Kuantum Optimizasyon
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Zamandan Bagimsiz Schrodinger Denklemi (ZBSD)

ZBSD, Schrodinger Denkleminin degiskenlerin ayrilmasi yontemiyle coziillmesi ile elde edilir.

H (1)) — m% V(1) —— H |p) = E |)

ZBSD, bir ozdeger denklemidir. Enerji 0zdurumlarina sistemin Hamiltonyeninin uygulanmasi, bu
durumlarin enerji seviyelerini verir.
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Bulunan enerji 6zdurumlar: duragan durumlara denk gelir. Duragan durumlarda sistemin
herhangi bir durumda bulunma olasilig1 sabittir. Izole molekiillerin enerji seviyeleri bu durumlara
ornektir.




Denklemin Onemi ve Coziimiindeki Zorluklar

Denklemin Onemi:
ZBSD’nin ¢oziimleri, kuantum sistemlerin enerji seviyelerini bulmak i¢in kullanilir. Bu denklemin
coziimi molekiillerin, tepkimelerin ve spin sistemlerinin incelenmesinde biiyiik rol oynar.

Cozumdeki Zorluklar:

Bu 0zdeger denklemini tam olarak ¢ozebilmek icin Hamiltonyen’in kosegenlestirilmesi gerekir.
Ancak Hamiltonyen matrisinin boyutu sistemin yer aldig1 Hilbert Uzayinin boyutu ile tistel olarak
artar.

Ornek:

N
) = Q) [8),, . 19, = an |1) + Ba |L) = |T) € C*°
n=1

Bu sistemin Hamiltonyeninin boyutlar1 2V x 2% olacaktir.
Bu sebepten biiyiik sistemler icin bu denklemleri tam olarak ¢cozmek cok zor ve verimsizdir.



Klasik Komputasyonel Yontemler

Ana Fikir: Sistemin dalga fonksiyonu, sistemin bazi olas1 konfigiirasyonlarinin
lineer kombinasyonlar seklinde yazilabilir.

Hartree Fock: Full Configuration Coupled Cluster:
Elektronlar arasi Inreaction: Farkl elektron uyarimlarini
korelasyonu yok sayar, Belirli bir diizeye kadar her  iceren bir cluster operatori
her elektronun yalmiz  orbital korelasyonunu tamimlar. Bu operatoriin

ortalama bir alandan  hesaba katar. Teoride tim  baslangic durumuna
etkilendigini varsayar. elektron konfigiirasyonlarin1 uygulanmasiyla farkh

hesaba katar. Kullanmasi konfigiirasyonlarin
(x1) ) verimsizdir. superpozisyonlari elde edilir.
X1\X1 ce XN (X1
Xl(X2) XN(Xz) _ iAGA
o= =g+ 3 e T 2 2 G
xi(xn) ... xn(xN) s>0 T =T, +Ty + T +--- |



Kuantum Bilgisayarlar Neden Onemlidir?

“Nature isn't classical, dammit, and if you want to make a
simulation of nature, you'd better make it quantum mechanical,
and by golly it's a wonderful problem, because it doesn't look so
easy.”

-Richard Feynman




Kuantum Bilgisayar Nedir?

Klasik Bilgisayarlarda Bit Durumlar:

S =aa9...an_10,,a; € {O, 1}

Kuantum Bilgisayarlarda Kiibit Durumlar:

W) = 1), ), -l
Burada |¢); = «; |0) + 5; |1) genellestirilmis tek kiibit durumudur.

Operasyonlar:
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Kuantum Faz Hesaplamas1 (KFH)

Amac:
U ) = 2Tt 7)) denkleminde 61 elde etmek

Ana Fikir:
| 2" 1 2m 1 | 2m 1 )
Y[y — (U7 [) s N DY i) [9) = N D ) U7 ) = N Y [4) €™ o)
§=0 §=0 §=0
2" 1
Phase Kickback sayesinde n kiibitte v Z j) €2™¢ durumunu sifrelemis oluruz.
j=0

Buradan Inverse Quantum Fourier Transform ile 6’ya istenilen derecede yaklasabiliriz.



KFH’nin Kimyada Kullanim

Hamiltonyen Zaman Evrimi operatoru kullanilarak bir baslangic
durumundan (orn. HF) istenilen duruma gidilebilir.

U = e = U [y) = Bt Jy)

Ancak baslangic durumu farkli durumlarin bir lineer kombinasyonu
olacagindan isin sonunda bir ozdurum superpozisyonu elde ederiz.

KFH [¥) =Y  cm |Em) [thm)

m

Bu sebepten baslangc durumu secimi cok onemlidir. |CO \2 yeterince
buytk olmalidir ki bir ol¢ciim sonrasi sistem taban durumuna cokstn.



NISQ Donemi

Bu algoritmalar ne kadar umut verici goziikiirse goziiksiin bunlarin
uygulanabilecegi giicte kuantum bilgisayarlar hentiz yapilmada.
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Bu sebepten Giiriiltiilii Orta-Olcekli Kuantum Cihazlar (Noisy

Intermediate-Scale Quantum Devices) ile calismaktayi1z. Bu cihazlarin
kapasitesi daha diisiik oldugundan hibrit algoritmalar kullamilmaktadir.
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Varyasyonel Kuantum Ozcoziicii (VKO)
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Varyasyonel Ilke

Ilke:

WIH )

Kanit:
WIH ) = O WnDHO em [m)) =D chem (n| H|tbm) =Y chem (n| Em |thm)

n m n,m

— ZC Cm n,m @anm Z ’Cn‘2E ‘CO’2EO + Z ’Cn‘2En

n>0
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VKO’niin Adimlar
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Hamiltonyen Esleme

Her tekrarda elimizdeki durumun Hamiltonyen ile beklenen degerini
hesaplayabilmek icin Hamiltonyeni cihazda hazirlamamiz gerekir. Bunun icin
birka¢ yontem vardir:

« Jordan-Wigner Eslemesi: Her bir spini bir kiibite esler.
« Parity (Eslik) Eslemesi: Her kiibitte belirli bir indisten diisiik alfa ve beta spin

orbitallerin doluluguna iliskin esligi kodlar. Belirli durumlarda iki kiibit az
kullanarak simiilasyona izin verir.

 Bravyi-Kitaev Eslemesi: Parity ve Jordan-Wigner eslemelerinin orta noktasidir.

Orbital dolulugu ve belirli bir indisten diisiik orbitallerin eslik degerini bir arada
kodlar.



Durum Hazirlama ve Varyasyonel Ansatz

Elimizdeki baslangi¢c durumunu (genelde HF) glincellemek icin ansatz adi verilen
parametrelendirilmis bir tiniter operator kullanilir. Bu ansatz, ¢oziimiin bir ogesi
oldugu Hilbert uzayin1 aramamizi saglar. Aranan Hilbert uzayim daraltmak icin

problemin Hamiltonyen’inin simetrilerinden yararlanilabilir.

Simetri: S, H’in simetrisi ise [S,H] =0

%) , H’in bir 6zdurumu olsun. O zaman H |¢) = F |¢)
1S, 1] [1h) = SH|Y) = HS i) = ES ) = HS )
SSH] =0= ES|Y) =HS |v) = |¢), S’in bir 6zdurumudur.



Varyasyonel Ansatz

Ansatzlar iki baglik altinda incelenebilir:

 Donanimsal olarak Verimli Ansatz:
* Problemin kendi ozelliklerindense eldeki donanimin elverdigi operasyonlara
gore bir ansatz tasarlanir.

« Ornek: EfficientSU(2)

 Kimyadan Esinlenilmis Ansatz:
« Problemin kendi ozelliklerine gore bir ansatz tasarlanir. Simetrilerden ve

benzer ozelliklerden yararlanilir.
* Ornek: Unitary Coupled Cluster (UCC)
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Dinamik Ansatz

Ansatz, optimizasyon boyunca sabit kalmak zorunda degildir. Onun

yerine ADAPT-VQE algoritmasinda onerilen gibi dinamik bir ansatz da
kullamlabilir

= {11,153, T3, ...} seklinde bir operatér havuzundan belirli
kurallara gore secilen operatorler ansatzi olusturur.

2) Operator pool
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8) VQE: Re-optimize all parameters

EM* — min <WHF -0,A, .. e 0ni1Ani1 Helns Pnet ... @01As ’ l//HF>
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Klasik Optimizasyon

Ansatzin yeni parametreleri, klasik bilgisayarlarda optimizasyon ile
belirlenir. Burada Hamiltonyen’in elimizdeki durumla beklenen

degerinin gradyani hesaplanir ve buna gore parametreler giincellenir.
Ornek:

f(0) = ((0)[H[(0))

f(O+0e;) — f(0—dé;)

692f(9) — 25

9§n+1) =0 —a- 0y, f(0)



Klasik Optimizasyon

Baz1 Klasik Optimizasyon Yontemleri:

SPSA Stokastik Optimizasyon
COBYLA Lineer Optimizasyon
SLSQP Quadratik Optimizasyon
ADAM Adaptif Optimizasyon
BFGS Ikinci Derece Optimizasyon

POWELL Gradyansiz Optimizasyon



Barren Plateau Problemi

Barren Plateau Problemi Nedir:
Varyasyonel algoritmalarda gradyanin lokal optimumlarda o’a
yakinsamasi problemine denir.
Etkileyen Faktorler:
« Sistem boyutu ve rastgele baslatilma
« Expressibility
» Objektif Fonksiyonunun Yerelligi

« Gurultu

e Dolaniklik Dereceleri



Bir Ornek

Erken Barren Plateau Barren Plateau Asilmis
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