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В своей научной работе для расчёта энергии основного состояния примесных редкоземельных ионов Yb3+: Y2Ti2O7 и Er3+: YPO4 мы используем, доступные через облачный сервис, квантовые компьютеры IBM и квантовый алгоритм Variational Quantum Eigensolver (VQE) [1], который хорошо зарекомендовал себя, как алгоритм, позволяющий задействовать скромные вычислительные возможности современных квантовых компьютеров. В качестве алгоритма минимизации мы выбираем алгоритм Simultaneous Perturbation Stochastic Approximation, подходящий для оптимизации шумных целевых функций с большим количеством параметров.  
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Рис.1. Результаты полученные в процессе оптимизации параметров для гамильтониана кристаллического поля Er3+
Кроме того, с помощью VQE мы рассчитываем компоненты g-факторов основного состояния примесных редкоземельных ионов Yb3+ и Er3+. Часть результатов, полученных в нашей работе приведена на (Рис. 1) и в Таблице 1.

Таблица 1. Вычисленные на квантовом компьютере g-факторы основного состояния для иона Yb:Y2Ti2O7 и Er:YPO4 (выделено серым) в сравнении с их экспериментальными значениями [2,3] 
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