]. 
Подобные феномены выходят за рамки данного 
исследования, предложенный метод направлен 
на поиск любой одной стабильной структуры, если 
она существует.

Знать структуру белка — значит знать свой-
ства проводимости белка [7]. Математическое 
моделирование позволяет определить структуру 
белка по заданной последовательности аминокис-
лот. Следовательно, помогает определить свойства 
проводимости биоматериала.

В. Харт и С. Истрайл доказали, что моделиро-
вание свертывания белков является NP-трудной 
задачей [11]. Следовательно, не существует точного 
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алгоритма моделирования сворачивания белка, 
требующего полиномиального времени на клас-
сическом компьютере, при этом существуют до-
статочно продвинутые приближенные решения, 
основанные на машинном обучении [12]. Квантовые 
вычисления справляются с задачами моделиро-
вания и оптимизации с меньшими затратами ре-
сурсов [13]. 

В данной работе представлен метод оптими-
зации квантового контура для решения задачи 
фолдинга белка на квантовом компьютере.

Теоретический анализ

А. Роберт и др. [14] представили метод для 
предсказания нативной структуры белка. Метод 
начинается с кодирования аминокислот. Каждая 
аминокислота обладает уникальными физически-
ми свойствами, которые влияют на проводимость 
белка. Авторы описали формирование оператора 
энергии для аминокислот. Этот оператор, гамиль-
тониан, удовлетворяет следующими ограничива-
ющими факторами:

- рост: «препятствует тому, чтобы последова-
тельность аминокислот (основная или побочная) … 
складывалась сама с собой» [14];

- хиральность: «обеспечивает правильную 
стереохимию боковых последовательностей, если 
они присутствуют» [14];

- взаимодействие: состоит из двух гамиль-
тонианов и равняется Hin = Hoverlap + Hpair. Первый 
гамильтониан «определяет, перекрываются ли 
какие-либо два участка молекулы, и впослед-
ствии добавляет штраф за перекрытие», а второй 
«учитывает взаимодействие между двумя не свя-
занными ближайшими соседними участками» [15].

В работе [15] этот метод кодирования исполь-
зуется как основа для дальнейшей оптимизации. 
Из-за перечисленных ограничений кодирование 
является экспоненциально сложной вычислитель-
ной задачей для классических компьютеров, но 
разрешимой для квантовых компьютеров.

Существующая элементная база квантовых 
компьютеров подвержена ошибкам, которыми 
нельзя пренебречь. Каждый оператор вносит не-
значительные ошибки, которые вместе приводят 
к существенному искажения результата. Эта осо-
бенность определила эру шумных среднемасштаб-
ных квантовых компьютеров (Noisy Intermediate-
Scaled Quantum — NISQ) [16] и подразумевает, что 
вычисления ведутся на ненадежных квантовых 
компьютерах, ограниченных числом кубитов (до 
100). Уменьшение количества взаимодействий 
между кубитами и окружающей средой приводит 
к более точной реализации на физическом уровне, 
в то время как алгоритмы квантовой коррекции 
ошибок (Quantum Error Correction — QEC) от-

вечают за надежность с точки зрения обработки 
данных [17]. Если представить кубиты как линии, а 
вентили как узлы на них, то квантовая схема пред-
ставляет собой пути от входных данных до выход-
ных состояний вдоль линий по узлам. Чем длиннее 
путь, тем, как правило, больше вентилей содержит 
схема. Таким образом, уменьшение глубины схе-
мы — самого длинного пути в квантовом контуре 
— означает одновременное уменьшение ошибки и 
стоимости исполнения квантового контура. Однако, 
если просто удалить вентили, то результат будет 
отличаться от изначально ожидаемого. Данная 
работа описывает метод оптимизации, который 
сохраняет фидельность (либо максимизирует ее 
в случае приближенного подхода), меру сходства 
между фактическим результатом и предсказан-
ным состоянием.

Новизна. Данная работа описывает алгоритм 
оптимизации квантового контура, кодирующего 
часть пептида азурина [18]. Оптимизация исполь-
зует математические свойства матриц и анализ 
слабопараметризованных вентилей. Алгоритм 
позволяет получить как абсолютно точный, так и 
приближенный результат, в зависимости от вы-
бора техники оптимизации. Оптимизация точным 
методом сохраняет фидельность равной единице, 
а также сохраняет вентили с небольшой ампли-
тудой параметров. Оптимизация приближенной 
техникой удаляет вентили с малым влиянием на 
выходное состояние, следовательно, снижает фи-
дельность. Оптимизация также может включать 
обе — точную и приближенную — техники.

До измерения вектора состояния размера 2N 
описывает состояние N частиц c двумя квантовы-
ми состояниями — кубитов. Например, следующие 
вектор-столбцы — кет-векторы — представляют 
один кубит в состоянии |0〉 и |1〉 соответственно:

 
 (1)

Вектор-строка (также называемый бра-
вектором) является транспонированным сопря-
женным кет-вектора. Например, для состояний 
〈0| и 〈1| соответствующие бра-вектор выглядят 
следующим образом:

 
 (2)

В квантовых вычислениях произвольное со-
стояние одного кубита |ψ〉 принято описывать че-
рез суперпозицию наблюдаемых (т. е. тех, которые 
можно обнаружить при измерении) следующим 
образом:

 
 (3)

где θ, f ∈ ℝℝ [0, π] [20].
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В квантовых вычислениях все кубиты иници-
ализируются в нулевом состоянии |0〉. Квантовые 
операторы воздействуют на кубиты и изменяют их 
состояния (и состояние всей системы). Квантовые 
вентили являются унитарными матрицами. Любые 
однокубитные вентили являются частным случаем 
следующей матрицы:

 

 (4)

где θ, f, и λ представляют собой параметры — 
вращение вокруг осей X, Y, Z общепринятой гра-
фической репрезентации квантовых состояний 
— сферы Блоха [21].

Далее рассмотрим алгоритм упрощения кван-
тового контура.

Методика техники оптимизации

Рассмотрим метод уменьшения глубины ко-
дирующей квантовой схемы свертывания белков. 
Алгоритм состоит из двух техник:

- удаление избыточных квантовых операторы 
при сохранении математической эквивалентности;

- удаление квантовых операторов с малыми 
параметрами.

Качество предложенных техник оценивается 
с помощью следующих численных характеристик. 
Глубина квантовой схемы, количество квантовых 
вентилей и фидельность состояния, позволяют 
численно оценить предложенный подход. Глубина 
схемы и количество квантовых вентилей соот-
ветствуют количеству узлов в самом длинном пути 
схемы и общему количеству операций в схеме, со-
ответственно. Функция фидельности определяет 
меру сходства двух квантовых состояний. Евкли-
дово расстояние или L2-метрика, определяет 
расстояние (в пространстве относительных углов 
структуры) между нативной и предсказанной на 
основе упрощенного квантового контура простран-
ственными конфигурациями белка.

Коммутативность. Первый этап используют 
коммутативность матриц, а также определение 
обратных матриц. Для унитарных матриц (которы-
ми являются все квантовые операторы) обратная 
матрица равна транспонированной комплексно-
сопряженной исходной матрицы. Для унитарной 
матрицы U это свойство выглядит следующим 
образом:

 UU-1 = U-1U = UU† = U†U = I, (5)

где I представляет собой единичную матрицу. 
Таким образом, если схема содержит вентили, за 

которыми следуют им обратные вентили, алгоритм 
их сокращает. Коммутативное свойство применя-
ется следующим образом. Предположим, что ма-
трицы A, U, U† образуют квантовую схему (рис. 1).

Определение:	Если унитарный оператор U и 
его обратный оператор U† ограничивает после-
довательность унитарных операторов, где все 
матрицы коммутируют с U, то операторы U и 
U† назовем избыточными операторами.

Операторы с малоамплитудными параме-
трами. Вторая техника оптимизации связана с 
параметрами матричных операторов. Выше были 
рассмотрены универсальные квантовые вентили с 
параметрами θ, f, λ. Выходное состояние контура 
зависит от пороговых значений параметров и вы-
ражается в фидельности по сравнению с нативной 
структурой белка. Очевидно, что существенно из-
мененная схема приводит к ошибкам в результате 
вычислений. Предложенная идея заключается в 
том, чтобы проверить насколько точно работает 
контур, сжатый путем исключения операторов с 
низкими амплитудами параметров θ, f, λ (см. фор-
мулу (4)). Пороговые значения лежат в интервале 
[0, π]. Одним из способов измерения точности явля-
ется введение оценки фидельности для квантовых 
состояний после кодирования. На основе двух со-
стояний |ρ〉 и |σ〉 функция фидельности выглядит 
следующим образом:

 F(ρ, σ) = |〈ρ|σ〉 |2. (6)

Другой способ — использовать евклидову меру 
L2 чтобы найти расстояние между приближенно 
рассчитанной структурой белка и точной в радиа-
нах. Координаты каждой аминокислоты кодируют 
структуру белка в виде матрицы. Пусть матрицы A 
и B содержат попарно относительные углы амино-
кислот белковой структуры, вычисленной несжа-
тым и сжатым квантовым контуром соответствен-
но. Тогда L2 представляется следующим образом

 

 (7)

где p — индекс аминокислоты в цепи молекулы.
Следующий раздел приводит данные по со-

бранным экспериментам с обоими описанными 
режимами.

Экспериментальные результаты

Экспериментальная часть включает в себя ис-
пользование фреймворка Qiskit [22] для моделиро-
вания работы квантовых контуров. Эксперименты 
охватывают моделирование исходных контуров, 
а также контуров, сжатых путем удаления избы-
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точных вентилей, и полностью сжатых контуров 
обеими техниками.

На рис. 2 показана зависимость глубины кван-
тового контура и количества квантовых вентилей 
от пороговой амплитуды параметра.

При уменьшении числа параметризованных 
вентилей нарушается правильность кодирования 
физических свойств белка. В результате опреде-
ляемая структура белка оказывается ошибочной. 
Однако при определенных параметрах предска-
занная структура совпадает со структурой, кото-
рую определяет исходная схема. В данном случае 
пороговое значение 0,4 радиана позволяет удалить 
вентили с параметрами ниже этого значения так, 
что оценка L2 равняется нулю. На рис. 3 представ-
лены показатели фидельности и L2-метрики.

Результаты и их обсуждение

Обе техники сжатия квантового контура со-
кращают глубину схемы и число операторов. 
В частности, контур кодирования без сжатия 
глубиной 631 вентиля имеет 746 оператора; если 
исключить избыточные вентили, то схема глубиной 
629 вентиля имеет 744 оператора. Этот шаг не явля-
ется эффективным в чистом виде для рассматри-
ваемого случая. Несмотря на то, что контур имеет 
большое число операторов, он не содержит значи-
тельного числа вентилей, которые коммутируют.

Напротив, если для параметризованных вен-
тилей установлено соответствующее пороговое  
значение, контур значительно сокращается как по 
глубине, так и по количеству вентилей. Если ис-

Рис. 1. Квантовая схема

Fig. 1. Quantum circuit

Рис. 2. Глубины квантового контура и количество вентилей в нем. Исходный контур состоит из 746 квантовых вентилей и 
имеет глубину 631

Fig. 2. Quantum circuit depth and number of gates in this circuit. The initial uncompressed circuit performs with 746 quantum gates 
having depth 631

Рис. 3. Показатели фидельности и L2-метрики. Аномалия наблюдается в области высоких обоих метрик – достоверности и 
L2, при пороговом значении 0,4

Fig. 3. Fidelity and L2 score. The anomaly in the area of high both fidelity and L2 score under threshold value 0.4
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ключить операторы со значениями параметров в 
пределах [0,05; 0,4), (0,4; π], то L2-метрика отлична 
от 0. Примечательно, что, если удалить вентили 
с параметрами меньше или равными пороговому 
значению 0,4, предсказанная структура белка 
точно такая же, как и в случае предсказания по 
несжатому контуру. При этом глубина контура сни-
жается до 314 вентилей, а суммарное их количество 
составляет 417. Таким образом, для наблюдаемого 
случая схема с уменьшенным числом вентилей опре-
деляет структуру белка верно. Стоит заметить, что 
выходное квантовое состояние и пространственная 
структура не являются одним понятием. Отсюда 
следует, что метод расчета структуры не учиты-
вает симметрично отображенные конфигурации.

Заключение

Данная работа описывает метод сжатия кван-
тового контура, используемого для моделирования 
пространственной структуры белков. Метод осно-
ван на свойстве обратных матриц и анализе пара-
метризованных вентилей. Первая техника оптими-
зации позволяет уменьшить количество вентилей 
без изменения выходного результата по сравнению 
с реальной структурой белка. Однако сокращение 
количества вентилей и глубины незначительно. 
Вторая техника позволяет сократить большее ко-
личество операторов в зависимости от пороговой 
амплитуды. Например, при пороговом значении ам-
плитуды 0,4 радиана глубина квантового контура 
составляет 314 вентиля при исходной глубине 631. 

Ценой сжатия является снижение фидельности 
кодирующего состояния, что является признаком 
неточно предсказанной структуры белка.

Предложенный метод позволяет найти значе-
ния параметров, при которых более сжатый контур 
предсказывает пространственную структуру точ-
нее менее сжатого. Контур предсказывает структу-
ру белка с низким значение L2 используя преиму-
щества этих аномалий. Симуляция такого контура 
дает высокую точностью выходного состояния при 
уменьшенной глубине и сокращенном количестве 
вентилей. Во-первых, возникает гипотеза о все-
общности этого явления. Данное предположение 
относится к перебалансировке параметров вну-
три контура. Вместо того чтобы сокращать числа 
вентилей, возможно их разделение на отдельные 
одно- или многопараметрические вентили и их 
объединение. Однако в этом случае оптимизация 
«грубой силой» потребует много времени и ресур-
сов. Дальнейшее развитие идеи требует изучения 
вычислительно незатратных методов в области 
разложения матриц. Второе предположение свя-
зано с процессом моделирования структуры белка 
как таковым. Предложенный алгоритм сжимает 
только кодирующую часть квантового контура. 
Если производить оптимизацию контура на каж-
дой итерации процесса обновления параметров, то 
время и стоимость обучения сокращаются. Даль-
нейшая работа направлена на проверку двух идей 
на более широких выборках.
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