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Le sujet proposé ici s’intéresse à l’estimation, à travers la simulation d’ordinateurs quantiques sur des 
architectures classiques de calcul, d’énergies dont l’expression est donnée par : 
 

⟨𝜓(𝜃) ∣ ℋ ∣ 𝜓(𝜃)⟩. 
 

Dans cette formule, ℋ désigne un opérateur Hamiltonien dont l'évaluation est supposée réalisable en 
un temps polynomial en le nombre de qubit du système et 𝜓(𝜃) désigne un état quantique paramétré 
par un ensemble de réels {𝜃𝑖}𝑖=1

𝑁 . Un exemple de tel état est donné par l'application d'un opérateur 
𝒰(𝜃) de préparation d'état à un état fondamental. Typiquement, nous pouvons nous intéresser à des 
𝒰(𝜃) de la forme [1] 

𝒰(𝜃) =  ∏ 𝑒𝑖𝜃𝑘𝐺𝑘 

𝑘

 

 
où les 𝐺𝑘 désignent des opérateurs hermitiens. Ces opérateurs 𝒰(𝜃)  se représentent alors par des 
matrices hermitiennes de tailles exponentiellement dépendantes du nombre de qubits utilisés pour 
les encoder. Cette dépendance exponentielle en le nombre de qubits rend l'application ou le stockage 
naïfs rapidement impossibles en pratique. Il s'agit d'un point critique limitant le nombre de qubit 
simulables sur des architectures de calcul classiques pour toute une gamme d'algorithmes nommés 
VQA pour Variational Quantum Algorithms, primordiaux notamment pour leurs applications à la 
chimie quantique. 

 
L'objectif de la thèse présentée succinctement dans ce document est de repousser les limites des 
simulations en termes de qubits simulables. Pour cela, il devra être question de combiner les 
approches de compression de tenseurs [2,3] pour la simulation de circuits quantiques aux méthodes 
exploitant les structures d'algèbre de Lie sous-jacentes [4]. En particulier, une attention importante 
sera portée sur la scalabilité des approches proposées, c'est à dire à leur adaptabilité aux architectures 
modernes classiques et parallèles de calcul. Les choix des structures de données, cruciaux dans les 
performances des simulateurs [5], seront également au cœur de l'étude, avec en particulier le souci 
de la façon dont les différents niveaux d'optimisation mathématiques et informatiques peuvent se 
composer avec ces choix. Enfin, dans un objectif d'accélération des simulations, le 
préconditionnement des méthodes retenues pourrait également faire l'objet d'une étude 
mathématique. 
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