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Eingehende Darstellung des Abschlussberichts

FAU hat die geplanten Aufgaben erfolgreich bearbeitet und dartiber hinaus wichtige Beitrage
zum Fortschritt in der Simulation des Hubbard Models auf Quantencomputern gemacht.

Die Beitrage von FAU umfassen:

- einen Ansatz entwickeln, um mittels klassischer Voroptimierung optimale
Approximationen fir einen Zeitentwicklungsoperator fiir einen gegebenen Zeitschritt zu
finden, publiziert in Phys. Rev. Research 5, 043035 (2023).

- einen Algorithmus zur Praparation von thermischen und Grundzustanden auf
Quantencomputern durch Simulation von Kiihlung publiziert in Quantum 9, 1635 (2025).

- eine Implementierung eines Quantenalgorithmus in dynamischer Molekularfeldnaherung
publiziert in https://arxiv.org/abs/2508.10526.

- ein effizientes Verfahren zur Auslese von relevanten physikalischen Grofzen in
Gittermodellen, publiziert in https://arxiv.org/abs/2410.21251 (erscheint in PRX
Quantum, https://journals.aps.org/prxqguantum/accepted/10.1103/xy36-drb3).

- eine Durchflhrung eines Quantum Phase Estimation Algorithmus und damit die
Identifikation der wichtigen Rolle von Leakage Fehlern, publiziert in
https://arxiv.org/abs/2512.14415.

Im Folgenden beschreiben wir die einzelnen Beitrage von FAU im Detail.

Klassische Voroptimierung von Approxiamtionen des Zeitentwicklungsoperators
(,,Problem specific classical optimization of Hamiltonian simulation”),
siehe Phys. Rev. Research 5, 043035 (2023)

FAU untersuchte die klassische Optimierung flr die Simulation der Zeitentwicklung
Hamiltonscher Quantensysteme, einem zentralen Baustein der Quantensimulation. Wahrend
variationelle Quantenalgorithmen prinzipiell ein beliebtes Werkzeug fir die effiziente
Kompilierung von Schaltkreisen sind, ist deren praktische Anwendbarkeit haufig durch
aufwendige quantenbasierte Optimierungsroutinen, schlechten Konvergenzeigenschaften und
hohen Messaufwand eingeschrankt. Ziel der Arbeit von FAU war es, diese Hlrden durch eine
problemspezifische klassische Voroptimierung zu Gberwinden.

FAU entwickelte dazu eine Methode, bei der die Optimierung vollstandig auf einem klassischen
Rechner erfolgt. Dazu leitete FAU eine effizient berechenbare Kostenfunktion her, die auf einer
perturbativen Abschatzung des Simulationsfehlers basiert und eine obere Schranke fir die
Abweichung von der exakten Zeitentwicklung liefert. Diese Kostenfunktion erlaubt es, die
Parameter einer variationellen Zeitentwicklungsansatzes gezielt zu optimieren, ohne auf
wiederholte Ausfihrungen auf einem Quantenprozessor angewiesen zu sein.

Ein wesentlicher Vorteil dieses Ansatzes ist seine breite Anwendbarkeit: Die Methode stellt
keine speziellen Anforderungen an die Struktur des Hamilton-Operators und ist unabhangig von
Lokalitat oder Wechselwirkungsreichweite. Darliber hinaus weist sie eine guinstige Skalierung
sowohl in der Systemgrofe als auch in der Simulationszeit auf und ist damit mit etablierten
Produktformel-Ansatzen vergleichbar.

Anhand numerischer Experimente flr verschiedene Spin-Modellsysteme zeigten FAU, dass die
klassisch voroptimierten Ansatze eine deutlich hdhere Genauigkeit erreichen als konventionelle
Trotter-Zerlegungen bei gleicher Anzahl an Quantengattern. Insbesondere fiir kurze
Simulationszeiten beobachtete FAU hier Verbesserungen um mehrere Grofienordnungen. Fir
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gegebene Prazision ermdglicht das Verfahren zudem die Simulation wesentlich langerer
Zeitentwicklungen bei identischer Gatterzahl.

Die Ergebnisse von FAU zeigen, dass klassische, problemspezifische Optimierung ein
effektives Mittel darstellt, um die Leistungsfahigkeit variationeller Quantensimulationsverfahren
deutlich zu steigern und deren Einsatz auf moderner Quantenhardware praktikabler zu machen.

Algorithmus zur Praparation von thermischen und Grundzustianden auf
Quantencomputern durch Simulation von Kiihlung (,,Efficient Quantum Cooling
Algorithm for Fermionic Systems*),

siehe Quantum 9, 1635 (2025).

FAU hat einen neuartigen Algorithmus zur effizienten Praparation von Grundzustanden und
thermischen Zustanden in quantenmechanischen Systemen von Fermionen entwickelt.

Dazu hat FAU einen quantendigitalen Algorithmus entworfen, der ein quantenmechanisches
System Uber einen virtuellen ,Kihlprozess® in den Grundzustand tberfuhrt. Klassische
Methoden wie die adiabatische Zustandsvorbereitung sind zwar theoretisch moglich, haben
aber erhebliche Limitierungen. Insbesondere wenn die Energieabstande zwischen Zustanden
(~Spektralllicke®) sehr klein sind, werden klassische Ansatze ineffizient und bendtigen
exponentiell viel Zeit oder Ressourcen. Hier setzt die Arbeit von FAU an und entwirft einen
Algorithmus, der — unter gewissen, aber physikalisch sinnvollen Voraussetzungen —
polynomiell in der Systemgrofe lauft und damit effizienter als klassische vergleichbare
Methoden ist.

Im Kern der Methode wird an das, zu untersuchende System, ein Hilfssystem (,,ancilla
fridge“) angekoppelt, das als eine Art Quanten-Kiihlschrank fungiert. Dieser Kuhlschrank wird
regelmafig an- und abgekoppelt und dazwischen in seinen bekannten Grundzustand
zuruckversetzt, so dass er dem Hauptsystem kontinuierlich Energie entziehen kann. Die Idee
ist, dass durch geeignete Wechselwirkungen zwischen System und Kiihlschrank — modelliert
durch speziell entworfene Interaktions-Hamiltonoperatoren — schrittweise Energie aus dem
System herausgezogen wird. Diese Interaktionsoperatoren basieren auf sogenannten Leiter-
Operatoren (ladder operators) der freien Theorie, die bestimmte Ubergéange zwischen
Energiezustanden ermdéglichen. Durch ein spektroskopische Durchstimmen des Kihlschrank-
Qubits kénnen dabei Resonanzen genutzt werden um effizient Energie zu transferieren.

Ein zentrales Problem bei der Praparation des Grundzustands ist, dass diese normalerweise
Vorwissen Uber die Energie-Struktur des Systems erfordert. Andererseits ist diese Energie-
Struktur genau das, was man eigentlich bestimmen will. FAU umgeht dieses Dilemma mit einer
zweistufigen Strategie: Zunachst fihren der Algorithmus einen spektralen Scan durch,
indem er die Energieaufnahme oder -abgabe des Kihlschranks misst, wahrend dieser mit dem
Hauptsystem interagiert. Diese Messungen liefern Informationen Uber die relevanten
Eigenenergien des Systems, also Uber die Struktur des Energie-Spektrums. Mit diesen
Informationen kann der Algorithmus dann gezielt die Parameter fur die anschlieBende
Grundzustandsvorbereitung einstellen.

Mit dieser Grundlage entwirft FAU schliel3lich den eigentlichen quantenalgorithmischen
Kiihlprozess: Ausgehend von einem Anfangszustand, der bereits in einem relativ niedrigen
Energiebereich liegt — was man oft mit physikalisch realisierbaren Startzustanden erreichen
kann — wird das System schrittweise naher an seinen wahren Grundzustand gebracht. Die
Laufzeit des Algorithmus wachst dabei polynomiell mit der SystemgroRe, solange die
Spektralllicke ebenfalls nicht exponentiell mit der GréRRe schrumpft. Das bedeutet: Fir viele
relevante physikalische Systeme ist dieser Ansatz nicht nur theoretisch elegant, sondern auch
praktisch effizienter als traditionelle Algorithmen.
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Ein weiterer Vorteil dieses Verfahrens ist, dass es nicht nur zur Vorbereitung eines exakten
Grundzustands dienen kann, sondern auch auf die Herstellung von thermischen Zustanden
— Zustande bei einer definierten Temperatur — erweitert werden kann. Thermische Zustande
spielen insbesondere in der statistischen Physik und bei der Untersuchung von
Materialeigenschaften bei endlichen Temperaturen eine zentrale Rolle. Auch hier zeigt der
Algorithmus vielversprechende Eigenschaften hinsichtlich Effizienz und Skalierbarkeit.

Zur Veranschaulichung wendet FAU den Algorithmus auf das Fermi-Hubbard-Modell an — ein
grundlegendes Modell flir wechselwirkende Elektronen in Festkérpern, das in der theoretischen
Physik intensiv studiert wird. Das Fermi-Hubbard-Modell gilt als Prufstein fiir viele neue
quantenmechanische Algorithmen und Quantensimulatoren, weil es komplexe Korrelationen
zeigt und klassische numerische Methoden schnell an ihre Grenzen stol3en. Die Ergebnisse
bestatigen, dass der vorgestellte Kiihlalgorithmus in diesem Kontext effektiv arbeitet und die
gewlnschten Zustande in effizienter Laufzeit erreichen kann.

Zusammengefasst liefert das Ergebnis einen wichtigen Beitrag zur Quantensoftware-
Forschung, indem es einen neuen, effizienten Weg zur Grundzustands-Vorbereitung von
fermionischen Systemen auf Quantencomputern etabliert. Dieser Ansatz kombiniert Ideen aus
Hamilton-Simulation, spektraler Analyse und systematischer Energietibertragung tber einen
quantenmechanischen Kihlschrank und zeigt, dass solche hybriden Strategien — zwischen
algorithmischer Kiihlung und physikalischer Messung — vielversprechend sind fir zukunftige
Anwendungen in Quantenchemie, Materialphysik und optimierenden Quantenalgorithmen.

Implementierung eines Quantenalgorithmus in dynamischer Molekularfeldnaherung
(,,Variational Time Evolution Compression for Solving Impurity Models on Quantum
Hardware”),

siehe https://arxiv.org/abs/2508.10526.

Dynamical Mean-Field Theory (DMFT) ist ein bewahrtes Werkzeug zur Analyse von Modellen
stark korrelierter Fermionen, wie etwa dem Hubbard-Modell. In der DMFT wird ein einzelner
Gitterplatz des Modells in ein effektives Bad eingebettet, mit dem er wechselwirkt. Wie bei einer
klassischen Mean-Field-Naherung werden dabei die rdumlichen Korrelationen zwischen den
Gitterplatzen vernachlassigt, wahrend die lokalen zeitlichen Korrelationen vollstandig
bericksichtigt werden. Aus diesem Grund bleibt das resultierende Storstellenmodell (Single
Impurity Anderson Model, SIAM) im Gegensatz zur herkdmmlichen Mean-Field-Theorie ein
komplexes Vielteilchenproblem. Um die Dynamik und spektralen Informationen des Systems zu
untersuchen, wird haufig ein Hamilton-basierter Ansatz verwendet, bei dem das Bad in einzelne
Badplatze diskretisiert wird. Die Qualitat der Lésung hangt dabei mafRgeblich von der Anzahl
dieser Platze ab. Dies fuhrt jedoch zu einem exponentiellen Wachstum des Hilbertraums,
wodurch klassische Rechner schnell an ihre Grenzen stol3en — insbesondere bei der Cluster-
DMFT, bei der die Storstelle aus mehreren Gitterplatzen mit unterschiedlichen
Systemparametern besteht.

Quantencomputer versprechen, diese Limitierung zu Gberwinden, indem das Storstellenmodell
auf der Quantenhardware geldst wird. Die resultierende Losung, die Green’sche Funktion in
Abhangigkeit der Realzeit, wird anschlieRend fur weitere Berechnungen auf klassischen
Rechnern genutzt. Dieser hybride Ansatz erfordert die Praparation des Grundzustands auf der
Quantenhardware und dessen anschlieBende Zeitentwicklung. Letztere wird haufig mittels
Trotterisierung durchgefiihrt. Dies fuhrt jedoch zu tiefen Quantenschaltkreisen, die auf aktueller
Hardware (NISQ-Ara) noch nicht fehlerfrei ausfiihrbar sind.

FAU hat dazu betrachtet dazu den gesamten Ablauf einer DMFT-Kalkulation innerhalb dieses
hybriden Rahmens. Wir prasentieren Ergebnisse zur Grundzustandserzeugung mittels eines
Variational Quantum Eigensolvers (VQE) sowie zur klassischen Nachbearbeitung der Daten.
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Der Kern unserer Arbeit ist jedoch eine variationelle Methode, mit der die tiefen Schaltkreise
des Zeitentwicklungsoperators in deutlich flachere Strukturen komprimiert werden. Die
Evaluierung der hierfur speziell entworfenen Kostenfunktion und deren Gradienten erfolgt
ebenfalls auf der Quantenhardware. Wir zeigen, dass fur kleine Systeme die bendétigte
Gesamtschaltkreistiefe lediglich polynomial mit der Anzahl der Badplatze wachst. Damit riickt
die Durchfiihrung von DMFT-Berechnungen auf realer Quantenhardware in greifbare Nahe.
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Die Ungenauigkeit der Approximation der Zeitentwicklung in Abhangigkeit der Schaltkreistiefe
(gemessen in der Anzahl einzelner Schaltkreisblécken L) fur unterschiedliche SystemgroRen

(Badplatze B) und mittlere Besetzungszahl der Gitterplatze (n = 0,5 links, n = 1,0 rechts). In beiden
Fallen liegt die Genauigkeit bei < 10 fir L = B2.

Effizientes Verfahren zur Auslese von relevanten physikalischen GroRen in
Gittermodellen (,,Shot-noise reduction for lattice Hamiltonians*),
siehe https://arxiv.org/abs/2410.21251 (erscheint in PRX Quantum,

https://journals.aps.org/prxquantum/accepted/10.1103/xy36-drb3).

Im Gegensatz zum klassischen Rechnen ist das Ergebnis von Berechnungen im

Quantencomputing in der Regel keine einzelne deterministische Bitfolge, sondern eine in einen
Quantenzustand kodierte Wahrscheinlichkeitsverteilung. Daher besteht eine zentrale Aufgabe
nach der Zustandspraparation darin, Informationen effizient aus dieser
Wahrscheinlichkeitsverteilung zu extrahieren, was auf einem realen Quantencomputer der
Messung des erzeugten Quantenzustands entspricht. Besonders relevante kurzfristige
Messaufgaben sind solche zur Energieabschatzung von Niedrigenergiezustanden, da sie als
Wegbereiter fur die materialwissenschaftliche Forschung mittels Quantencomputern gelten.
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Abbildung 1:Konzeptionelle Gegeniiberstellung von verschiedenen Messkonzepten, Messung in der

Eigenbasis (links), Stadardverfahren (rechts) und dem, von FAU entwickelten ,Geometric Partitioning*
(Mitte).
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Hier stellt FAU ein Messschema zur Abschatzung der Energie von Quanten-Gittermodellen aus
Messungen eines vorbereiteten Quantenzustands vor. Wir beweisen, dass es fur die gleiche
Genauigkeit immer weniger Messungen erfordert als ,naives“ Messen in gegenseitig
kommutierenden Gruppen von lokalen Pauli-Observablen. Unsere Methode basiert auf der
Aufteilung des Gitters in lokale Bereiche und der anschlieRenden Messung dieser Bereiche in
den Eigenbasen ihrer lokalen Hamilton-Operatoren durch eine Transformation der lokalen
Eigenzustande in die Messbasis, wodurch die erforderliche Anzahl von Messungen in der Regel
um mehrere GréRenordnungen reduziert wird.

Wir gehen davon aus, dass unsere Ergebnisse einen spurbaren Einfluss auf Algorithmen zur
Praparation von Eigenzustanden haben werden, da diese in der Regel die Energie des
Zustands mehrfach schatzen muissen. Wichtig ist, dass die Grofie der lokalen Breiche frei
gewahlt werden kann, um sie an das verfligbare Quantumoperations-Budget anzupassen,
beginnend mit nur n/2 zusatzlichen 2-Qubit-Gattern, die einfach an das Ende des bestehenden
Quantenschaltkreises angehangt werden.

Bestimmung der Grundzustandsenergie mittels adiabatischer Evolution und
Phasenmessung auf einem lonenfallen-Quantencomputer (,,Ground State Energy via
Adiabatic Evolution and Phase Measurement for a Molecular Hamiltonian on an lon-Trap
Quantum Computer*)

siehe, https://arxiv.org/abs/2512.14415

FAU hat eine experimentelle Bestimmung der Grundzustandsenergie (GSE) des H3+ Molekiils
auf einem lonenfallen-Quantencomputer durchgefiihrt. Die prazise Bestimmung solcher
Energien gilt als eine der vielversprechendsten Anwendungen fur Quantencomputer, da
klassische Methoden bei stark korrelierten Systemen schnell an ihre Grenzen stol3en.

In der Arbeit wird ein Protokoll zur Zustandspraparation und Energiemessung auf dem
Quantinuum H1-1 lonenfallen-Prozessor implementiert. Fiir das Experiment wurde das H3+
Molekul in einer Sechs-Qubit-Konfiguration kodiert. Zur Bestimmung der GSE kamen zwei
zentrale Algorithmen zum Einsatz: die adiabatische Zustandsptaparation (ASP) und eine
fehlerresiliente Variante der iterativen Phasenabschatzung (iQPE). Mithilfe einer randomisierten
Methode konnten die beiden Algorithmen ohne Trotter- und Zeitdiskretisierungsfehler
implementiert werden.

Ein wesentliches Merkmal dieser Arbeit ist der Verzicht auf nicht-skalierbare klassische
Hilfsberechnungen, wodurch das Verfahren theoretisch auf wesentlich gréRere Systeme
Ubertragbar bleibt. Bisherige Arbeiten bei denen ASP und iQPE gemeinsam zur Bestimmung
der GSE verwendet wurden waren auf ein Experiment mit einem System- und einem Hilfs-Qubit
beschrankt.

Um die Einflisse von Hardware-Fehlern in den Ergebnissen zu reduzieren, wurden klassische
Post-Processing-Techniken angewandt. Die Ergebnisse zeigen, dass der Quantencomputer
eine Energie lieferte, die mit einer Abweichung von -25,5 £ 5,3 mHa naher am exakten Wert
liegt als die klassische Hartree-Fock-Naherung, welche eine Abweichung von 52,8 mHa
aufweist (siehe Abbildung links). Damit konnte eine Verbesserung gegenuber dieser
klassischen Basismethode um mehr als funf Standardabweichungen demonstriert werden.

Ein zentraler Beitrag der Studie ist die Identifikation der dominierenden Fehlerquellen. Durch
detaillierte Simulationen konnte festgestellt werden, dass der Algorithmus sehr resilient
gegenuber koharenten und inkoharenten Fehlern ist. Das Haupthindernis fur das Erreichen der
sog. chemischen Genauigkeit waren Leakage-Fehler in der Hardware.

Die Arbeit unterstreicht, dass fur kinftige Fortschritte in der Quantenchemie nicht nur die
Reduktion von Standard-Fehlern, sondern insbesondere die Unterdriickung von Leakage-
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Fehlern entscheidend ist. Die erfolgreiche Umsetzung eines rein quantenbasierten Ab-initio-
Verfahrens markiert einen wichtigen Schritt in Richtung skalierbarer Quantensimulationen fur
komplexe Moleklile.

1. Erganzende Angaben

Wichtigste Positionen des zahlenmaBigen Nachweises

Die Hauptkosten des Projekts waren Personalausgaben fiir die Wissenschaftler, die am Projekt
gearbeitet haben. Weiterhin fielen Ausgaben fir hochleistungs Rechenknoten an. Diese wurden
eingesetzt, um die entwickelten Algorithmen in Simulationen zu testen, eine Mallnahme, die in
dieser Entwicklung essenziell wichtig ist um das Skalierungsverhalten zu testen.

Notwendigkeit und Angemessenheit der geleisteten Projektarbeiten

Die, im Projekt erreichten, Ergebnisse haben entscheidend dazu Beigetragen effizientere
Algorithmen zur Berechnung von Grundzustdnden und Dynamik in fermionischen Systemen,
wie Molekilen oder dem Hubbard Modell, zu entwickeln. Das Projekt hat damit wichtige Schritte
zu Realisierung von kommerziell relevanten Anwendungen mit einem moglichen Quantum
Advantage geleistet.

Voraussichtlicher Nutzen im Sinne des fortgeschriebenen Verwertungsplans

Die Entwickelten Algorithmen wurden teilweise auf Hardware von Quantinuum getestet. Zudem
wird derzeit ein entwickelter Algorithmus in Zusammenarbeit mit Bosch auf IBM Hardware
getestet. Weiterhin hat das Projekt einen wichtigen Beitrag zur Ausbildung von
Quanteningenieuren in Deutschland geleistet.

Fortschritte bei anderen Stellen

Die Entwicklung von Algorithmen zur Berechnung fermionischer Systeme ist ein sehr aktives
Feld der Forschung zu Quantenalgorithmen. Daher sind auch in anderen Teams relevante
Entwicklungen auf diesem Gebiet erreicht worden.

Erfolgte und geplante Veroffentlichungen von Ergebnissen
Bisher wurden drei Arbeiten mit Ergebnissen des Projekts publiziert:
- Manuroglu et al. Phys. Rev. Research 5, 043035 (2023)
- Marti etal. Quantum 9, 1635 (2025)
- Wolf et al. https://arxiv.org/abs/2508.10526
- Eckstein et al. https://arxiv.org/abs/2410.21251 (erscheint in PRX Quantum)
- Nutzel et al. https://arxiv.org/abs/2512.14415.
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