Kapitola 1

Aktualny stav

1.1  Qubit

V klasickych pocitacoch su vSetky tdaje reprezentované nejakou postupnostou bitov,
ktoré mézu mat jeden zo stavov: 0 alebo 1. Analégiou v kvantovych pocitatoch pre
klasicky bit je qubit, 2-stavovy kvantovy systém, t.j. moze sa nachadzat v superpozicii
dvoch zékladnych kvantovych stavov (v kontexte qubitu stavy 0 a 1).

Na popis qubitu sa najprv musime oboznamit s Hilbertovym priestorom. Presni
definiciu uvadzat nebudeme, dolezité pre nés bude, Ze to je vektorovy priestor nad
polom komplexnych ¢isel s operaciou skalarneho stuéinu. Na zapis vektoru pouZijeme
ket notéciu |), a na zapis skalarneho stac¢inu bra-ket notaciu («|f3).

Matematicky qubit zodpoveda la¢om v Hilbertovom priestore. L¢ je trieda ekviva-
lencie na vektorovom priestore, kde dva vektory |a) ,|5) st v jednej triede ekvivalencie
prave vtedy ak existuje ¢ € C také, ze |a) = ¢|f).

Stav qubitu |¢) zapiSeme v tvare

¥) = «|0) + B [1)

, kde pre a, 8 € C plati |[a]* + |f]> =1

1.1.1 Blochova sféra

Vlastnosti qubitu umoziuja jeho stav zapisat v tvare:

6) = cos(3) 10) + c*sin(3) |1

Potom lubovolny qubit |¢) s parametrami 6, ¢ vieme reprezentovat na povrchu

Blochovej stéry podla obrazku 1.1.
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1.1.2 Viac qubitov

Pomocou n klasickych bitov dokédzeme vyjadrit 2" roznych hodnét. Analogicky pri ras-
ticom pocte qubitov exponencialne rastie dimenzia vektorového priestoru opisujiceho
systém tychto qubitov. Vo vSeobecnosti na vyjadrenie kvantového stavu n qubitov po-
trebujeme 2" komplexnych ¢isel (upresnit).

Nech e; je vektor v n-rozmernom Hilbertovom priestore (teda s 2" stradnicami)
s jednotkou na i-tej pozicii a nulami na zvy$nych (pozicie ¢islujeme od nuly). Potom
bazové vektory st z mnoziny {e;|1 < i < 2"}. V ket notacii zapiSeme vektor e; ako
|b(7)), kde b(7) je binarny zapis ¢isla i. Stav systému n qubitov potom zapiSeme:

2" —1

Z a; |$Z>

i=0
kde a; € C pre 0 <7 < 2" — 1. Systém 2 alebo viacerych qubitov nazyvame kvantovy

register.

1.1.3 Operacie na qubitoch

e Unitarne transformacie - zodpovedaji nésobeniu stavového vektora unitdrnou
maticou. Matica U je unitarna, ak plati UUT = I, kde UT je matica ktora vznikne
transponovanim U a komplexnym zdruzenim jej prvkov. Pre niektoré z tychto
matic bolo podla toho ¢o robia zavedené ich pomenovanie

— Rotacia okolo jednej z osi z,y, z, oznacenie R,, R,, R. o uhol ¢

x Pre os y st to vSetky matice v tvare
cos(%) —sin(%)
sin(8)  cos(%)

et 0
0 %

* Rotaciu okolo osi = je mozné ziskat z operécii R, IR,

S-S

* Pre os z matice

Rotécie vieme zobrazit na Blochovej sfére oto¢enim vektora okolo prislusne;
osl.
— Kontrolovana negéacia (CNOT) invertuje (prvy) cielovy qubit prave vtedy,

ked zvoleny kontrolny qubit je |1), ¢o znamena Ze stav
«]00) + 5 ]01) + v|10) +d |11)
transformuje na stav

a]00) + £ 101) + & |10) + v |11)
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. Matica tejto transformacie je

1 000
0100
0001
0010

Dolezitou vlastnostou tejto transormaécie je, ze pomocou nej dokazeme vy-

tvorit previazanie medzi qubitmi.
Unitarne transformaécie st reverzibilné.

e Meranie - projekcia stavu qubitu do jedného zo stavov |0) ,|1), pre qubit

|p) = a]0) + 5 [1)

je pravdepodobnost ze vysledok merania bude 0 (resp. 1) rovna |a|? (resp. |5]?).
Meranie sposobi kolaps stavu a nasledovné merania uz buda opakovane davat

rovnaky vysledok s pravdepodobnostou 1. Meranie nie je reverzibilné.

Matice operacii pre viac qubitov

Vyssie uvedenit matice pre rotacie vieme pouzit iba na systém s jedinym qubitom,
maticu pre CNOT iba na systém dvoch qubitov. Pre rozsirenie tychto operécii na viac

qubitov sluzi tensorovy stucin

aip ... Qip b11 blm
Pre stvorcové matice A = : : : a B = : : : definujeme
ap1 .-~ App bml bmm
CLHB alnB
tensorovy sucin A ® B = : :
amB ... ap,B

Rotacie a CNOT-y st univerzalne

Okrem rotécii a CNOT-ov vieme vymysliet nekonec¢ne vela dalsich operacii, ale kazda
z nich vieme rozlozit prave na vyssie uvedené operacie. NavysSe, v ¢lanku Shendeho

et.al. [3] sa uvazda
e Lubovolny n-qubitovy stav sa da dosiahnut s pouzitim najviac 2" —2n CNOTov

e Tubovolny n-qubitovy operator sa da skonStruovat s pouZzitim najviac %4” —
22" + 3 CNOTov
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1)

Obr. 1.1: Blochova sféra
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la,) —— R.(6) | R,(9))
|q2) Rx(gp) | Ry(gq) Q
|g5) R.(0,) 1 R,(6,) D

Obr. 1.2: Kvantovy obvod, ktory na kazdom qubite vykonéa rotaciu okolo osi x a potom
okolo osi y. Po rotaciach aplikuje CNOT s kontrolnym qubitom ¢; a cielovym qubitom

¢, po nom je dalsi CNOT s kontrolnym qubitom ¢y a cieflovym g

1.1.4 Previazanie

Dalsim rozdielom medzi bitom a qubitom je schopnost qubitov byt v previazanom
stave, kedy stav jedného qubitu zéavisi (do nejakej miery) od nejakého iného qubitu.
Extrémnym pripadom previazania je 2-qubitovy systém v Bellovom stave, v pripade

ktorého hovorime o maximélnom previazani:

_ [00) + J11)

) 7

KedZe nenulové koeficienty maju v tomto stave iba vektory |00) a |11), tak meranie
ktoréhokol'vek z oboch qubitov sposobi, Ze druhy qubit bude po merani v rovnakom

stave.

1.1.5 Pozorovatel'na

Pozorovatelna je vlastnost systému, ktortt mézeme merat. V kvantovych systémoch je

pozorovatelna samoadjugovany operéator, ¢o je matica, pre ktora plati A = Af.

1.2 Kvantové pocitace

1.2.1 Kvantové obvody

Na tlohy, ktoré zadavame kvantovému pocitacu sa budeme pozerat ako na postupnost
kvantovych bran reprezentujtcich niektortu z operacii rotacie a kontrolovanej negacie,
ktorej budeme hovorit kvantovy obvod. Kvantové obdvody st analégiou k booleovskym

obvodom a analogicky mozeme takéto obvody aj kreslit (obr. 1.2).
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1.2.2 Porovnanie s klasickym pocitacom

7 hladiska vypocitatelnosti je kvantovy pocita¢ ekvivaletny klasickému, nie je ale
znama simulacia lepsia ako taka, kde v paméti drzime vektor reprezentujici stav sys-
tému, ktory nasobime unitarnymi maticami. Problémom je ale mnoZstvo paméte po-
trebnej pre tuto simuldciu. Pre systém n qubitov si musime pamétat 2" rozmerny
vektor, ktory nasobime maticami typu 2" - 2".

Lepsia simulacia ako vyssie uvedenda nie je znama, ¢o by mohlo naznacovat, ze
kvantovy pocita¢ dokaZze niektoré problémy riesit rychlejsie ako klasicky. Zatial ale
nebol najdeny dokaz o neexistencii takej simulécie.

Myslienka simulacie klasického pocitaca na kvantovom je qubity pouzivat ako kla-
sické bity a simulovat na nich booleovské obvody. K tomu je potrebné navrhnuat analo-

gické unitarne operacie k operaciam AND, OR, NOT tak, aby boli reverzibilné.

1.2.3 NISQ

Sucasny stav kvantového pocitania sa oznacuje ako NISQ - noisy intermediate scale
quantum. Tieto pocitace st charakteristické citlivostou na Sum (noisy) a niekolkymi
desiatkami az stovkami qubitov (intermediate scale). V dosledku citlivosti na $um st
vypocty nachylné na chyby a preto je prakticky nemozné na NISQ pocitacoch realizovat
vypocty s velkym poctom hradiel. Qubity v NISQ pocitac¢och maja tendenciu v case
stracat svoje kvantové vlastnosti v désledku interakcie s okolim, tento jav nazyvame
dekoherencia.

Napriek nedostatkom NISQ pocitacov je mozné ich vyuzit, ak budeme Setrit po-
¢et kvantovych bran a vypocet nebude trvat prilis dlho. V praci sa budeme zaoberat
optimalizacnymi algoritmami, kde optimalizaciu riadi klasicky pocita¢ a na urcenie
hodnotovej funkcie pouzije kvantovy pocita¢. Na kvantova ¢ast vypoctu sa modzeme
pozerat ako na subrutinu, ktora sa navonok nelisi od subrutiny vykonéavanej na kla-
sickom pocitaci. Algoritmy kombinujice klasické a kvantové pocitace budeme nazyvat
hybridné kvantové algoritmy. Algoritmy navrhnuté pre pouzitie na NISQ zariadeniach

oznacujeme ako NISQ algoritmy:.

Konektivita qubitov

Okrem vyssie spomenutych nedostatkov maji suc¢asné kvantové pocitace aj obmedzené
moznosti interakcie dvojic qubitov. Konektivita hovori, ktoré qubity mézu medzi sebou
interagovat, teda na ktoré dvojice qubitov je mozné pouzit dvojqubitové operécie.
Konektivitu qubitov mozeme zobrazit ako graf, kde qubity s indexami 7 a j mozu
interagovat prave vtedy, ked 7 a 7 st susedmi v tomto grafe. Napriklad na obrazku 1.3

moze qubit 0 interagovat len s qubitmi 1 a 14.



1.3. HYBRIDNE ALGORITMY 9

0-0-0-0-0-0-0-0-0-0-0-0-0-0
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©-2-0-8-0-0-0-9-0-@-0-8-8-

Obr. 1.3: Graf konektivity qubitov

1.2.4 Pristup ku kvantovym pocitacom

Pre pristup ku kvantovym pocitacom budeme vyuzivat cloudova sluzbu od IBM. Cas

pristupu je ale obmedzeny, preto vac¢sinou budeme pouzivat simulator.

Pre implementaciu programov s kvantovymi obvodmi budeme vyuzivat jazyk Pyt-

hon a stibor néstojov qiskit.

1.3 Hybridné algoritmy

Vys&sie sme spomenuli pojem hybridného kvantového algoritmu. Vo vSeobecnosti ide
o akékolvek algoritmy kde jeden problém rieSia spolo¢ne rieSia klasicky a kvantovy
pocitac.

V préaci sa budeme zaoberat hybridnymi algoritmami rieSiacimi optimaliza¢né prob-
lémy, kde optimalizaciu riadi klasicky pocitac¢, ktory na vypocet hodnotovej funkcie
vyuziva kvantovy pocitac¢. Na zaklade odpovedi kvantového pocitaca potom klasicky

pocita¢ urcuje dalsi priebeh vypoctu.
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Obr. 1.4: Spolupraca klasického a kvantového pocitaca

1.3.1 Variac¢né algoritmy

V tejto Casti predstavime variacné algoritmy, budeme pri tom ¢erpat z prehladovych
¢lankov Tillyho et.al. [4] a Cereza et.al [2]|. Varia¢né algoritmy st hybridné algoritmy,
kde kvantovy pocita¢ pocita hodnotova funkciu na zaklade parametrizovaného kvanto-
vého obvodu. Parametre tohto obvodu aktualizuje v priebehu vypoctu klasicky pocitac,
sposobom danym zvolenym optimaliza¢nym algoritmom. Pri implementacii varia¢ného

algoritmu budeme potrebovat:

e Parametrizovany obvod - kvantovy obvod ktory budeme opakovane spistat s roz-
nymi parametrami. Vyber obvodu zavisi od konkrétneho problému, pozadujeme
od neho maly pocet kvantovych bran kvoli akumulovanym chybam kvantovych
bran a zaroven aby bol ¢as vypoc¢tu ¢o najkratsi kvoli dekoherencii. V uvede-
nych ¢lankoch sa spomina viacero typov parametrizovanych obvodov. V praci
sme zatial pracovali s hardévoro efektivnym obvodom s linearnym previazanim
(linedrne previazanie je efektivne pretoze pouziva CNOT iba na qubity ktoré si
v grafe konektivity susedmi). Obvod obsahuje niekolko vrstiev operacii rotacii a

CNOT-ov (obrazok 1.5)
e Pozorovatelné - zavisi od nej vysledok hodnotovej funkcie, urc¢uje rieSeny problém.

e Klasicky optimalizacny algoritmus - urcuje stratégiu, podla ktorej sa aktualizuji
hodnoty parametrov. Podl'a spésobu prehladévania ich mézeme rozdelit do dvoch

kategorii

— gradientové - pri prehladavani vyuzivaju gradient, vektor, v ktorého smere
rastie hodnotova funkcia najviac. Kvoli vypoctu gradientu je ale tento spdsob

prehladévania aplikovatelny len na diferencovatelné funkcie.
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Obr. 1.5: Linearne previazanie. Nulta vrstva obsahuje iba rotéacie, kazda dalsia vrstva
obsahuje postupnost CNOT-ov, kde najprv spojime 0. qubit s 1., a postupne spajame
-ty a ¢ + 1-vy qubit, a potom rotacie. Pocet CNOT-ov tu rastie s po¢tom vrstiev

linearne.

— negradientové

Vyber optimalizacného algoritmu taktiez zavisi od konkrétneho problému a z

Casti ide o experimentalny proces.

Z praktického hladiska je predpokladom variacnych algoritmov aj ich pouZitie na

problémy, ktoré su prirodzené pre rieSenie kvantovym pocitacom.

Problém barren plateau

KedZe hodnotovu funkciu uréujeme meranim, ktoré méa obmedzent presnost, moze sa
stat Ze v kazdom smere bude funkcia rast iba o nejaké hodnoty dostato¢ne malé na
to aby sme ich nevedeli meranim odlisit. V takomto pripade nie je na zaklade ¢oho
rozhodniit, ktorym smerom sa pri optimalizécii dalej vybrat.

Mohlo by sa zdat, Ze toto bude problém iba pri gradientovych stratégiach, ale ¢lanok

Arrasmitha et.al.[1], Ze ani negradientové prehladévanie neriesi tento problém.

1.3.2 Variac¢ny kvantovy eigensolver

Jednym z najlepsie vyuziteInych varia¢nych algoritmov je varia¢ny kvantovy eigensol-
ver, ktory mé za tlohu najst najniz$iu energiu kvantového systému. Pozorovatelné,

ktora urcuje energiu kvantového systému sa nazyva hamiltonian.
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Kvantovym pocitacom budeme hladat minimélnu vlastni hodnotu hamiltoniénu,
teda pre hamiltonian H hladame najmensiu hodnotu A taku, Ze pre nejaky vektor u
plati:

Hu = )\u

Hodnota A je zaroven aj minimalnou energiou daného kvantového systému.

Varia¢ny kvantovy eigensolver méa vyuzitie v kvantovej chémii, napr. pri simulacii
interakcii medzi elektronmi. Kym pre kvantovy pocitac je takyto problém prirodzeny a
velkost kvantového obvodu je polynomialna od velkosti systému, pre klasicky pocitac

st zname iba metody s exponencialnou zlozitostou.
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