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Variational Quantum Eigenslover (VQE)

@ Phase estimation algorithm (PEA) umoziiuje ziskat vlastni hodnoty ze spektra
elektronického Hamiltonianu s libovolnou pfesnosti, vyzaduje vsak kvili délce kvantovych
obvodU fault-tolerant quantum computers.

@ Slibnou alternativou pro NISQ (Noisy Intermediate-Scale Quantum) zafizeni je Variational
Quantum Eigenslover (VQE), ktery kombinuje pfednosti kvantovych a klasickych poéitaca.

@ Vyuziva variacni princip:
E = min (W(0)|H|w(6)) (1)
0
@ Pfiprava stavu |W(§) , méfenfi <W(§)|H|W(§)> na kvantovém pocitadi

@ Optimalizace @ na klasickém poditadi

@ Vyuzivd exponencialni kapacitu kvantovych registrii, avsak pocet parametri 0 musi byt

polynomialni!
Variational Quantum Eigensolver (VQE):
Classical optimizer
‘ New set of 6 values
A4

4 Repeat until
convergence
|0y — mingE (6)
B Parametrized ‘
|0> quantum circuit
E(0) = (YolHIpe)
[0) —

State preparation and measurement
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Hardwarové efektivni rozvoj (Hardware efficient ansatz, HEA)

@ Zmirnéni vliv Sumu hardwaru pomoci hradel, ktera jsou pfirozena pro konkrétni
architekturu/topologii.

Depth D

>
Qubit 1
Qubit 2

Qubit 3

12
‘ Native Interactions and Topology ‘

Z

@ Neni tedy problém specificky - coz mize byt vyhoda: pouziti v kvantové chemii, ¢i
kvantovém strojovém uceni, ale také nevyhoda - Barren plateaus.
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Barren plateaus (BPs)

@ Barren plateaus (BPs) jsou ploché oblasti na hyperpovrchu, které se vyznaéuji exponencialné
mizicimi gradienty v zavislosti na velikosti problému = zpisobuje neefektivitu VQA!

BPs jsou ve své podstaté disledkem prokleti dimenzionality!

Typicky problematické jsou hluboké HEA s velkou expresivitou.

@ Na druhou stranu bylo ukazano, ze p¥ilis mélké obvody mohou vést k falesnym lokalnim
minimdm.

Jednou z osvédéenych strategii je zaméFit se na oblasti s velkymi gradienty, jako v
ADAPTIvnich schématech chemicky inspirovanych ansatzi.
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Chemicky inspirované rozvoje

@ Chemicky inspirované rozvoje jsou téméf vyhradné zaloZeny na teorii Unitarnich Coupled
Clusters (UCC):

@ Metody UCC nelze implementovat efektivné na klasickém poéitadi = potencidln{
kvantova vyhoda:

e THe" = H+[H, T]+ %[[H, T, T]+ %{[[H, T, T], T+ %[[[[H, T, 71, 7], T]

T T o771

e = nekondici fada

@ Je znamo, ze UCCSD prekonava CCSD, zejména u silné korelovanych systémd.

ucesD: D) = e T, T=h+hH
ADAPT: (8) = &%, e 5 — 2 c (T, T2}

qubit-ADAPT: {/(d) S L B A - . in,-,p,- e{Xx, vy, z}
i

@ P¥istup qubit-ADAPT vede k Gsporam radové v poétu CNOT hradel!
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Méreni stredni hodnoty elektronického Hamiltonianu

@ Reprezentace Hamiltonianu ve druhém kvantovani
soucinl Pauliho operatorii

E@) =Y b (wo)| [[o|w@d) oetix v,z

j i
L> obsahuje 1-elektronové a 2-elektronové integraly

—

@ Kazdé méfeni vyzaduje nové pripraveny stav W(0).

JW nebo BW mapovani . L, .
—————— > linearni kombinace

@ Klasicka optimalizace parametri 0: s gradientem nebo bez néj.
@ VQE vyménuje dlouhé koherentni obvody PEA za kratké obvody a velké mnoZstvi méreni.

@ Celkové skalovanf( je opét nizky polynom v M (pokro&ilé metody pro redukci poétu méFenf,
stale se zlepsuji).
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Quantum Error mitigation (QEM)

@ Vzhledem k tomu, Ze jsme stale pomérné daleko od vypoctd na kvantovych poditacich
odolnych viiéi chybam (Fault Tolerant QC), se v éfe NISQ zaméFujeme spiSe na zmirfiovani
chyb nez na jejich Gplné odstranéni.

@ QEM - algoritmické schéma, které snizuje zkresleni zplisobené Sumem ve stfedni hodnoté
(napt. energie) pomoci postprocesingu.

@ Bylo navrzeno nékolik pfistupti k QEM, pravdépodobné nejjednodussi je extrapolace k
nulovému sumu (Zero-noise extrapolation):

--~ Fitted error-mitigated function: f(A; 8")
® Noisy expectation values: Tr[Op,] atA=0.5, 1, 1.5

" . , . X  Error-mitigated estimate: E[Oem]=f(0;5')
> Mpyslenkou je provést experimenty

s riznymi Grovnémi Sumu a poté
pomoci klasické polynomialni
extrapolace odhadnout vysledek v
rezimu nulového Sumu.

0.4

U...cely kvantovy obvod

Expectation value
/
.

> Zvyseni Sumu:

uto)n

0.0 0.5 1.0
Circuit fault rate: A
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Quantum Approximate Optimization Algorithm (QAOA)

@ Ve skutecnosti se jedna o specidlni pripad VQE navrZeny pro kombinatorické optimalizaéni
problémy.

@ Hleda pFiblizna ¥eseni instanci kvadratické neomezené binarni optimalizace (QUBO)
min (fc(x):xTQx—i—ch) xe€{0,1}", QeR™" ceR"
X

@ NP-tézké problémy lze prevést na instance QUBO

@ Pokud vezmeme v Gvahu

Z|x) =1-2x|x) = [x) = x|x)

a dosadime % misto x do f-(x), dostaneme Hamiltonian, ktery vraci hodnoty f-(x) jako

své vlastni hodnoty a ma tvar Isingova modelu:

He = ZJijZiZj + Z hiZj, Ji(Qy),  hi(ci, Qi)
ij i

Pavodni minimalizacni problém byl preveden na problém zakladniho stavu Hamiltonidanu Hc. Lze
pouzit optimalizaci typu VQE! J
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Adiabatic quantum computing pro QAOA

Myslenkou je zaéit s pocate¢nim (jednoduchym) Hamiltonidnem a jeho znamym zakladnim
stavem a pomalu ménit Hamiltonian:
H(t) = (1 - t/T)Hinit + (t/T)Hexact t:0— T

Podle adiabatické véty ma systém tendenci zistavat v zadkladnim stavu, pokud se zména
déje dostateéné pomalu (dostateéné velké T).

@ Lze simulovat na digitalnim kvantovém poditadi jako diskrétni kvantovy ¢asovy vyvoj:

(1)) = e MO%y(0))

@ Pocatedni Hamiltonian se voli jako souéet Pauliho X matic, protoze jeho vlastni stav

(|0>+2|1> ®...® %) Ize snadno pfipravit pomoci Walsh-Hadamardovy transformace.

=)
0) +11)

V2

@ Protoze Hinit @ Hexact = Hc spolu nekomutuji, je tfeba pouzit Trotterovu aproximaci:

Hie = X X|4) = [+), kde |+) =

n
o i(Hi+H)5t (efiHlét/nefinét/n)
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QAOA schéma obvodu
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Variational Quantum Classifier (VQC)

@ Patfi do kategorie supervised Quantum Machine Learning QML().

@ Koncepéné je velmi podobny VQE, hlavni rozdil: VQE je fizeny problémem, zatimco
VQC/QML jsou Fizené daty. V obou p¥ipadech se parametrizovany kvantovy obvod
optimalizuje pomoci klasické optimalizace.

Update Parameters (6)

|

t

E‘Quantum

e
B =
i i | Uz(x)

I
V(o) |
| —

Feature map

Variational
quantum circuit

d times|:,

@ Na rozdil od VQE, kde minimalizujeme const funkci E(f) = <W(§)|H}‘~U(5)>, ve VQC se

minimalizuje loss funkce:

L(d) =

aL(h)
~ o0,

%Z (pred,-(

N

i=1

Optimizer

va

Evaluate
cost function

- Classical model /-

Classical

Credit : Plos one

= Nova sada parametrii ()
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Variational Quantum Classifier (VQC)

@ Klasicka vstupni data mohou byt zakédovana:

© Do stavu qubiti. Napfiklad binarni data mohou byt pfimo reprezentovana vypocetnimi
bazovymi stavy:

x=0101... — [W) =|0101...)

@ Reiélné vektory mohou byt zakédovany pomoci amplitud vypoéetnich bizovych stavi:

£ W) = xli) i) € {lo), 1)}

i

@ Snadno realizovatelnym ukéazkovym pfikladem je VQC aplikovany na problém parity dat, tj.
emulace paritni funkce:

f:xe{0,1}®*" - y = 1(lichy pocet jednitek v x)/0(jinak)

@ Vsimnéte si, ze jsme jiz vidéli presny kvantovy obvod, ktery tuto funkci realizuje:

i
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