Optimalizacia varia¢nych kvantovych eigensolverov

Michal Svec

doc. RNDr. Martin Plesch, PhD.

Michal Svec Optimalizdcia variagnych kvantovych eigensolverov 1/17



Ansatz & Hamiltonian

® Ansatz

® parametrizovany kvantovy obvod

® zaoberdme sa len triedou hardvérovo efektivnych ansatzov (HEA)
® daji sa pouZit aj na dnednych kvantovych poéitatoch
® si vieobecné, nie su viazané na Ziadny Specificky problém

10)

1)
® Hamiltonian
® reprezentuje celkovi energiu systému
® vybrali sme si molekulu jednu vodika (H;) reprezentovant pomocou 4
qubitov
® pre n3s to je len matica (16 x 16, mdme 4 qubity a 2* = 16)
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Zakladny stav energie
® stav, kedy su elektrény najbliZsie k jadru
® zakladny stav molekuly vodika = -1.8671050114542505 Ha

® presnd hodnota nie je podstatnd, ststredime sa na chemicku
presnost +£0.0016 Ha
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zdroj:https://mmerevise.co.uk/app/uploads/2022/10/Atomic-Structure-alevel-1536x779.png.webp
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Variagny kvantovy eigensolver (VQE)

® hybridny algoritmus
® ast prace odovzdame klasickému poéitatu
® na klasickom poéitaci bezi optimaliza¢ny algoritmus
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zdroj:https://images.ctfassets.net/hqm865gcixfs/7ADhfqugYOEesM50SFHCiL/eb70£8716e2831015253e1eedced6320/
2022-01-06-vqe. jpeg
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Variagny kvantovy eigensolver (VQE)

® rGzne moZnosti pouZitia

zaoberame sa najdenim zakladného stavu molekuly vodika
® eigensolver
® najde najmensie vlastné &islo = zakladny stav

o cielovl funkciu tvori ansatz a Hamiltonian
Hamiltonian zdkladny stav energie
» VQE >
ansatz
Ciel

® zamerali sme sa na vykonnost VQE

® zistovali sme, ako jednotlivé ansatze a optimalizagné algoritmy
ovplyviiuju vysledok
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Linear ansatz
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1. vrstva 2. vrstva

® vyrstva sa sklada z rotaénych hradiel a previazania

® kazdy qubit je previazany s nasledujiicim
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Reverse linear ansatz
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® taky isty ako linear ansatz, ale qubity st previazané v opa¢nom poradi
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Circular ansatz
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® |inear ansatz, ale navySe je posledny qubit previazany s prvym
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Full ansatz
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® kazdy qubit je previazany s kaZdym

qs
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Porovndvanie vykonnosti VQE

® porovnavali sme, ako jednotlivé kvantové obvody funguji spolu s
optimaliza¢nymi algoritmami
® 15 optimalizagnych algoritmov
® v nasom pripade optimalizuji parametre pre rota¢né hradla ansatzu
® algoritmy majti vela parametrov
® zvolili predvolené parametre
® nastavili sme len maximum iterdcii na 100

Optimaliza¢né algoritmy
negradientové gradientové
AQGD Gradient Descent
NFT CG
QNSPSA ADAM
SPSA AMSGRAD
COBYLA L_BFGS_B
Nelder Mead SLSQP
Powell TNC
UMDA
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Porovndvanie vykonnosti VQE

® 18 roznych ansatzov

® 6 typov
® 7z kazdého typu sme zobrali 1, 2 a 3 vrstvové varianty

® kazdd kombindciu ansatzu a optimalizagného algoritmu sme spustili
50-krat

® vyprodukovali sme data a nasledne sme ich analyzovali

Ansatze
linear

reverse linear
pairwise
circular

SCA

full
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Implementacia

¢ Qiskit (Quantum Information Science Kit)

® kniznica na pracu s kvantovymi po&itatmi a kvantovymi algoritmami
® simulator

® idedlne podmienky, Ziadny Sum a ru3enie

® Python

® multiprocessing

® analyza dat
e vela dit
® celkovo 13500 behov VQE
® 15 optimalizaénych algoritmov x 18 ansatzov x 50-krat

® hladali sme rézne sivislosti a vhodnti reprezentéciu vysledkov
® pouzivali sme kniznice ako Pandas, Plotly, Matplotlib, Seaborn
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Vplyv vrstiev ansatzu
® 1lvrstva ® 2vrstvy ® 3vrstvy @ gradientové % negradientové
1.0 ® 7Y
0.9 (] ([ ]
0.8
0.7
0.6
0.5 ® x
0.4
0.3
0.2
0.1

Pr[chemické& presnost]

x
x

P

00— % % % % %X %X %X % 0 0 0 0 0 0 —®

P F 5P 0P (WP 0 v oD o O W 0 (R
b0 W 7B Wt O TP g <
0@?‘/ < . (\\‘0 P&‘\ L
W« €
ot

Optimalizacné algoritmy
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Vykonnost réznych typov ansatzov

® linear e full ® pairwise @ 2 vrstvy
reverse linear ® circular ® sca % 3 vrstvy
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Potet evaludcii cielove] funkcie & chemickd presnost

[ gradientové I negradientové ®  Pr[chemicka presnost]
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Optimaliza¢né algoritmy
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Priemerny pocet dosiahnuti chemickej presnosti za hodinu

® gradientové ® negradientové
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Optimalizacné algoritmy
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Zhrnutie

Ansatze
® akykolvek ansatz s jednou vrstvou nevedie k rieeniu
e pri gradientovych algoritmoch na volbe ansatzu a¥ tak nezileZi

® negradientové algoritmy sti citlivejie na volbu ansatzu

Optimaliza¢né algoritmy
® gradientové funguji lepSie pre ansatze s troma vrstvami

® negradientové dosahuju lepSie vysledky s ansatzmi, ktoré maji dve
vrstvy

¢ volba optimalizaZného algoritmu je ddleZitej§ia ako volba ansatzu
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