
 
 
 

    2015 年  第 60 卷  第 5-6 期：499 ~ 508 

www.scichina.com  csb.scichina.com  
 

 
引用格式: 王书浩, 龙桂鲁. 大数据与量子计算. 科学通报, 2015, 60: 499–508 

Wang S H, Long G L. Big data and quantum computation (in Chinese). Chin Sci Bull, 2015, 60: 499–508, doi: 10.1360/N972014-00803 

《中国科学》杂志社 
SCIENCE CHINA PRESS 

N972014-00803-150054.doc 
王艳玲 

专辑: 大数据研究与应用 评 述 

大数据与量子计算 

王书浩①②, 龙桂鲁①②③* 

① 清华大学物理系, 低维量子物理国家重点实验室, 北京 100084; 

② 量子物质科学协同创新中心, 北京 100084; 

③ 清华大学信息科学技术国家实验室(筹), 北京 100084 

* 联系人, E-mail: gllong@tsinghua.edu.cn 

2014-07-31 收稿, 2014-09-16 接受, 2015-01-21 网络版发表 

国家自然科学基金(91221205, 11175094)和国家重点基础研究发展计划(2011CB9216002)资助 

  

摘要  大数据技术的迅猛发展对计算效率提出了更高的要求. 由于量子系统的独特性质, 量子

计算具有经典计算不具有的量子超并行计算能力, 能够对某些重要的经典算法进行加速. 人们

发现, 除了大数分解算法, 量子计算的更多用途是对量子体系的仿真计算和在数据分析领域的

应用. 近年来, 大数据和量子计算开始融合. 虽然实际使用的量子计算机尚未建成, 量子计算

在大数据的应用在理论上已经取得了一些重要的进展. 实验上也有了一些发展. 本文首先介绍

量子计算的基本原理和Grover量子算法. 随后以量子机器学习作为切入点, 介绍了量子计算在

数据挖掘领域的应用. 
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大数据给当今的社会发展带来了无数的机遇 , 

也带来了巨大的挑战 [1]. 随着数据库越来越庞大 [2,3], 

所需要的数据分析算法越来越复杂[4], 加之科学研究

和某些商业领域对高精确度的要求 , 计算资源成为

大数据技术发展一个瓶颈 . 由于量子系统的独特性

质 , 量子计算具有经典计算不具有的量子超并行计

算能力, 能够对某些重要的经典算法进行加速. 人们

发现, 除了大数分解算法, 量子计算的更多用途是对

量子体系的仿真计算和在数据分析领域的应用 . 近

年来, 大数据和量子计算开始融合. 虽然实际使用的

量子计算机尚未建成 , 量子计算在大数据的应用在

理论上已经取得了一些重要的进展. 实验上, 量子搜

索算法在一些小规模的量子体系中已经得到演示 , 

而目前还有争议的D-Wave公司出品的超导计算装

置, 其主要用途也是数据搜索[5]. 本文首先介绍量子

计算的基本原理和Grover量子算法 . 随后以量子机

器学习作为切入点 , 介绍了量子计算在数据挖掘领

域的应用.  

1  量子计算 

1.1  量子计算的特性 

量子计算是量子力学与计算机科学结合的产物. 

根据Moore定律, 芯片上集成的晶体管数目随时间呈

指数增长. 当计算机的存储单元达到原子尺度时, 显

著的量子效应将会严重影响其性能 , 传统计算机发

展遇到根本性的困难 . 计算机科学的进一步发展须

借助于新的原理和方法 , 量子计算为解决这一问题

提供了一个可能途径.  

态叠加原理是量子力学的理论基础 , 也是量子

并行性的来源, 并贯穿于量子算法之中, 是量子算法

相比于经典算法效率高的来源 . 量子的并行性可以

用一个简单的例子(图1)来理解, 我们给定一个酉操

作 | , | ,: ( )fU x y x y f x    , 其 中 ( ) :{0,1}f x   

{0,1} . 对于如图1所示的初态 , 经过有 fU 操作之后

的结果为	
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图 1  量子并行计算线路示意图, 其中输入态的归一化常数已被忽略  

Figure 1  Scheme for quantum parallel computation, where the 
normalization constants have been ignored 
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可以看到, 经过一个 fU 操作, 我们便获得了同时包

含 (0)f 和 (1)f 的量子态 |  . 当有多个量子比特的

时候, 这种量子并行计算的能力就更加明显.  

除了叠加特性 , 量子系统还具有一个更加奇妙

的量子纠缠特性 . 纠缠量子态指的是其波函数不能

写成子系统波函数直积的量子态. 例如, Bell态可以

写作 

 
1

| BELL | 0 0 |1 1
2

A B A B    ,  (2) 

其中 A和 B表示两个粒子, | 0 和 |1 是 z (具体表达

式见式(3))的本征态, 分别表示自旋向上和自旋向下. 

若我们使用 z 算符对 A粒子进行测量, 当我们测得

自旋向上时 , 那么 B 粒子的自旋也一定是向上的 ; 

反之亦然. 因此在这个过程中, A , B粒子的自旋状

态是纠缠在一起的, 这种现象叫做量子纠缠. 研究表

明, 拥有量子纠缠的系统可以携带更多的信息.  

量子计算的核心是量子算法. 与经典算法类似, 

量子算法是通过量子逻辑门来实现的 . 几个常见的

单量子比特门为 
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其中 H 叫做Hadamard门.  

量子控制非门(CNOT门), 即与或门 , 是最常用

的两比特量子门:  

 

1 0 0 0

0 1 0 0
CNOT

0 0 0 1

0 0 1 0

 
 
 
 
 
 

. (4) 

量子算法是一系列量子逻辑门的顺序组合 , 是

一个实际问题从数据输入(量子态的初始化)到数据

输出(即测量)完整的解决方案. 量子体系模拟算法主

要是根据具体的量子体系 , 模拟其动力学演化的性

质, 偏重于物理. 到目前, 除了对量子体系模拟, 根

据文献[6], 主要的量子算法可归类于量子搜索算法

和Fourier变换两大类算法 , 其他方法都与这两个算

法有关系, 如Shor[7]的大数分解算法、Deutsch-Jozsa

算法[8]等. Shor算法展示了量子计算机的优势, 它可

以在多项式步骤里分解一个大数 , 而相应的经典算

法则需要指数多的步骤 . 但是随着大数据技术的发

展 , 以Grover搜索算法为代表的量子搜索算法很可

能是量子计算最主要和最重要的量子算法.  

1.2  Grover搜索算法及其改进 

1996年, Grover[9]提出了针对非结构化数据时间

复杂度为 ( )O N 的量子搜索算法(经典搜索算法的时

间复杂度为 ( )O N ). 假设非结构化数据库包含 n个量

子比特, 总共承载有 2nN  个量子态 | i  ( 1, 2, ,i    

)N , Grover搜索算法主要解决的问题是以尽可能大

的概率搜索目标态 |  , 使得查询函数 ( ) 1f   (对于

其他量子态, 有 ( ) 0,f i i   ).  

Grover搜索算法中的数据库为所有计算基矢量

子态的线性叠加 , 如果初始时刻 n个量子比特的寄

存器处于 | 0 | 0 n   态 , 实施Hadamard操作 nW H 

后, 就可以得到均匀叠加的数据库初始量子态 

 0

1
| | 0 | sin | cos |

i

W i c
N

            ,  (5) 

其中 

  

1 1
| | , arcsin

1 i

c i
N N




 
     

  
 . (6) 

Grover量子算法是进行 ( )O N 次Grover迭代后, 

然后测量量子态的状态以获取目标量子态 |  . 其中

Grover迭代包括4个步骤,  

(1) 保持其他态不变 , 反转 |  的相位 , 相应的

操作可以写成 2 | |I I     ;  
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(2) 对系统作用 nW H  ;  

(3) 反转 | 0 态 , 其他态的相位不变 , 即 0I I  

2 | 0 0 |  ;  

(4) 再次对系统作用 nW H  .  

Grover迭代能够整体表述为 

 0 0 0(2 | | )( 2 | |)G WI WI I I          . (7) 

在以 |  和 | c 为基矢的二维 Hilbert 空间中 , 

Grover迭代能够表示为 

 
cos 2 sin 2

sin 2 cos
G

 
 

 
   

.  (8) 

可以将Grover搜索算法用几何图像描绘出来 [6]. 

如图 2所示 , 每次 Grover迭代可以看作是在二维

Hilbert空间沿逆时针方向旋转 2 .  

虽然Grover算法的搜索成功率很大 , 但是其成

功率一般不是100%, 只有在数据库中有4个数据时 , 

其成功率才是100%. 在大数据应用时 , 由于数据数

目很大, Grover搜索的成功率是很大的. 但是在多目

标态的时候 , 随着目标态的数量增多 , 成功率下降. 

而且在一些量子搜索策略中要不断地缩减数据库 , 

Grover算法的这一缺陷就非常突出和经常出现.  

龙桂鲁和合作者 [10,11]证明 , 在一般的相位转动

下, 2个转动的角度(即2个相位)须满足相位匹配条件. 

一般相位转动下的量子搜索操作为 

 

1
0

i
0

i

(e 1) | 0 0 |,

(e 1) | |,

,

k k
k

G UR U R

R I

R I






  

 
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   
 (9) 

其中 和  是2个相位转角. 相位匹配条件与数据库 

 

 

图 2  Grover 搜索算法的几何示意图[6] 

Figure 2  Geometrical interpretation of Grover algorithm[6] 

的形式有关, 对于初始态均匀分布数据库, 相位匹配

条件为  . 而对于一般的情形形式如下的数据库: 

 i
0 0 0| sin | cos e | c        ,  (10) 

相位匹配条件是 

 
0

0

tan [cos 2 tan cos sin 2 ]
2

tan 1 tan sin sin 2 tan ,
2 2

    

   



    

  (11) 

其中 sin | | 0U    , 对于Hadmard算符有 sin    

1/ N . 相位匹配条件是量子搜索算法成功的必要

条件. 利用相位匹配条件, 龙桂鲁等人[12,13]给出了成

功率为100%的量子搜索算法 , 改进了Grover搜索算

法的成功率 . 改进的Grover搜索算法的关键是将两

个180°相位转变改为 

 2arcsin sin
4 6

N

M J
 

        
, (12) 

其中 

 2 , arcsin
2op

M
J J

N






          
 

,  (13) 

M 是标记态的数目, N是数据库的数据个数.  

2  大数据与量子计算的结合——量子机器

学习 

在大数据的研究中, MapReduce为数据挖掘的研

究提供了优秀的并行计算模型 . 除了技术层面的实

现, 还需要设计优秀的数据挖掘算法. 数据挖掘过程

一般是指从大量的数据中通过算法搜索其中的信息, 

可以通过机器学习等诸多方法来实现 . 大多数数据

挖掘技术都来自机器学习领域 , 本文将专注于使用

机器学习的手段来进行数据挖掘的方法.  

随着机器学习技术的发展 , 人们意识到很多传

统的算法是可以通过量子计算机进行加速的 . 通过

恰当地采用量子算法 , 同时利用量子系统的叠加性

和量子纠缠 , 可以对一些传统的机器学习算法来进

行优化, 从而大幅提高计算的性能[14~17]. 同时, 对于

某些特定的问题, 可以由量子力学得到启发, 以优化

算法的性能. 致力于数据挖掘的机器学习算法, 大致

包括分类(classification)、聚类(clustering)以及神经网

络(neural network)等. 接下来我们将对这些领域作简

单的介绍, 并展示量子机器学习各个领域的发展.  



 
 
 

    2015 年 2 月  第 60 卷  第 5-6 期 

502   

2.1  数据分类与量子计算 

分类就是确定目标对象属于哪个预定的目标类. 

详细一些说 , 分类就是通过学习得到一个目标函数

f , 把每一个属性集 x映射到一个预先定义的类标

号 y上去[18]. 在本节中, 我们将介绍决策树(decision 

tree)分类算法、支持向量机(support vector machine)

方法的量子版本, 并简要介绍一些其他的分类方法. 

关于量子神经网络 , 我们将在后面的小节中单独加

以讨论.  

在介绍量子分类问题之前 , 我们先来介绍一下

经典的决策树分类算法和支持向量机方法.  

如图3所示, 基于信息熵的决策树分类方法可以

概述如下[19]:  

(1) 树从训练样本单个节点开始构建;  

(2) 若样本归属同一类 , 则该节点成为树叶(标

记为该类); 反之 , 则使用信息熵作为启发信息选择

更优属性;  

(3) 针对择优出的属性 , 创建与其值对应的分

支, 将样本归入对应的分支;  

(4) 递归以上过程, 出现在节点的属性将被该节

点的所有后代所忽略.  

若以下条件之一被满足 , 则上述过程中断 : (1) 

结点仅包含同一类的样本; (2) 属性已被穷尽(此时采

用多数表决); (3) 没有样本对应该属性(此时创建的

树叶服从样本的多数类).  

基于统计学的支持向量机方法是一种新型的数

据分类技术，经过几十年的发展, 支持向量机具有广

泛的应用[18]. 接下来我们介绍样本可分时(不可分的

情况可以通过加入松弛变量来解决)线性支持向量机

的工作原理 .  考虑 N 个训练样本的二元分类问题 , 

每个样本可以表示为一个二元组 ( , ), 1, ,i ix y i N


 , 

令 { 1,1}iy   作为类标号 .  线性支持向量机的目标 , 

就是寻找拥有最大边缘(即距离两类数据点最远)的 

 

 

图 3  决策树分类方法示意图[19] 

Figure 3  Scheme for decision tree classification technique[19] 

超平面, 它满足:  
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其中 T
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  , b为模型的参数, z

为测试样

本[18]. 

根据Karush-Kuhn-Tucker(KKT)最优化条件 , 应

满足在约束
1

0
M

i
i




 和 0i iy  的条件下, 使得 

 
1 , 1

1
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2

N N

i i i ij j
i i j

L w y K  
 

  
,  (15) 

取最大值, 其中 T
1( , , )M  

  为Lagrange乘子, K

为核矩阵(kernel matrix), 有 ( , )ij i jK k x x 
 

 i jx x
 

.  

由此我们可以得到下列分类器:  

 
1

( ) sign ( , )
M

i i
i

y x k x x b


 
  

 


 
,  (16) 

同时有 

 
1

,
M

i i i i
i

w x b y w x


   
  

.  (17) 

作为经典的对应 , 假定量子分类问题中的数据

集元素均为量子态(即 | ,|x y  )[20]. 对于决策树的分

类方法 , 我们可以直接将经典信息熵替换为量子熵

(von Neumann熵). 从而, 通过使用量子熵作为启发

信息, 同时运用Grover搜索算法完成节点的搜索, 便

可以得到量子决策树分类方法[21].  

Anguita等人 [22,23]指出 , 支持向量机的训练过程

也是可以通过Grover搜索算法来进行优化的 . 最近

Rebentrost等人[24]提出了一种用另外一种量子计算的

手段来进行支持向量机训练的方法 , 能够将核矩阵

计算的复杂度由多项式降低到对数 . 在他们所提出

的方法中, 首先将每条数据映射到量子态上:  

 T
1

1

1 1
| ( ) | (( ) , , ( ) )

| | | |

N

i i k j j N
ki i

x x k x x
x x

   
   

   .  (18) 

进而将数据的令牌(Oracle)定义为 
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1
| |

M

i

O i
M 

   . (19) 

我们便可以得到量子态 

 
1

1
| | || |

M

i i
i

x i x
N




   
 

,  (20) 
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其中 2

1

| |
M

i
i

N x


 


为归一化常数 . 可以看到 , 如果我

们对 |  的密度矩阵求偏迹:  

2
, 1

1
Tr (| |) | | || || |

Tr

M

i j i j
i j

K
x x x x i j

N K

 


     
   

,  (21) 

就得到了归一化的核矩阵 . 上述过程在量子计算机

的实现方法详见文献[24].  

除了上述方法 , 人们提出还可以使用绝热量子

计算和基于测量的量子学习算法来进行数据的分类

(后者主要是针对两比特量子态的分类[25,26]). 将绝热

量子计算与数据分类联系在一起的初衷 , 是希望用

D-Wave量子计算机来进行分类问题的优化[27~29]. 由

于D-Wave量子计算机是通过物理退火过程, 对一个

Ising函数进行优化, 以获取其最小值的, 因此要求系

统的Hamiltonian最多只能包含到二次项 [27]. 模拟表

明 , 使用绝热量子计算能够使机器学习的效率得到

较大的提升[27,28,30].  

2.2  量子聚类分析 

将一组对象, 根据它们之间的相似程度, 将相似

的对象构成一组, 进而分为若干组, 这一过程就称为

聚类 [19]. 作为数据挖掘的一项功能 , 聚类分析可以

用来分析数据的分布、挖掘各数据类的特征、确定有

价值的数据类等等 . 由于在当今“大数据”的背景下

数据库所包含的数据量越来越大 , 聚类分析已成为

数据挖掘研究中一个非常活跃的研究课题.  

将聚类分析的问题用量子的方法进行优化 , 主

要采用两种办法 . 第一种方法是直接在经典的聚类

方法加入Grover搜索算法来改进 [31]; 第二种方法要

利用统计力学 [32]或者量子力学的原理 , 优化算法对

数据的发掘性能. 对于前者, 举个最简单的例子, 假

设我们要寻找数据集{ , 1, , }ix i M   中距离最远的两

点, 加入Grover搜索算法后的程序为  

(1) 随机选择两个下标 i和 j ; 

(2) 将 maxd 定义为 Dist( , )i jx x , 其中 Dist( , )i jx x

表示 ix 与 jx 之间的距离;  

(3) 利用Grover算法 , 搜索新的下标 i 和 j , 使

得 maxDist( , )i jx x d , 并令 max Dist( , )i jd x x ;  

(4) 不断重复搜索, 直到没有更大的 Dist( , )i jx x

出现, 此时的 i和 j即为所求.  

上述方法可以直接应用到所有基于数据点距离

的经典聚类算法 (特别是K均值算法 )中 [31,33]. 由于

Grover搜索算法较经典搜索算法具有更高的效率 , 

因此上述步骤可以提高聚类分析的速度.  

借助于量子力学原理 , Horn等人 [34~36]提出了一

种非常新颖的聚类分析算法, 并称之为(动力学)量子

聚 类 分 析 . 在 传 统 的 尺 度 空 间 算 法 (scale-space 

algorithm)中 , 人们提出可以使用 Parzen窗估算量

(Parzen-window estimator)的极大值来确定聚类中心. 

Parzen窗估算量定义为 d 维Euclidean空间中的一个

高斯函数:  

 
2 2( ) / 2( ) e ix x

i

x    


,  (22) 

式中忽略了归一化常数, 其中 ix


为数据点.  

我们接下来将 视为Schrödinger方程的本征态, 

即有 

 
2

2( ) ( ) ( ) ( )
2

H x V x x E x
  

 
     
 

   
, (23) 

其中我们改写了Schrödinger方程中的 H 和V , 以使

得方程中只有一个自由变量 . 容易得到 

 

2
2 ( )

2( )
( )

x
V x E

x

 




 




 ,  (24) 

其中要求 min 0V  , 即 

 

2
2 ( )

2( )
( )

x
V x E

x

 




 




 . (25) 

通过对不同种类的数据集进行聚类分析可以发

现 , 相对于 ( )x 
, 通过找寻 ( )V x


的极小值点 , 我们

能够找到更多的聚类中心 . 同时 , 通过调节参数  , 

我们能够进一步发掘数据中的聚类信息 [35]. 因此量

子聚类分析方法在数据挖掘方面具有更大的优势.  

2.3  量子神经网络 

人工神经网络的灵感来源于生物学层面的神经

系统 , 人脑神经细胞内的神经元通过一个叫做突触

的结构错综复杂地交织在一起 , 这样神经脉冲就能

够在神经元之间进行传递. 神经学家发现, 人脑通过

改变突触之间连接的强度来进行学习 . 如图4所示 , 

人工神经网络学习了这种感知技术 , 其感知器由输

入和输出节点构成 , 这些节点被称为神经元或者感

知器[18].  
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图 4  神经元示意图, 其中 xi = 1, y = 1, i = 1, 2, 3[18] 

Figure 4  Illustration of the artificial neuron, where xi = 1, y = 1, i = 
1, 2, 3[18] 

考虑线性神经元模型:  

 sign( )y w x 
 

,   (26) 

其中 T
0( , , )Nw w w

  为权重向量 ( N 为数据总条数 , 

0w t  , t 为阈值 ). 对于给定的数据集 ( , ),i iD x y


 

0, ,i N  ( 0 1x  ), 神经元的训练步骤为: 首先将权

重向量分量初始化为随机值, 记为 (0)w


. 然后对于每

条数据 ix


, 根据权重向量计算预测的 ( )ˆ k
iy , 根据结果

更新权重向量分量:  

 1 ( )ˆ( )( )k k k
j j i i i jw w y y x   


, (27) 

其中 ( )ˆ k
iy 表示迭代次数 ,  为学习速率 . 当程序的 

误差小于某个规定值时, 停止迭代, 得到最终的权重

向量.  

相比于神经元 , 人工神经网络具有非常复杂的

结构. 如图5所示, 人工神经网络可以分成输入层、隐

藏层和输出层. 除了符号函数外, 人工神经网络存在

很多其他的激活函数, 其中最有名的即Sigmoid函数: 

( ) 1/1 e xg x   . 由于隐藏层的存在 , 神经元的优化

方法不再适用于复杂的人工神经网络 , 由此我们需

要设计新的优化算法.  

定义最小化误差平方和函数 

 21
ˆ( ) ( )

2 i i
i

E w y y 
,  (28) 

此时梯度下降给出的更新公式为[18] 

 
( )

i i
i

E w
w w

w
  




.  (29) 

由于
( )

i

E w

w





在实际运用中难以估计 , 人们提出

了Back-propagation的方法 , 其基本思想是利用第

1k  层的误差来估计第 k层的误差.  

从20世纪末开始 , 量子神经网络受到了广泛的

关注 ,  研究人员提出了一些非常新颖的实现方案 ,  

 
图 5  人工神经网络示意图[18] 

Figure 5  Illustration of the artificial neural network[18] 

包括测量模型[37~41]、量子点模型[42~45]、量子神经线

路模型[46~50]、量子感知器模型[51~54]、量子联想记忆

模型[55~61]、量子比特神经网络模型[62]、量子行走模

型 [63]以及一些其他模型 [64~69]. 利用量子神经网络能

够完成语音识别、图像压缩等任务[70~73].  

作为一个例子 , 接下来我们简要介绍一下量子

比特神经网络模型.  

Kouda等人指出 , 神经元的激活与非激活状态 , 

分别可以对应到两个量子态 |1 和 | 0 . 因此对于任

意的量子比特神经元, 其量子态便为二者的叠加 

 | |1 | 0       ,    (30) 

其中归一化条件要求 2 2| | | | 1   . 量子比特的量

子态还可以写作 i( ) e cos i sinf      , 其中  表

示 |1和 | 0 的相对相位. 可以看到, ( )f  满足 

 
1 2 1 2( ) ( ) ( ),

sin i cos , 1,

cos i sin , 0,2

f f f

f

   

  
 

  

  

     
   

  (31) 

所以当 =1 时, 对应相位的翻转; 当 =0 时, 相位不

发生翻转. 由此可见, 通过控制  , 我们便可以实现

可控的相位门.  

将信息加载在相位上, 我们便可以得到如图6所

示的量子比特神经元. 其中各参数的定义为 

( ) ( ) ( ) ( ) ( ),

( ) arg( ),
2

( ),

i i i i
i i

u f x f f f y f

y g u

z f y

   



     


  



 

 (32) 
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图 6  量子比特神经元示意图[62] 

Figure 6  Illustration of the qubit neuron 

上式中 g为Sigmoid函数, 值域为[0, 1]. iy 为 ix 量子

态的相位, arg( ) arctan(Im( ) / Re( ))u u u [62].  

量子比特神经网络需要首先将输入态转换成相

位, 即 ( ) if x    , 然后通过隐藏层后进入输入层进

行输出, 最后测得量子态 |1 的概率为 2| Im( ) |y (见图

6). 需要指出的是, 量子比特神经网络的优化过程采

用的是量子版本的Back-propagation方法 . 各个优化

参数的更新公式为 

 

,

,

,

i i
i

E

E

E

  


  


  



 




 




 


  (33) 

其中 E为总的误差平方和函数.  

2.4  其他量子机器学习算法 

首先介绍量子模式匹配算法 . 模式匹配是将一

个给定的模式, 根据其特征划入指定的分类中去. 模

式匹配技术在图像、语音、信号识别等领域有着诸多

的应用. 虽然对于量子算法, 测量无法获取量子态的

全部信息, 但是由于量子系统的并行性, 我们依然能

够采取合理的方式有效获取模式的结构信息 , 从而

提高算法的效率 . 经典模式匹配算法中的关联函数

可以用Fourier变换来计算 , 人们自然想到最直接的

推广是将其改为量子快速Fourier变换 . 这样的话相

对于经典算法 , 我们将会有较大的概率获得效率的

提升 [74]. 另外一种方法是把不同的模式类定义为模

式量子态(template state), 通过比较未知量子态与模

式量子态的匹配程度(即量子态的交叠程度), 实现未

知模式的分类[75,76].  

下面介绍解决NOT的k次方根的量子算法. 假设

输入态为Boolean值(即1和0), 我们将NOT的k次方根

(简记为 k NOT )操作作用到输入态 n k 次 , 如果 n

为偶数, 则结果为输入态本身; 反之, 则结果与输入

态相反 . 不同于经典算法 , 采用量子算法并利用

Gaussian随机行走, 仅需要一个量子比特就能够进行

任意 k NOT 的学习 , 而且学习的速度是经典算法的

log2k倍[77].  

除了上面介绍的工作之外 , 量子机器学习算法

还包括通过量子手段来研究概率近似正确(probably 

approximately correct, PAC)模型等[78,79].  

特别应该指出的是 , 除了量子计算对机器学习

的贡献 , 机器学习方面的理论也在促进着量子信息

领域的发展. 在量子控制方面, 机器学习可以让系统

获得更加精细的控制能力 [80~83], 也能够增加人们对

量子系统的学习能力[84~89].  

3  总结与展望 

本文从大数据与量子计算的基本原理出发 ,   

介绍了量子机器学习领域的发展. 可以发现, 通过量

子计算机来处理经典算法的加速问题通常有以下3种

方式:  

(1) 直接使用量子算法代替经典算法实现传统

机器学习算法的加速 , 比如使用Grover搜索算法进

行决策树节点的搜寻以及寻找数据集中距离最远的

两个点等;  

(2) 使用量子系统的独特性质设计新的量子机

器学习算法 , 比如用量子手段进行支持向量机的  

训练、利用Schrödinger方程进行动力学量子聚类分 

析等;  

(3) 基于已有的量子体系, 设计适用于该体系的

量子优化算法, 比如专门为D-Wave量子计算机设计

的量子退火算法.  

随着大数据和量子信息领域的蓬勃发展 , 我们

期待量子机器学习领域能涌现出更多的工作. 当然, 

除了理论研究, 我们也期待更多的实验工作, 将对未

来的构想转变为现实.   
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Big data and quantum computation 

WANG ShuHao1,2 & LONG GuiLu1,2,3 
1 State Key Laboratory of Low-Dimensional Quantum Physics and Department of Physics, Tsinghua University, Beijing 100084, China; 
2 Innovative Center of Quantum Matter, Beijing 100084, China; 
3 Tsinghua National Laboratory for Information Science and Technology, Beijing 100084, China 

With the explosion of big data, higher requirements for computational efficiency have emerged. Compared with classical computing, 
quantum computing possesses quantum parallelism due to the unique nature of quantum systems. It has been found that many classical 
algorithms can be accelerated using quantum computing. In addition to factorizing a large integer, quantum computers can be used for 
data processing and analysis. In recent years, two frontiers, i.e., big data and quantum computing have begun to merge. Though 
practical quantum computers have not yet been built, theoretical studies have made some important progress. In this review, we 
introduce the basic principles of quantum computing. As a representative example, we describe the Grover search algorithm and its 
important generalizations. Quantum machine learning is the entry point for the integration of big data with quantum computation. We 
review in detail, the applications of quantum computation in data mining, the main application of machine learning. Other aspects of 
quantum computing in big data are also briefly summarized. 

big data, quantum computation, quantum machine learning, quantum information processing 
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