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Sammandrag

I det hir projektet implementeras och undersoks en mojlig forbéttring av kvanthybridalgoritmen
kvantmekanisk approximativ optimeringsalgoritm (QAOA, Quantum Approximate Optimization Al-
gorithm) pa proteinveckningsproblemet. Den undersokta forbattringen kallas Conditional Value at
Risk (CVaR), och jaimfors med konventionell QAOA for att se om den har nagra fordelar. Testerna
av algoritmen utfors genom simuleringar med programbiblioteket PennyLane for Python. For att mo-
dellera proteinveckningsproblemet anvindes HP-modellen. I slutindan visade QAOA med CVaR pa
att mojligen vara en liten forbéttring jimfort med konventionell QAOA, men fler tester bor goras for
att sdkerstilla om denna forbittring okar eller minskar med djupet pa kvantkretsen och ldngden pa
aminosyrakedjan.

Nyckelord: Kvantdator, Kvantalgoritm, QAOA, CVaR, Proteinveckning, HP-modellen, Gittermodel-
len
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Abstract

In this report, the implementation of Conditional Value at Risk (CVaR) on Quantum Approximate
Optimization Algorithm (QAOA) is explored on the protein folding problem. The measurements are
compared with regular QAOA, to find possible improvements. The tests and simulations are made
with the help of the Python library PennyLane, with the HP-model being used to simulate the folding
of an amino acid chain. In the end, QAOA with CVaR showed promise to be a small improvement
compared to regular QAOA. QAOA with CVaR will have to be implemented on bigger problems to
find out whether its improvement over regular QAOA is increasing, or decreasing, with the depth of
the quantum circuit and length of the amino acid chain.

Keywords: Quantum Computing, Quantum Algorithm, QAOA, CVaR, Protein Folding, HP-model,
Lattice model
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AKkronym

Nedan &r en lista Over akronymer som anvinds i arbetet:

CvaR

NISQ

VQA

QAOA

Nomenklatur

Conditional Value at Risk
CVaR idr en metod dir endast en del av sannolikhetsfordelningen anvénds for
att ta fram ett approximativt medelvirde av hela sannolikhetsfordelningen [1].

Noisy Intermediate Scale Quantum

En kvantdator bestaende av 50 till nagra hundra stycken kvantbitar vars anvin-
dande paverkas sa pass mycket av storningar att det maste tas hdnsyn till vid
berdkningar [2], [3].

Variational Quantum Algorithm

Kvantdatoralgoritmer ddr en parametriserad kvantkrets konstrueras utifran en
kostnadsfunktion. Kostnadsfunktionens grundtillstand beskriver 16sningen till
det sokta problemet. Algoritmerna anvéinder bade en kvantdator som evalu-
erar kostnadsfunktionen och en klassisk dator som optimerar parametrarna i
kvantdatorn [4].

Quantum Approximate Optimization Algorithm

En VQA som har tva vektorparametrar som optimeras, ¥ och E, vars lingd
bestdms av kontrolldjupet. Sannolikheten att hitta en korrekt 16sning pa det
sokta problemet okar med hogre kontrolldjup [5].

Nedan é&r en lista 6ver nomenklatur, index, parametrar och variabler som anvinds i arbetet:

Index

Parametrar

Yk
B
4
Ao
A3

Index pa kretslager k

Inparameter till kostnadslagret
Inparameter till mixerlagret
Viktfaktor till energin E;
Viktfaktor till energin E;
Viktfaktor till energin E3



Variabler

P Kontrolldjup pa QAOA-kretsen

Euyn Antal hydrofoba (H) aminosyror som dr nirmsta grannar

E, Energin for begrinsning 1

E, Energin for begrdnsning 2

E; Energin for begrinsning 3

n Antal mitningar/sampel i en kvantdatorberdkning/-simulering

q Antal kvantbitar

Pgs (7, ﬁ) Sannolikheten att méta grundtillstandet, en konfiguration vars energi &r

den ldgsta mojliga, for ett visst (9, ﬁ).

vi



Innehall

Akronym
Nomenklatur
1 Inledning
1.1 Bakgrund . . . . . . . . .. e
1.2 Syfte . . . . . e e e
1.3 Avgransningar . . . . . . . .. ..o e e e e e e e
2 Teori
2.1 Kvantmekanisk bakgrund . . . . . ... ..o L o
2.1.1 Hamiltonianer och vagfunktioner . . ... ... ... ... .........
2.1.2 Kvantbitar . . . ...
2.1.3 Blochsfidren . . . . . . . ...
2.1.4 Kvantgrindar och kvantkretsar . . . . . .. ... ... oL,
2.2 Kvantberdkningar och kvantalgoritmer . . . . . . . . ... .. Lo
2.2.1 Adiabatisk kvantberdkning . . . . . ... ... Lo o oL
2.2.2  Quantum Approximate Optimization Algorithm . . . . . . .. ... ... ..
2.2.3 Conditional ValueatRisk . . .. ... .. ... ... L 0.
23 HP-model . . . . . . . e
23.1 Isingmodellen. . . . . . . . ... ..
2.3.2 Proteinveckning . . . .. ... L
233 Grundtillstand . . . . ...
3 Metod
3.1 Programmets utformning . . . . . . . ... ..o
3.2 Parameterval . . . .. ...
3.3 Analys av variansen for CVaR beroende pa antal sampel . . . .. ... .......
34 Jamforelse avresultat . . . . . . . ... L
4 Resultat av testning

4.1 Utvidrdering av initialparametrar . . . . . . . . . . . . ...
4.2 HPPH-aminosyrasekvensen pa 2x2-gittret . . . . . . . . . . ... ... ... .. ..
4.3 HPPH-aminosyrasekvensen pa 3x2-gittret . . . . . . . . . ... .. ... ... ...
4.4 HHHPPH-aminosyrasekvensen pa 3x2-gittret . . . . . . .. ... ... ... ....
4.5 Standardavvikelsen av CVaR beroende pa antal sampel . . . . . ... ... ... ..
Diskussion
5.1 Generell resultatdiskussion . . . . . . . ... oL oo
5.2 Inmitialparametrar . . . . . . . . L. L. e e e e e
5.3 Prestation for de olika instanserna . . . . . .. ... oL
5.3.1 HPPH-aminosyrasekvensen pa 2x2-gittret . . . . . . . .. ... ... ....
5.3.2 HPPH-aminosyrasekvensen pa 3x2-gittret, . . . . ... ... ... .....
5.3.3 'HHHPPH-aminosyrasekvesen pa 3x2-gittret . . . . . . ... ... ... ..
5.4 Konsekvenser av CVaR-avvikelse beroende pa antal sampel . . . . . . ... ... ..

5.5 Forslag infor vidare studier . . . . . . ... Lo

<

<

S e N Y B N N AW —

—
W NN = OO

14
14
16
16
17

17
17
18
19
20
21



6 Etiska aspekter
7 Slutsats
Killforteckning

A Transformering av Hamiltionian till Ising-modellen

viil

24

25

26



1 Inledning

I foljande avsnitt beskrivs bakgrunden till, syftet med och avgrinsningar i projektet. En inblick ges
till varfor det dr intressant att utveckla kvantdatorer och kvantalgoritmer. Bakgrunden till proteinveck-
ningsproblemet introduceras, och metoder for att I16sa kombinatoriska optimeringsproblem som detta
med hjilp av kvantteknologi diskuteras kortfattat. Slutligen presenteras dven syftet med projektet samt
de avgransningar som gjorts.

1.1 Bakgrund

Forskning och utveckling inom kvantteknologi har under de senaste aren fatt mer och mer uppmark-
samhet, och stora ekonomiska satsningar har gjorts inom filtet [6]. Utvecklingsarbete sker bade pa
kommersiella bolag samt pa forskningsinstitut och universitet runt om i virlden. En av de storsta ut-
maningarna inom filtet &r drommen om att utveckla en vilfungerande kvantdator. Tva aktorer som
lange legat i framkant nir det kommer till utvecklandet av kvantdatorer dr de stora teknikbolagen
Google och IBM, men édven stora nationella satsningar gors runt om i virlden. Exempelvis har Kina
totalt tillkdnnagivit 15 miljarder dollar i offentlig finansiering for utvecklandet av kvantteknologi [6].
I Sverige leds ett nationellt forskningsprogram koordinerat fran Chalmers under namnet Wallenberg
Centre for Quantum Technology (WACQT). Forskningsprogrammet &r en tolvarig miljardsatsning
uppstartad 2018 vars huvudprojekt dr att: "Utveckla och bygga en kvantdator som kan 16sa problem
langt utom réckhall for dagens bista superdatorer” [7].

Efter en period i borjan av 1900-talet da vetenskapsmén upptéckt flera brister med datidens fysikalis-
ka teorier utvecklades det vi i dag kédnner till som kvantmekanik [8]. Kvantmekaniken, med idéer om
exempelvis superposition och kvantsammanflédtning, var pa manga sitt revolutionerande och beteck-
nade genom sin framvéxt ett skifte i var forstaelse av hur universums minsta bestandsdelar beter sig.
Ett annat vetenskapsfilt som under 1900-talet undergick mycket stora framsteg dr datavetenskapen.
I takt med att teknologiska framsteg mojliggjort konstruerande av mer och mer avancerade datorer
har datavetenskapen parallellt utvecklats till det blomstrande och méangfasetterad filtet vi har idag. 1
kolvattnet av dessa tva epokgorande vetenskapsfilt uppstod idén om en kvantdator.

I en banbrytande artikel om kvantdatorer och kvantberikning fran ar 1982, resonerade den ameri-
kanske fysikern Richard Feynman kring svarigheterna med att simulera kvantmekaniska system med
hjélp av klassiska datorer [8], [9]. Han foreslog da idén om att en dator som istillet bygger pa kvant-
mekaniska principer skulle kunna simulera dessa system mycket effektivare. I en klassisk dator kallas
de fundamentala bestandsdelarna som anvénds i operationer for bitar. En bit kan vara i tva tillstand,
antingen O eller 1. Den grundliggande principen som skiljer en kvantdator fran en klassisk dator &r
att dessa fundamentala bestandsdelarna byts mot sa kallade kvantbitar. En kvantbit kan precis som en
klassisk bit vara i ett av tillstanden O eller 1, men den kan dven vara i ett superpositionstillstand av
bade 0 och 1. Genom att utnyttja det kvantmekaniska fenomenet sammanflitning kan en kvantdator
innehallandes ¢ stycken kvantbitar representera 27 olika tillstand samtidigt. Detta kan i teorin resultera
i en exponentiell forbittring gentemot en klassisk dator vars formaga att representera tillstand vixer
proportionellt mot antalet bitar i datorn. Pa grund av detta finns forhoppningen att en kvantdator inte
bara ska vara anvindbar for att simulera kvantmekaniska system, utan dven for att 16sa bland annat
klassiska optimeringsproblem [3].

Att realisera en kvantdator i praktiken har visat sig vara en svar utmaning. Det handlar inte bara om
att hitta ett fysikaliskt system som kan beskrivas som en superposition av tva tillstand, utan det maste
ocksa vara mojligt att styra kvantbitarnas tidsutveckling och utféra métningar pa dem [8]. En kvant-
dator maste till viss man vara ett 6ppet system, det vill séga att det interagerar med sin omgivning. Pa



grund av det forlorar den under tiden for en berdkning successivt de kvantmekaniska egenskaper som
gor kvantberdkningen meningsfull. I nulédget finns flera olika idéer om hur en kvantdator kan realise-
ras med hénsyn till dessa, och flera andra, utmaningar. En av de populéraste varianterna ir att anvinda
jonfillor. I dessa kvantdatorer representeras kvantbitarna av tillstanden hos fangade joner. En annan
variant som mycket forskningsresurser har investerats i &r att bygga supraledande kvantdatorer. Dessa
kvantdatorer gar istillet ut pa att skapa artificiella atomer genom supraledande kretsar. Supraledande
kvantdatorer &r ocksa den typ av kvantdator som Chalmers utvecklar inom WACQT [10]. I januari
2023 hade denna ett chip bestaende av 25 kvantbitar. Manga av de kvantdatorer som utvecklas idag
och som man hoppas kan vara anvindbara for praktiska tillimpningar under de kommande aren, be-
namns NISQ-datorer (Noisy Intermediate-Scale Quantum). Dessa bestar av runt 50 till ett par hundra
kvantbitar och paverkas av storningar i sa stor grad att det begrinsar storleken pa de kvantkretsar och
likaledes kvantalgoritmer som kan exekveras.

En av de storsta svarigheterna med kvantberdkning &r att dven om en kvantdator innehallandes ¢
stycken kvantbitar kan representera 29 olika tillstand samtidigt, dikterar kvantmekanikens lagar att
nér det vél gors en mitning pa systemet sa fas endast ett av dessa tillstand tillbaka [8]. Av denna
anledning kridvs smarta kvantalgoritmer for att en kvantdator ska kunna utféra berdkningar som ir
effektivare dn de berdkningar som kan utforas pa klassiska datorer. Ett exempel pa en sadan algoritm
ar Shors algoritm, demonstrerad av Peter Shor ar 1994 [11]. Kvantalgoritmen som pa ett effektivt sitt
kan primtalsfaktorisera stora tal, var ett genombrott da dessa typer av problem inte tros kunna 16sas
effektivt med klassiska berdkningsalgoritmer. Shors algoritm innebar dven att fler fick upp 6gonen for
kvantdatorfiltet, da kvantalgoritmen i teorin mojliggor kndckandet av den frekvent anvidnda krypte-
ringsalgoritmen RSA [12]. For att i praktiken exekvera algoritmen behovs dock manga fler kvantbitar
dn vad som dr tillgdngligt 1 dagens bista NISQ-kvantdatorer [11].

En stor forhoppning inom forskningsfiltet dr att det gar att hitta algoritmer sa att alla problem som
klassificeras som NP-mellanliggande gar att 16sa effektivt med kvantdatorer [13]. Med problemklas-
sen NP-mellanliggande menas de problem dér tiden det tar for en klassisk dator att exekvera 16snings-
algoritmen Okar exponentiellt med antalet bitar som ges som indata, medan tiden det tar att verifiera
svaret okar som mest polynomiskt. Det far dessutom inte ga att effektivt oversitta 16sningsalgoritmen
for ett problem till ett annat [13]-[15]. Eftersom antalet operationer som en klassisk dator kan utféra
per sekund dr @ndligt och hardvaruberoende, finns problem som i praktiken blir klassiskt olosliga pa
grund av den langa berdkningstiden. Vanliga exempel pa sadana problem &r handelsresandeproblemet
och Max-Cut [16]. Bittre klassiska algoritmer kan ofta korta ner processen, men i manga fall ricker
inte det. Kvantdatorer har saledes potential att Gvertriffa klassiska datorers berdkningsférmaga for en
hel méingd olika problem [17].

En vanligt forekommande berdkningsmetod for dagens NISQ-datorer &r varierande kvantalgoritmer
(VQA, Variational Quantum Algorithms). VQA bygger pa att en parametriserad kvantkrets konstrue-
ras utifran en energi-/kostnadsfunktion, vars grundtillstaind innehaller 16sningen till det sokta pro-
blemet. VQA exekveras pa en sa kallad kvanthybriddator som bestar av bade en kvantdator och en
klassisk dator. Den parametriserade kvantkretsen exekveras i kvantdatorn medan den klassiska datorn
utfor en optimering av parametrarna i kvantkretsen [4]. Kvanthybridalgoritmen som anvinds i detta
projekt kallas kvantmekanisk approximativ optimeringsalgoritm (QAOA, Quantum Approximative
Optimization Algorithm). Algoritmen bygger pa att vintevirdet av energin for kvantkretsen minime-
ras [18], [19]. Kvantkretsen som anvéinds i QAOA konstrueras utifran en Hamiltonian som framtagits
for att beskriva energin i det problem som ska 16sas [20].

Ett intressant exempel pa ett problem som i teorin &r 16sbart med hjélp av kvantdatorer &r det sa kalla-



de proteinveckningsproblemet, dér 16sningstiden for klassiska datorer 6kar exponentiellt med ldangden
pa aminosyrakedjan [1], [14], [21], [22]. Med proteinveckning menas hur ett protein, som bestar av
en aminosyrakedja, naturligt vecklas ihop beroende pa i vilken ordning dess aminosyror &r arrange-
rade. Ett proteins egenskaper beror helt pa dess geometriska struktur [23]. Protein som exempelvis
Titin, vilket aterfinns i médnniskokroppen, kan besta utav 34350 stycken aminosyror och befinna sig
i 3334 ~ 4.10'98% olika konfigurationer, under antagandet att inga strukturella restriktioner for
aminosyrorna forekommer. Pa grund av denna stora méangd mojliga konfigurationer kan uppgiften
att berikna ett proteins naturliga veckning snabbt bli vildigt komplicerat och tidskrdavande [24], [25].
Problemet dr dock av stort intresse da en effektiv berikningsmetod potentiellt skulle kunna hjélpa fors-
kare att bland annat ta fram nya likemedel baserade pa nya protein [23]. For att reducera problemets
berdkningskomplexitet anvdnds vanligtvis HP-modellen introducerad av Ken Dill [26]. I modellen
ignoreras alla egenskaper hos de enskilda aminosyrorna, férutom dess hydrofoba (H) eller poléra (P)
egenskap och gors for att fa en uppfattning om hur aminosyrasekvensen veckas i vattenlosning/krop-
pen.Pa grund av proteinveckningsproblemets natur dr det sdledes en god kandidat for att utvirdera
kvantdatorers och kvantalgoritmers effektivitet [27].

I HP-modellen placeras proteinets aminosyror i ett gitter. En forutbestimd energifunktion tilldelar
varje bitstring, motsvarande en konfiguration/veckning, med olika energier [26], [28]. Proteinets op-
timala struktur definieras da som de konfigurationer med ldgsta mojliga energi i just denna modell.
Att hitta den optimala strukturen med en klassisk dator, dér en bit enbart kan anta antingen tillstandet
1 eller 0, kan ta exponentiell lang tid for stérre aminosyror, eftersom den enbart kan evaluera energin
for en konfiguration at gangen. I en kvantdator, dir kvantbitarna kan befinna sig i superpositioner av
tillstanden O och 1, kan alla konfigurationer representeras samtidigt [8]. Férhoppningen &r diarmed
att det ska ga snabbare att berdkna proteinets optimala struktur med en kvantdator jamfort med en
klassisk dator.

1.2 Syfte

Projektets huvudsakliga syfte har varit att utviardera om en mojlig modifikation av kvanthybridalgo-
ritmen QAOA kan forbittra, alltsd accelerera, proteinveckningsberikningar. For att genomfora denna
utvirdering har kvanthybridalgoritmen med och utan den aktuella modifikationen simulerats pa klas-
siska datorer. Data fran dessa simuleringar har sparats och bearbetats for att slutsatser kring eventuella
forbéttringar ska kunna dras.

I traditionell QAOA tas ett vintevirde, av hela den energiférdelning som fas ur kvanthybriddatorns
kvantkrets. Optimeraren i den klassiska delen av kvanthybriddatorn minimerar vidare detta vintevirde
genom att variera kvantkretsens parametrar. Den mdjliga modifikationen av QAOA som ska utforskas
i projektet innebdr att vintevirdet ersitts med Conditional Value at Risk (CVaR). For en mer ingdende
beskrivning av vad denna modifikation faktiskt innebir se kapitel 2.2.2 och 2.2.3.

Da CVaR kan implementeras med olika virden pa hyperparametern «, har tre olika implementeringar
jamforts mot traditionell QAOA. Simuleringarna som genomforts har inneburit att 10sningar till tre
stycken enkla instanser av HP-modellen for proteinveckningsproblemet har berdknats. Syftet har med
andra ord inte varit att berdkna 16sningar till proteinveckningsproblemet genom att anvinda QAOA
med CVaR, utan att istéllet anviinda proteinveckningsproblemet for att utvdardera om QAOA med
CVaR ir overldgsen traditionell QAOA.



1.3 Avgrinsningar

Da syftet med projektet kretsar kring att utforska majliga forbattringar for QAOA, har resultatet av
proteinstrukturoptimeringen och dess energi ej jamforts med resultat fran klassiska datorer samt ex-
perimentellt bestamda resultat, utan enbart med de resultat som erhalles fran traditionell QAOA. Tra-
ditionell QAOA ir ekvivalent med QAOA med CVaR da hyperparametern a = 1, vilket gor att samma
kod kan anvindas for alla tester.

Vid simuleringar av den undersokta kvanthybridalgoritmen har olika manga kvantbitar kunnat anvén-
das. For att koppla projektet till de NISQ-datorer som utvecklas idag, sattes en Ovre grins for antalet
kvantbitar till 25 stycken, da det motsvarar det antalet kvantbitar som finns i Chalmers kvantdator.
Pa grund av begrinsad berdkningskraft i de persondatorer som i projektet anvints for att simulera
kvanthybridalgoritmen, begridnsades antalet kvantbitar ytterligare till maximalt 18 stycken. I prakti-
ken leder denna begrinsning till att de storsta instanser av HP-modellen som berékningar utfors pa,
ar aminosyrasekvenser av ldngd sex pa ett 3x2-gitter. Se kapitel 2.3 for en mer ingaende beskrivning
av HP-modellen.

Kontrolldjup p, som beskrivs mer ingaende i kapitel 2.2.2, begrinsas i detta projekt till p = [1, 2, 3].
Aven denna avgrinsning har gjorts pa grund av att storre virden pa p, medfor allt for 1anga berik-
ningstider.

2 Teori

I foljande avsnitt introduceras den teoretiska bakgrund som #r nodvéndig for att forsta projektets
utformning. Bakgrund ges for de grundliaggande principer som en kvantdator bygger pa och specifikt
beskrivs hur kvanthybridalgoritmen QAOA fungerar. Den aktuella modifikationen av QAOA som
undersoks i detta projekt, CVaR, beskrivs ingaende. HP-modellen for proteinveckning beskrivs, och
hur QAOA applicerar HP-modellen genom implementering av en Hamiltonian gas igenom. Slutligen
demonstreras vad som menas med aminosyrasekvensernas grundtillstand.

2.1 Kvantmekanisk bakgrund

Kvantdatorer bygger pa en del grundliggande kvantmekanisk teori. For att underlitta forstaelsen for
projektet ges i detta avsnitt kortfattade genomgangar av de mest relevanta teoretiska delarna.

2.1.1 Hamiltonianer och vagfunktioner

Vagfunktionen &r en kontinuerlig komplex funktion som beskriver all mgjlig information om ett fysi-
kaliskt system [20]. Denna information gar @ven att beskriva som en tillstandsvektor, [¥'), i systemets
motsvarande tillstandsrum. Tillstandsrummet, H, dr ett komplext vektorrum med en inre produkt,
kallat Hilbertrum. For tva tillstand |®) och [¥) skrivs den inre produkten som (®|¥) € C, och be-
namns sannolikhetsamplitud. Sannolikheten att miéta tillstandet |®) i ett system i tillstandet |¥) ges
av [{(@¥)[> € [0,1]. Givetvis giller att [(¥|¥)|*> = 1, och alla tillstindsvektorer maste dirmed vara
enhetsvektorer [8].

Tidsutvecklingen for ett kvantsystem beskrivs av den tidsberoende Schrodingerekvationen,
h 0 ¥) = H|¥) 2.1
ih— = , .
ot
dir 7 #r Plancks reducerade konstant och H ir systemets Hamiltonian, vilken ér operatorn som be-

skriver systemets totala energi [20]. Hamiltonianen #r en unitir operator, vilket innebir att ATH = I,
ddr H' dr operatorns adjunkt och I ir identitetselementet. Vidare dr den hermitesk, vilket innebiir att
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H* = A, och dess egenvirden dr darmed reella [29]. Dessa egenvirden och motsvarande egentillstand
representerar de mojliga energinivaerna for systemet [20]. For ett system med diskreta energinivaer

Ey, Ey, ..., E, med energiegentillstand |0), |1),..., [n) ges Hamiltonianen av
A=) Eilj)il. (2.2)
j=0

Vintevirdet for energin, (E) 1 systemet ges 1 Diracnotation av

(E) =(Y|H|Y). 2.3)

2.1.2 Kvantbitar

Grunden for kvantberdkning dr kvantbiten, vilken realiseras genom att konstruera ett tvanivasystem.
Ett tvanivasystem ar ett fysikaliskt system som beskrivs i ett tvadimensionellt Hilbertrum, och kan
darfor skrivas som en superposition av tva tillstandsvektorer som formar en métbas fér Hilbertrummet.
Ofta bendmns dessa tillstandsvektorer |0) och |1), likt hur bitar i klassiska datorer bendmns som O eller
1. En kvantbit kan ddrmed representera en superposition av dessa tva tillstand, medan en klassisk bit
enbart kan representera ett tillstand at gangen. Néar flera kvantbitar betraktas vixer antalet tillstand
som kan representeras exponentiellt; g stycken kvantbitar kan skapa en superposition av 27 tillstand.
Vagfunktionen for kvantbiten kan skrivas pa Diracnotation som

W) =al0)+BI1)  apeC 2.4)

och om [0) = [(1)] samt |1) = [(1)] sa kan ekvation 2.4 skrivas pa vektorform enligt

a
) = [ﬁ] . (2.5)

Nir en métnings utfors pa kvantbiten kollapsar tillstandet till antingen |0) eller |1) med sannolikheter-
na |a|? respektive |B]* [8].

Da fler @n en kvantbit anvinds kan ett tillstand beskrivas med hjidlp av en miangd kvantbitstringar,
dér varje matbart tillstand har en unik bitstrang [8]. Exempelvis kan tre kvantbitar i tillstanden |0),
\%(lO) + 1)), respektive |1) beskrivas enligt

1
= —(|000) + [010}), 2.6
) N (1000 +]010)) (2.6)

dér [000) och |010) &r tva olika bitstringar.
2.1.3 Blochsfiren

Ett kvanttillstind kan ocksa representeras geometriskt
som en vektor utmed Blochsfdren, se figur 2.1. Blochs-
faren har radien r = 1, da sannolikheten att méta nagon-
ting alltid &r ett. Blochsfédren dr en modell som anvénds
for att lattare visualisera tvanivasystem, och dr darmed ett
bra redskap for att beskriva operationer pa enskilda kvant-
bitar [8]. Kvanttillstindet, se ekvation 2.4, kan i det hir
fallet beskrivas enligt:

) = cos Q 0) + % sin Q 1) (2.7) Figur 2.1: Blochsfirrepresentation av en kvantbit
2 2 ’



dér 6 och ¢ representerar sfiariska koordinater for en punkt pa enhetsfiren, och @ = cos g och g =
e sin &,
2

Aven andra mitbaser #n |0) och |1) férekommer [8]. Om mitningen sker ldngs med Blochsfirens x-
axel istillet for dess z-axel anvinds métbasen |+) och |-) istillet for |0) och |1). Definitionen av |+)
och |-) ges i ekvation 2.11 1 kapitel 2.1.4.

2.1.4 Kvantgrindar och kvantkretsar

Vid berdkning med kvantdatorer viktas de enskilda kvantbitarna i kvantbitsstrangarna med férhopp-
ning att erhalla en néstintill optimal 16sning [8]. Viktningen sker med hjidlp av kvantgrindar som
opererar pa kvantbitarna, likt hur en klassisk dator anvinder klassiska grindar for att modifiera de
klassiska bitarna [13]. Ett exempel pa en klassisk grind &r NOT-grinden, som inverterar vérdet av en
bit och omvandlar 1 — 0 och 0 — 1. Den klassiska datorn orsakar denna invertering genom att
dndra pa spanningen, da hog spanning motsvarar ett viarde pa 1 och lag spanning motsvarar ett véirde
pa 0 [30]. En kvantbit kan befinna sig i en superposition av tillstanden |0) och |1), och kan darfor
inte inverteras pa samma sitt. Om supraledande kvantbitar anvéinds kan invertering skapas genom att
skicka in mikrovagor med specifik frekvens och amplitud pa kvantbitarna [31]. Den nya matematiska
beskrivning av det kvanttillstand som beskrivs i ekvation 2.4 efter att en NOT-grind har applicerats
pa tillstandet ar

Wy =p10) +all),  apB,ecC (2.8)

dér « och 8 antar samma virden som innan grinden applicerades [8].

NOT-grinden dr dock inte den enda logiska grind som anvénds vid konstruktion utav kvantalgoritmer,
utan dven andra kvantgrindar, som CNOT-grinden (Controlled NOT-grinden), Toffoli-grinden och Z-
grinden anvinds. Eftersom alla kvantgrindar agerar pa ett kvanttillstand, vilket kan beskrivas som
en vektor, se ekvation 2.5, kan en kvantgrind beskrivas som en matris. Den tidigare nimnda NOT -
grinden, vilken ofta bendmns X, dr densamma som Pauli-X-matrisen. Den beskrivs enligt foljande

matris
0 1
X = [1 0] (2.9)

och ger en matematisk beskrivning av det som sker da kvanttillstandet gar fran ekvation 2.4 till ekva-
tion 2.8.

En annan vanlig kvantgrind dr Hadamard-grinden, vilken transformerar mitbastillstanden till jimna
superpositionstillstand. Pa matrisform har Hadamard-grinden formen

Ha = % [i _11] (2.10)

diar Ha betecknar Hadamard-grinden. Vanligtvis betecknas Hadamard-grinden som H, men for att

ej beblanda den med en hydrofob aminosyra (H) eller Hamiltonianen (H) anvinds beteckningen Ha

istéllet [32]. Om Hadamard-grinden appliceras pa |0) och |1) fas

0)+ 1 0y -1

O+ e gy 2 0D
V2 V2

Det enda som skiljer sig mellan Ha |0) och Ha|l) ir ett plus- och minustecken framfor |1), vilket

motsvarar en relativ fas pa 180°.

Hal0) = E (2.11)

Det dar mojligt for varje kvantgrind att representeras av en matris, men alla matriser kan inte beskriva
en kvantgrind [8]. For att en matris ska beskriva en kvantgrind krivs det att den totala sannolikheten
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att mita nagot ar ofordndrad efter grinden har applicerats. Om [) = [Z
a

,| r tillstdndet efter grinden har applicerats, méaste |a> + |8 = [’|*+ |8 = 1,

] ar tillstandet innan grinden

’

appliceras och |y) = [ B

da sannolikheten att mita nagonting alltid dr 100%. De matriser som uppfyller detta samband beskri-
ver en kvantgrind, och kallas for unitdra [8]. Den matematiska definitionen av en unitdr matris &r
densamma som f6r en unitér operator och gas igenom i kapitel 2.1.1. Matriserna som beskriver kvant-
grindar behover inte enbart ha dimensionen 2x2, utan alla unitdra 29 X 29-matriser kan beskriva en
grind. Ett exempel pa en 4x4-matris som beskriver en kvantgrind & CNOT-grinden, som pa matris-
form beskrivs enligt féljande matris

1000
0100

CNOT =1 o o 1 2.12)
0010

och vars utfall skiljer sig nagot fran NOT-grindens [8]. En CNOT-grind ir en tvakvantbitsgrind, vilket
innebdr att den agerar pa tva kvantbitar samtidigt. [ CNOT-fallet agerar den som en NOT-grind pa
kvantbit nummer tva om kvantbit nummer ett &r i tillstandet |1), annars later den kvantbit nummer tva
forbli oforandrad. Som utfall fran en CNOT-grind kan ddrmed fyra resultat fas, |00), |01), [10) eller
[11). I de fall ddr en kvantdator har tre eller fler kvantbitar kan CNOT-grinden agera pa tva godtyckliga
kvantbitar. Precis som i fallet med en kvantbit kan vagfunktionen beskrivas som en superposition av
dessa fyra nya tillstand.

En annan grind dr 7T-grinden, som &dndrar den relativa fasen 45°. Ett annat vanligt forekommande
namn for T-grinden &r £-grinden [8]
1 0
T = [ : ] (2.13)

0 e7

Det dr mojligt att approximera alla mojliga kvantgrindar som verkar pa en eller flera kvantbitar som
en o#ndlig serie av ett antal olika sorters kvantgrindar. Ett sadant set kallas en universell uppsittning
kvantgrindar. Det finns flera mojliga uppsittningar som uppfyller denna definition [13]. Till exempel
utgor foljande kvantgrindar en sadan uppséttning:

e En kvantgrind som skapar superposition, Hadamard-grinden.
e En kvantgrind som genomfor fasrotation pa en av kvantbitarna, 7T-grinden.
e En kvantgrind som kan fa tva kvantbitar att bli sammanfliatade, som CNOT-grinden.

Denna universella uppsittning kvantgrindar kan skrivas { Ha, CNOT, T} [8]. For att representera en
godtycklig kvantgrind kan det ofta krédvas flera kvantgrindar, speciellt om den grind som ska repre-
senteras inte finns med 1 det nativa setet for kvantdatorn som anvénds for att exekvera algoritmen [8].

Tva eller fler kvantbitar &r sammanfldtade om det gar att utvinna information om den andra kvantbiten
genom att bara mita en av kvantbitarna. Matematiskt innebir det att superpositionen inte kan beskri-
vas som en tensorprodukt av varje enskild kvantbit [13]. Ett exempel pa en kvantkrets som resulterar i
tva sammanflidtade kvantbitar visas i kvantkretsdiagrammet i figur 2.2. Kretsen verkar fran vinster till
hoger, och kan resultera i nagot av dessa fyra majliga utfall: Bada kvantbitarna efter CNOT-grinden
ar 0, |00), forsta kvantbiten dr 0 medan andra dr 1, |01), forsta d4r 1 medan andra dr O, |10), eller
slutligen, bada kvantbitarna ar 1, |11). Eftersom det enbart dr mojligt att observera ett av de fyra olika
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fallen kan de beskrivas som fyra ortogonala vektorer.

Om de olika utfallen beskrivs som foljande vektorer 10y — Ha

|0) S A

Figur 2.2: En kvantkrets dér tva kvantbitar forbereds

i tillstandet |0). Forst appliceras en Hadamard-grind

pa den dversta kvantbiten, direfter en CNOT-grind dir

fas att kvantkretsen i figur 2.2 innan métningen kan den Oversta kvantbiten &dr kontrollkvantbiten. Slutligen
. . veqs . mits den nedersta kvantbiten.

beskrivas enligt foljande ekvation

1 0 0 0
0 1 0 0
0 0 0 1

10 1 O 1
1o 1 o 1 110 1
(CNOT(Ha®1))|00) = — |00) = — = —(|00) +[11)) (2.14)
Va0 1o V1o v

ddr ® innebér tensormultiplikation och 7 dr identitetsmatrisen. Resultatet av ekvation 2.14 &r att bada
kvantbitarna antingen befinner sig i tillstandet |0) eller |1). Genom att enbart méta tillstandet pa en av
kvantbitarna dr det ddrmed mojligt att avgora vilket tillstand den andra kvantbiten befinner sig i.

2.2 Kvantberikningar och kvantalgoritmer

Nedan beskrivs de kvantalgoritmer och kvantberdkningsmetoder som ligger till grund for eller an-
vénds direkt i detta projekt.

2.2.1 Adiabatisk kvantberikning

I adiabatisk kvantberdkning forbereds forst en enkel Hamiltonian, H 1, vars grundtillstand &r enkelt
att bestimma och férbereda. Den utvecklas sedan langsamt till en mer komplicerad Hamiltonian, A,
vars grundtillstand innehaller 16sningen till det problem som studeras [33]. Transformationen som
Hamiltonianen genomgar kan beskrivas enligt foljande ekvation

H() = s(OH; + (1 = s(1))HF (2.15)

dir s(¢) har vardeméngden [0, 1] samtidigt som s(# < 0) = 1 och s(t > ty,) = 0 [34]. Givet att
transformationen sker tillréickligt 1angsamt och att grundtillstindet for A, forbereds vid r = 0, kommer
kvantbitstringen som miits vid ¢t = f,, vara grundtillstandet for Hr [33], [34].

Foriandringen av Hamiltonianen ir tillrdckligt Iangsam om den uppfyller foljande samband

(En(DIE (1))

E 0 < 1, for allan + m. (2.16)

IE[O, tslur]

|E (1)) dr hdr egentillstandet till H(t) med energiegenvirde E(¢) for excitationsniva k, |E(¢)) 4r dess
tidsderivata, och Ej(t) ér skillnaden i energiniva mellan excitationsnivaerna k och [ [35]. Adiabatisk
kvantberidkning fungerar dock enbart da spektralgapet, skillnaden mellan grundtillstandets energiniva
och forsta excitationsnivan, &r nollskilt for ¢ € [0, ], vilket inte alltid giller for tva godtyckliga
H; och Hp [34]. Om det inte finns ett spektralgap 6kar risken att kvantbitstringen som mits inte 4r
grundtillstandet for Hp, och en annan kvantbitstring @n den eftersokta erhdlles [34]. Eftersom det
maste finnas ett spektralgap far Hamiltonianerna A, och Hy inte kommutera. Om Hamiltonianerna
kommuterar finns det antingen inget spektralgap, eller s& har bade H; och A samma grundtillstand
och ingen berdkning behovs [36], [37].



Fran ekvation 2.1 fas att kvanttillstandet varierar med tiden ¢. Differentialekvationen gar att 16sa exakt,
och om 7 antas vara en del av Hamiltonianen fas 16sningen pa Diracnotation enligt

W(1)) = e b AO p(0)) . (2.17)
Om Hamiltonianerna H; och H i ekvation 2.15 kommuterar kan ekvation 2.17 utvecklas till
¥(1) = e Jo @A+(1-s()Ap)dr 1%(0)) . (2.18)
Diremot om Hamiltonianerna H; och Hy inte kommuterar, fas att

= Jy A@dr 4 el Jo s o fot(l—s(‘r))I:IFdT, (2.19)

och vagfunktionen kan inte uttryckas som i ekvation 2.18 [8]. I de fallen ddar Hamiltonianerna inte
kommuterar kan approximationsmetoden Lie-Trotters produktformel anvindas

. . m .
lim (etAt/metBt/m) — et(A+B)t, (220)

m—oo

dir A och B ir hermiteska matriser och 7 dr reell [8], [38]. For sma tidsintervaller, Az, fas
m
rl e—is(kAt)I:IIAt e—i(l—s(km))ﬁpm ~ el fO’H(r)dr 2.21)
k=1

dér approximationens noggrannhet okar med m [8].

2.2.2 Quantum Approximate Optimization Algorithm

Quantum Approximate Optimization Algorithm (QAOA) dr en kvanthybridalgoritm bestdende av ba-
de kvantmekaniska och klassiska komponenter. Den har som syfte att approximativt 16sa kombinato-
riska optimeringsproblem pa NISQ-datorer. Algoritmen &r en VQA, vilket betyder att den byggs upp
av en krets vars kvantgrindar styrs av en méngd parametrar, (7, ﬁ), vilka sedan varieras for att fa algo-
ritmen att fungera pa onskat vis [19]. Liangden pa dessa parametervektorer (¥, ﬁ) ar alltid likvérdiga
och kallas for kretsens kontrolldjup [39]. Kontrolldjupet bendimns hiddanefter som enbart djupet p.

Likt adiabatisk kvantberdkning anvinder QAOA tva Hamiltonianer: mixerhamiltonianen H,,, vars
grundtillstdnden #r kint och enkelt att forbereda, samt kostnadshamiltonianen H¢, vars grundtillstand
erhaller 16sningen till optimeringsproblemet. Nyckelidén dr sedan att i ekvation 2.21 ersitta tidsbe-
roendet med parametrar genom s(kAt)At — S och (1 — s(kAt))At — ;. Ddarmed ges det slutgiltiga
tillstandet av

p P
7.8 = [ [ e Pe b iy = | | On(BOctro i) (2.22)
k=1 k=1
for ett initialtillstand |;), ddr parametrarna 8 = (81,5, ..., By) och ¥ = (y1,72,...,¥,) gar att opti-
mera [18]. Operatorerna U (8;) och Uc(yy) ir lika med e~#'m respektive e~c. Precis som for
adiabatisk kvantberikning okar sdkerheten pa svaret med djupet p [18].

QAOA fungerar sedan genom foljande steg [18]:
1. Vilj antalet sampel, n, ett djup, p, och 2p initiala parametervérden 7, ﬁ = Yo, ﬁo.

2. Forbered ¢ stycken kvantbitar i mixerhamiltonianens grundtillstand.
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3. Konstruera tillstandet |y, ,ﬁ) genom att utfora operationerna Uc(y;) och Uy (By) alternerande for
k =1,2,...,p med en kvantdator. Mit sedan varje kvantbit, vilket resulterar 1 en bitstring |z).

4. Beriikna C(2) := (7] H¢ |z) med en klassisk dator.

1y
n i=1

5. Upprepa steg 2-4 n ganger och uppskatta sedan (E(?,ﬁ)) till Eqpprox =
bitstrangen |zp,.5,) som ger ldgst C(z).

C(z;), samt spara

6. Om C(zp.s) dr optimalt eller bra nog ger algoritmen utdata C(zZp.s) Och |Zpes). Annars matas
Eprox In 1 en klassisk optimerare vilken uppdaterar .53, varpa steg 3-5 upprepas.

( .

oy H g A
a L I E— o [A] A
[0)2 e Ac e~ B Ay . e—iypﬁc e_iﬁPﬁM Iﬁl Optimering
: : : min¢Ac)
0, fHa : - -~ i A
A L

djup =1 djup=p

Figur 2.3: Ett flodeschema 6ver QAOA. Kvantbitarna (|0}, ..., |0),) forbereds i ett tillstdnd och skickas in i p antal kretsla-
ger. Dessa lager bestar av par av kostnadslager och mixerlager som har olika funktioner. Efter dessa grindar ldses tillstandet
av med en klassisk dator och ett vintevirde, (H¢), beridknas. Utifran detta vintevirde optimeras sedan variablerna ...y,
samt §3;...8, och processen upprepas [19].

I detta arbete anvinds mixerhamiltonianen Hy, = — 2L, X;, ddr X; ar NOT-grinden som opererar pa
kvantbit i. Kvantbitarna forbereds diarmed i tillstandet (%)q 2. 12), vilket dr ett grundtillstand till H Mo

genom att applicera Hadamard-grinden pa vardera kvantbit i initialtillstandet |00...0). Kostnadsha-
miltonianen beskrivs vidare i avsnitt 2.3. I figur 2.3 beskrivs algoritmen for ¢ kvantbitar och djup p
schematiskt genom ett flodesschema. Utifran denna beskrivning bendmns kvantgrindarna som bygger
upp Uy och Ue som mixerlager respektive kostnadslager.

2.2.3 Conditional Value at Risk

Traditionellt sett dr det medelvirdet av energin som berdknas och anvinds 1 optimeringen i QA-
OA [18]. I vissa problem kan det ddremot vara effektivt att enbart betrakta nagra av de ldgsta ener-
gividrdena [19]. Detta fungerar bra for kombinatoriska problem, vilka ger diagonala Hamiltonianer i
mitbasen, for da dr grundtillstandet ett egentillstand som motsvaras av den bésta métningen. Prote-
inveckning #r ett exempel pa ett sadant problem, eftersom for att konstruera stabila protein behovs
grundtillstandet, alltsa tillstandet med ldgst energi [19].

Vintevirdet av energin for ett kvantsystem med n sampel ges vanligtvis av
I N - - 1 = 5 2
(E) = W PIHG. LYW L)) = - Z C(7.5)) (2.23)
k=1

dir Ci(¥, ﬁ) ar enskilda métningar av kvantkretsen. CVaR-metoden fokuserar pa att forbattra de bista
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mojliga métningarna istéllet for medelvérdet, och definieras enligt [19]:
CVaR,(X) =E|[X | X < F{'(@)]. (2.24)

Hir dar X en variabel, @« € (0,1] &r
konfidensintervallet och Fy dr den ku-

mulativa fordelningsfunktionen for X.

Detta betyder att CVaR dr vintevardet

av den ldgre a-andelen av fordelnings-

funktionen for X, som visas i figur 2.4.

Givet att alla métvirden &r sorterade i "
stigande ordning, med Cy;; > Cy, kan .
CVaR definieras:

>
1 @ CVaR(X) (X) X
CVaR(X) = Ford Z C.. (2.25)
k=0

Figur 2.4: CVaR-modellen utgar ifrdn en variabel « definierad inom
En viktig observation dr att « — 0 0 < a < 1. Utifrdn vilket virde pd a som bestims kan ett optimerat
motsvarar minimiviardet och @« = 1 vanteviarde CVaR(X) bestimmas, beroende av férdelningsfunktionen av
motsvarar vintevirdet av hela fordel- X [1]. CVaR-virdet &r vintevirdet av det rodmarkerade omradet i figuren,
. . o . som markeras med ett rott streck. Vintevirdet av hela fordelningsfunk-
ningsfunktionen av X [19]. Det gar 1_n_ tionen bendmns (X), och utgors av det bla strecket i figuren. Pa y-axeln
te heller att sitta « till ett godtyckligt vyisas sannolikheten att mita ett visst utfall av fordelningsfunktionen for
litet tal och forsoka fa fram grundtill- variabeln X.

standet pa det sittet. Problemet med

det dr att det kan finnas ett testtillstand

lo(y, B)) som har ett 6verlapp p med grundtillstandet och CVaR inte kan sérskilja pa dessa tillstand gi-
vet att p > « [19]. Ett annat sitt att se pa det &r att CVaR-metoden inte belonar resultat som har storre
overlapp dn a. For att sékerhetstilla ett resultat som har 6ver 5% sannolikhet att hitta grundtillstandet
maste @ > 0,05.

Vidare maste dven fler métningar goras for lagre virde pa « for att fa samma noggrannhet som for
vintevirdet. Barkoutsos er al. foreslar = mitvirden for att fi samma noggranhet som vintevirdet
med n mitpunkter [19]. Aven med firre 4n = mitvirden uppnédr Barkoutsos et al. ett bittre resultat
med CVaR-virdet 4n med enbart vintevirdet, vilket kan forklaras med att CVaR ar bittre pa att guida
den klassiska optimeringsalgoritmen mot ett kvanttillstand som 6verlappar vil med den faktiska dn
modellen utan CVaR. Samma killa pastar att CVaR-QAOA med hogre djup och ldgre virde pa a ger
ett bittre virde upp till en viss niva och rekommenderar « € [0,01; 0,25].

En fordel med CVaR-funktionen ir att den verkar kunna hantera storande brus och fel som introdu-
ceras av kvantdatorns hardvara. En forklaring till detta kan vara att CVaR-metoden fokuserar pa det
basta resultatet och ddarmed ignorerar de simre resultaten, vilket ofta 4r de som paverkas av bruset,
till skillnad fran den vanliga véntevirdes-metoden som vérderar alla energinivaer lika mycket [19].

2.3 HP-model

For att genomfora en berikning pa ett system maste en matematisk modell for det som skall under-
sOkas framstéllas. For att modellera veckningen av protein i vattenlosning har det visat sig att HP-
modellen fungerar bra [40]. Darfor forklaras det nedan hur den matematiska modellen transformeras
for att fungera i1 en kvantdator.
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2.3.1 Isingmodellen

Isingmodellen dr en matematisk modell som ber6r hur interaktioner mellan nérliggande spinns paver-
kar det totala gittrets energi [41]. Gittrets struktur for tva dimensioner &r uppbyggd sa att det d4r mojligt
att ga fran en gitterpunkt till en annan genom att addera eller subtrahera det konstanta gitteravstandet
i nagon av de tva ortogonala riktningarna. Med nérliggande gitterpunkter menas ddarmed de punkter
som befinner sig ett gitteravstand fran den undersokta punkten.

Varje punkt i gittret har ett eget spinn, o;, som kan anta virdet —1 eller +1 [42]. Hamiltonianen for
systemet kan ddrmed skrivas som en summa av de nérliggande gitterpunkternas interaktion och den
enskilda gitterpunktens energi

A) == Ejoo;— ). Jio; (2.26)
LJ i

ddr E; ; och J; dr passande parametrar [41].
2.3.2 Proteinveckning

Strukturen for proteinen byggs i denna rapport upp pa ett tetragoniskt gitter med hjéalp av Isingmo-
dellen, ddr varje ruta numreras frﬁnll till N [28], [41]. Det dr ddrmed mojligt att beskriva de jamna
rutorna som x/ och de udda som xf dir f dr aminosyrornas index och beskriver vilken ordning de
sitter 1, s dr rutnumreringen och x! dr 1 om aminosyran f dr placerad i ruta s, och O annars [28].

For att simulera veckning i vattenlosning ’belonar” HP-modellen de veckningar dér kluster av hyd-
rofoba aminosyror omringade av poldra aminosyrorna forekommer genom att sinka dess energi [28],
[43]. Energisidnkningen sker enligt foljande ekvation

Eyn=— Y, Clhphp) ) xlxl (2.27)
Lf=f1>1 (s,5")

diar C(hs,hy) = 1 om tva nirliggande aminosyror bada dr H och inte kommer direkt efter varandra i
kedjan, annars blir termen O [28].

HP-modellen tar inte enbart hénsyn till om tva nirliggande aminosyror pa gittret bade dr hydrofoba
utan straffar dven otillatna veckningar genom foljande tre restriktioner:

e En aminosyra far endast finnas i en gitterpunkt at gangen.
e En gitterpunkt far endast innehalla en aminosyra at gangen.

e Kopplingen mellan de olika aminosyrorna maste enbart ske i vertikal eller horisontell riktning,
och gitterpunkterna innehallande aminosyrorna maste angrénsa till varandra.

Matematiskt kan restriktionerna uttryckas enligt foljande tre ekvationer, i samma ordning som listan

o EI:Z(Z J Z[fo ] (2.28)

f
=3 Z Dl Z Al (2.29)
fi# s i
E; = Z Zx{ Z PARS Z Zx{ Z X (2.30)
I<f<N s lls'—sl>1 I<f<N & ls=sI>1
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Energitermerna E|, E, och E3 multipliceras med skaldrerna A;, A, respektive A3 dér storleken pa A;
avgor hur stark restriktion E; ska vara [28].

Restriktionerna far inte vara alltfor starka, da for stort viarde pa A; gor variationen i energilandskapet
for stor for att optimeraren ska hitta grundtillstandet med nagorlunda sékerhet [28]. Med energi-
landskapet menas, for p = 1, den tredimensionella grafen till funktionen CVaR(y, ,5’). Vid hogre p
blir dimensionerna fér manga for att funktionen ska kunna visualiseras i en graf, men principen dr
densamma. Da A; dr stor kan det ske att optimeraren som anvinds i QAOA behdver klittra Gver en
“energitopp” for att na en dal i energilandskapet med ldgre energi. Med ett for stort A; okar risken
att optimeraren att ger upp pa viagen upp for toppen da den bedommer att energin inte minskar i den
undersokta riktningen och nar inte dalen med ldgre energi. A; far inte heller véljas till for lagt da det
riskerar att gora restriktionerna féorsumbara. Vilket virde pa A; som &r bist maste avgoras experimen-
tellt [28].

Den slutliga energifunktionen for systemet blir da

3
E=Eyy+ Z AE; (2.31)

i=1

som ska omvandlas till en Hamiltonian for Isingmodellen enligt ekvation 2.26. Den slutgiltiga funk-
tionen fas till

_f_f f_r
HAC()SI‘(O-) = - Z C(hfahf’) Z 1 O 04{’ +0-x0-5r
If=f1>1 (5,8")
) ol 1 2 —oJ:,’ . 5
P iy
NG ff’ v y g (232)
2 2 _ _
+/12_ZZI— ' — oy +0‘f 2221 I <T+(To-
fi#f s v _
— _ +1 _ f B P
| 3 2 Zﬂﬂzlf“z%”
[ I<f<N s ||s”=s]|>1 I<f<N & sl 1 |

dér hirledningen av ekvation 2.32 fran ekvation 2.31 gar att hitta i Appendix A.

Antalet kvantbitar, g, som beskriver proteinveckningen pd ett gitter med ldngderna L,, L, lings med

x- respektive y-axel for en given aminosyrasekvens pa n, aminosyror ges av

L.L,
2

g="Zn,. (2.33)

2.3.3 Grundtillstand

Da kvantalgoritmer eller klassiska algoritmer anvinds for att berdkna l6sningar for proteinvecknings-
problemet, dr det just aminosyrasekvensernas grundtillstand som soks. I detta projekt som kretsar
kring att utviardera QAOA med CVaR jamfort med traditionell QAOA, anvinds dock tre stycken enk-
la instanser av HP-modellen for proteinveckningsproblemet dir grundtillstanden redan dr kidnda. Pa
sa sitt kan resultaten av simuleringar alltid verifieras. Nedan presenteras visuella representationer av
de olika grundtillstanden for de undersokta instanserna.
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For HPPH-aminosyrasekvensen pa ett 2x2-gitter finns det fyra stycken grundtillstand, vilka visas i
figur 2.5. Alla grundtillstdnden har en egen specifik bitstring pa atta kvantbitar. Sannolikheten att mita
ett grundtillstand &r darmed 24—8 = 1,5625%. For HPPH-aminosyrasekvensen pa ett 3x2-gitter finns det
istéllet atta grundtillstand, se figur 2.6, vilket medfor att sannolikheten for att mita korrekt bitstring
for grundtillstandet dr 2% = 0,1953%. For HHHPPH-aminosyrasekvensen pa ett 3x2-gitter finns tva
antal grundtillstand som representeras av bitstrangar pa 18 kvantbitar, se figur 2.7. Detta medfor att

sannolikheten att slumpmaéssigt méta ritt bitstrang for grundtillstandet &r % = 0,0007629%

Figur 2.5: De fyra olika grundtillstanden for instansen med aminosyra: HPPH pa ett 2x2-gitter. De roda cirklarna repre-

senterar H-aminosyror, de blaa cirklarna representerar P-aminosyror.
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Figur 2.6: De atta olika grundtillstanden for instansen med aminosyra: HPPH pa ett 3x2-gitter. De rdda cirklarna repre-
senterar H-aminosyror, de blaa cirklarna representerar P-aminosyror.
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Figur 2.7: De tva olika grundtillstanden for instansen med aminosyra: HHHPPH pa ett 3x2-gitter. De roda cirklarna
representerar H-aminosyror, de blaa cirklarna representerar P-aminosyror.

3 Metod

I metoden beskrivs arbetets gang for att ta fram koden som anvénts for att testa QAOA med CVaR
applicerat pA HP-modellen. Aven bakgrund och teori till parameterval gés igenom. Slutligen gés det
dven igenom varfor de parametrar som undersoks dr relevanta att undersoka. Koden som utvecklats
och anvints i detta projekt aterfinns pa GitHub [44].

3.1 Programmets utformning

Programmet som anvénts for simulering och datainsamling bygger till stor del pa gitbiblioteket "vqa’,
utvecklat av David Fitzek, Hanna Linn och Laura Garcia-Alvarez [45]. Biblioteket innehaller verktyg,
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https://github.com/jacobljungberg/Testing_CVaR_on_QAOA.git

funktioner och exempel som underlittar och kompletterar skapande och modifiering av proteingitter
enligt HP-modellen. GitHub-biblioteket bygger i sin tur pa Pythonbiblioteket PennyLane [46]. Pen-
nyLane dr ett ramverk for kvantfysikprogrammering, och anvénds i programmet for att utfora sjilva
simuleringen av kvantdatorn.

Programmets utformning kan delas upp i tre olika delar. I forsta delen definieras proteinets och gitt-
rets form och storlek. Bada tva sparas som ett objekt av klassen CoordinateBased_HPLattice fran
vqa-biblioteket. Kostnadshamiltionianen och kostnadslagrets form uttryckt i kvantgrindar beridknas
ddrefter utifran proteinobjektet. Mixerlagret bestaende av NOT-grindar skapas utifran antalet kvant-
bitar.

I niista del anvinds PennylLane for att definiera funktionerna som skapar sjdlva kvantkretsen, ga-
oa_layer(y,B) och circuit(y, ﬁ). Grindarna fran kostnad- och mixerlagren laggs parvis till i kretsen
enligt virdet pa djupet p. Notera att varje lagers utformning beror pa parametrarna y och 3, vilka he-
la tiden modifieras av optimeraren. Déarfor omdefinieras hela kretsen enligt de nya parametrarna vid
varje steg som tas av optimeraren.

I den sista delen definieras kostnadsfunktionen CVaRsamp(¥, ﬁ n, @), alltsa funktionen som ska mini-
meras av optimeraren. Den utfor féljande operationer:

1. Tar parametrarna , ﬁ, antalet sampel n och CVaR-konstanten o som invérde.
2. Kallar pa funktionen get_probs(y, B).

3. get_probs(7, ) kallar i sin tur pa funktionen circuit(¥, 5), som med hjilp av gaoa_layer(y, B)
bygger upp och returnerar den nya kretsen utifran y, 3.

4. get_probs beriknar sannolikhetsfordelningen for alla mojliga proteinkonfigurationer utifran den
nya kretsen, och returnerar denna sannolikhetsfordelning som en vektor.

5. n stycken sampel tas av den returnerade sannolikhetsfordelningen. Pa sa sitt efterliknas mét-
processen for en riktig kvantdator, dir den exakta sannolikhetsférdelningen dr okdnd. Deras
energier berdknas och sorteras i en lista.

6. CVaR-virdet berdknas utifran de (100 X @)% minsta sampelenergierna, och returneras till opti-
meraren.

Optimeraren som anvints i projektet heter COBYLA (Constrained Optimization By Linear Approx-
imation Optimizer) och kommer fran Pythonbiblioteket SciPy [47]. Eftersom kostnadsfunktionen dr
samplingsbaserad krivs det att optimeraren inte bygger pa gradientberidkning [48]. Av de tillgdngli-
ga gradientfria optimerarna anvindes specifikt COBYLA for att den utnyttjats for QAOA i ett flertal
tidigare studier [1], [49], [50]. Den &r ocksa tillrickligt snabb for hinna utfora alla métningar inom
rapportens tidsgrianser. En annan gradientfri optimerare, GPyOpt, 6vervédgdes och testades, men trots
att den i manga fall var effektivare an COBYLA, valdes den bort da den ansags vara samre nir det kom
till att gora konsekventa jimforelser av antalet iterationer som behdvdes for att na en 16sning [51].
Denna jamforelse av antalet iterationer dr viktig da det &dr detta som till stor del avgor hur lang tid
kvanthybridalgoritmen behover for att hitta en 16sning.

Optimeraren COBYLA tar som inparametrar kostnadsfunktionen, de valda startparametrarna ¥, ﬁo
samt det maximala antalet iterationer och tolerans. Toleransen kan forklaras som den 6nskade nog-
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grannheten for det slutliga svaret. Den sattes till 0,001 for samtliga instanser, vilket grundades i mindre
testkorningar dér detta virde presterade bist. Hogsta antalet iterationer valdes till 1000 for samtliga
instanser, och anvindes bara som felkontroll. Alla métningar forvintades avsluta langt innan detta
antal iterationer.

Med programmet féardigstillt kunde datainsamlingen pabdorjas. De olika instanserna kordes i ordning
av minst berdkningskraft forst.

3.2 Parameterval

I detta delavsnitt diskuteras vilka instanser som simulerats. De virden pa a som undersokts dr
a = [0,05;0,10;0,25; 1]. Begridnsningen i att testa @-viarden for CVaR mellan 0,05 och 0,25 sattes
med dndamalet att det skulle ge ett mer distinkt resultat vid jamforelse med vanlig QAOA, alltsa da
a=1.

Proteinkedjorna som undersokts bestar av fyra eller sex aminosyror. Kedjor med fyra aminosyror
simulerades pa gitter med dimensioner 2x2 och 3x2, medan det med sex endast simulerades pa 3x2-
gittret. For varje proteinkedja, och for varje p = [1, 2, 3], simulerades tre fall med olika startpa-
rametrar for varje: ¥y, ﬁo = [[0,1®7][0,1®P]], [[0,5%P][0,5%7]] eller [[1,0®7][1,0%"]]. Notationen [a®?]
definieras i denna rapport som en vektor med langd p, och med vérdet a i varje position. Exempelvis
ar alltsa [[0,1%2][0,1%%]] = [[0,1;0,1],[0,1; 0,1]]. Eftersom energivintevirdet (E (¥, ﬁo» for kretsarna
som motsvarar de olika startparametrarna kan beréknas utifran sannolikhetsfordelningen, ger detta ett
approximativt matt pa hur langt ifran det globala minimumet som optimeringen borjar. Darfor kunde
dessa virden viljas relativt godtyckligt, men de hade modifierats om deras motsvarande (E (Y, ﬁ0)>
hade visat sig alltfor ndra varandra i storlek. Detta gjordes i dndamal att undersoka om metodernas
prestation i jimforelse med varandra dndras beroende pa kvalitén av startparametrarna.

Antalet mitvirden n valdes lagt, n = 32 for HPPH-aminosyrasekvensen medan den valdes till n =
1000 for HHHPPH-aminosyrasekvensen, vilket for HHHPPH-aminosyrasekvensen ér lagt da den har
2!% mojliga utfall pa ett 3x2-gitter. Motiveringen var att efterlikna mer realistiska métningar dé det
ar vildigt osannolikt att mita grundtillstandet pa storre instanser. I instansen pa 2x2-gittret var detta
oundvikligt, eftersom sannolikheten att mita grundtillstandet, Pgg, var é redan i initialtillstandet.
For de andra konfigurationerna var detta ett mindre problem, eftersom de inneholl manga fler mojliga
konfigurationer. For att undersoka vilken paverkan detta valet av n har pa optimeringsprocessen ut-
fordes nagra testserier med n = 1000 for jamforelse. A; valdes sa att [4;, A, A3] = [2,1;2.,4;3,0] for
alla utférda simuleringar, baserat pa tidigare experiment utforda av handledare. Djupet p begrinsades
till < 3, vilket motiveras i kapitel 1.3.

Nir en aminosyrasekvens och Ovriga parametrar valts, exekverades optimeringen 1000 ganger for
varje virde av a pa 2x2-gittret, och 100 ganger pa 3x2-gittret. Antalet korningar minskades pa grund
av den 0kade exekveringstiden vid storre instanser. Antalet steg for varje iteration, Pgg, samt CVaR-
vérdet sparas 1 en CSV-fil.

3.3 Analys av variansen for CVaR beroende pa antal sampel

Eftersom bitstringarna som anvinds for att berikna CVaRsamp dr samplade uppstar en varians av
virdet som matas in i optimeraren. Ifall denna varians &r for stor kan optimeraren ej fungera som
tankt. Med for stor varians menas att den &r storre dn vad skillnaden i virdet fran CVaRsamp skulle
bli med en nédvindigt liten korrigering av ¥, ﬁ

For att fa ett matt pa hur stor variansen #r for olika «, instanser och antal sampel utfoérdes tester pa
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detta enligt foljande. For en given instans sattes p = 1. Sedan valdes 100 jamnt fordelade punkter i yS-
planet sadana att (y, 8) € [0, 27] X [0, 27x]. I vardera punkt beriknades sedan virdet pa CVaRsamp 100
ganger for varje a € [0,05;0,10;0,25; 1] . Utifran dessa virden beriknades sedan standardavviklesen i
punkten ut for varje a. Direfter berdknades den genomsnittliga standardavvikelsen i planet ut for varje
a, samt dven standardavvikelsen for denna. Dessa tester utférdes pa HPPH-kedjan for 2x2-gittret och
3x2-gittret med bade n = 32 och n = 1000. Vidare gjordes samma test pA HHHPPH-kedjan for 3x2-
gittret med n = 1000, fast med enbart 25 punkter i planet och 30 beridkningar i varje punkt for varje .
Antalet punkter och berikningar bestimdes i bada fallen enbart med avseende pa tiden testerna tog.
Resultaten av ovanstaende tester plottades sedan for varje instans med standardavvikelsen pa y-axeln
och a pa x-axeln.

3.4 Jamforelse av resultat

I riktiga kvantdatorkalkylationer &r det standard att mita fler &n 1000 métvirden per tillstand, for
att fa en godtagbar uppfattning om sannolikhetsfordelningen. Darfor behdver Pgg (7, ﬁ) i slutet av
optimeringen endast vara av storleksordningen 0,1% for att man ska vara relativt sdker (> 60%) pa att
mita ett grundtillstand atminstone en gang. Hogre sannolikhet for grundtillstand ar dérfor inte alltid
nodvéndigt, vilket gor att endast Pgs (9, ﬁ) ej dr en bra jamforelsegrund. Darfor tas bade Pgs (¥, ﬁ)
och antalet iterationer hinsyn till vid jamforelse. For att bibehalla objektivitet kommer huvudsakligen
métvirden som ir bittre eller lika bra i bada dessa aspekter klassas som béttre dn nagot annat virde.
Alltsa, ett virde med hogre Pgs (¥, ﬁ), men fler antal utfoérda iterationer jamfort med nagot annat
virde, bor ej klassificeras som bittre dn detta andra viarde. Denna strategi har antagits pa grund av att
det som ir viktigast, Pgs (7, ﬁ) eller antalet iterationer, varierar beroende pa problemet i fraga.

4 Resultat av testning

Hir presenteras resultaten av de mitningar som genomforts i studien. Koden som anvénts for att ge-
nomfora mitningarna aterfinns hir [44]. For att jamfora QAOA med CVaR mot konventionell QAOA,
med véntevirdet av energin, har mitningar med olika parametrar genomforts. Vilka parametrar som
varierats och deras respektive virden dr beskrivna i metodavsnittet 3.2.

4.1 Utvirdering av initialparametrar

For att gradera initialparametrarna ¥y, Eo beriknas deras motsvarande tillstands energivintevirde
(E(¥o, Bo))- Dessa virden aterfinns i tabell 4.1 nedan. Métningarna for p = [2, 3] for 3x2, HHHPPH-
instansen innebar en for hog berdkningstid, vilket dr varfor de inte finns med i tabellen.

Tabell 4.1: (E(7,, ﬁo)) av det motsvarande tillstandet for varje uppséttning startparametrar, for samtliga beriknade instan-
ser.

Yo, Bol 2x2, HPPH | 3x2, HPPH | 3x2, HHHPPH

[[0,11[0,1]] 0,524 3,579 7,389

=1 [[0,51[0,51] 4,082 1,143 -1,055

[[1,0][1,0]] -0,089 -0,138 -0,1629
[[0,1;0,1][0,1; 0,1]] 1,449 8,629
p=2 [0,5; 0,5][0,5; 0,5]] 3,308 3,248
[[1,0; 1,0][1,0; 1,0]] 1,327 0,140
[[0,1;0,1;0,1][0,1;0,1; 0,1]] 2,567 11,830
p=3 | [[0,5;0,5;0,5][0,5:0,5:0,5]] 1,910 3,043
[[1,0: 1,0; 1,0][1,0; 1,0; 1,0]] 1,763 0,005
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4.2 HPPH-aminosyrasekvensen pa 2x2-gittret

Resultaten av simuleringarna pa 2x2-gittret visas i figur 4.1. Mitningarna visar att det finns en kor-
relation mellan storleken pa a-parametern och antalet iterationer i optimeraren. Settet av initialpara-
metrar skiljer sig mellan dessa grafer. Ett ligre « ger ett mindre antal iterationer. Det gar ocksa att
observera att ett hogre djup p tydligt leder till fler iterationer utfoérda, men i manga fall inte till ett

hogre Pgs (¥, ﬁ)-
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(a) Mitningar med initalparametrar [[0,1®7][0,1®7]] och (b) Mitningar med initialparametrar [[0,5%7][0,5%"]] och

32 sampel. 32 sampel.
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(d) Mitningar med initialparametrar [[1,027][1,0%7]] och
1000 sampel.

(c) Mitningar med initialparametrar [[1,097][1,0®7]] och
32 sampel.

Figur 4.1: Resultat fran métningar av QAOA med CVaR med « = [0,05; 0,1; 0,25; 1,0] for HPPH kedja pa 2x2-gittret
och p = [1, 2, 3]. P4 y-axlarna visas sannolikheten att mita ett av grundtillstind efter optimeringen, Pgs (¥, ﬁ). Pa x-
axlarna visas hur manga iterationer som behovdes innan optimeringen avslutades. Punkterna representerar de genomsnitt-
liga resultaten av 1000 métningar per punkt. For varje punkt visas dven standardavvikelsen bade i x- och y-led. Samtliga
djup p ir plottade med olika symboler, p = 1 med cirkel, p = 2 med kryss och p = 3 med triangel. De negativa Pgs (¥, ﬁ)
beror pa en asymmetrisk férdelning som ger upphov till en stor varians, det finns egentligen inga negativa sannolikheter.
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4.3 HPPH-aminosyrasekvensen pa 3x2-gittret

Resultatet av simulationerna utférda pa instansen 3x2, HPPH, presenteras i figur 4.2. I figurerna
4.2a-4.2c drn = 32 och p = [1, 2, 3]. Settet av initialparametrar skiljer sig mellan dessa grafer. I figur
4.2d har antalet sampel okats till » = 1000. For denna instans har @ = 0,05 genomgaende presterat
bist vid djup p = 3, n = 32, jamfort med de andra @. Med bist menas att processen krivde féarre
iterationer samt som den resulterade i hogst Pgs (7, ﬁ). I fallen med p = [1, 2] &r resultaten inte lika
entydiga, men for manga av dem har CVaR, alltsa fallen med a # 1, gett bittre resultat jimfort med
konventionell QAOA.
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32 sampel.
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(d) Mtningar med initialparametrar [[1,0%7][1,0®7]] och
1000 sampel.

(c) Mitningar med initialparametrar [[1,097][1,0®7]] och
32 sampel.

Figur 4.2: Resultat fran mitningar av QAOA med CVaR med a = [0,05;0,1;0,25; 1,0] for HPPH-kedja pa 3x2-gittret. Pa
y-axlarna visas sannolikheten att méta ndgot grundtillstand efter optimeringen, Pgs (¥, ﬁ). Pa x-axlarna visas hur manga
iterationer som behovts innan optimeringarna avslutades. Punkterna representerar de genomsnittliga resultaten av 100
miétningar per punkt. For varje punkt visas dven standardavvikelsen bade i x- och y-led. Samtliga djup p &r plottade med
olika symboler, p = 1 med cirkel, p = 2 med kryss och p = 3 med triangel. De negativa Pgs (7, ﬁ) beror pad en asymmetrisk
fordelning som ger upphov till en stor varians. Det finns egentligen inga negativa sannolikheter.
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4.4 HHHPPH-aminosyrasekvensen pa 3x2-gittret

I figur 4.3 dr resultaten for simulationerna utforda pa instansen 3x2-gittret med
HHHPPH-aminosyrasekvensen presenterade. Notera att x-axeln har hogre upplosning hir jamfort
med i de tidigare presenterade graferna, och att standardavvikelsen av antalet iterationer generellt
sett inte dr hogre 1 denna instans dn i de mindre instanserna. Notera dven att graferna har varierande
upplosning ldngs y-axlarna. I denna instans varierade metodernas prestationer mycket for de olika un-
dersokta initialparametrarna. I figur 4.3b gav konventionell QAOA mycket hogre Pgs (¥, ﬁ) in QAOA
med CVaR, men i figur 4.3c gav konventionell QAOA tydligt lagst Pgs (¥, ﬁ).
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E“i:: ‘;zol'%g Figur 4.3: Resultat fran mitningar av QAOA med
0.0004 - CVaR med ¢ = [0,05;0,1;0,25;1,0] for HHHPPH-
. kedja pa 3x2-gittret, med 1000 sampel av kvantkret-
Py sen vid varje interation. Pa y-axlarna visas sannolikhe-
:8 0.0002 - ten att méita_}nfigot av grundtillstanden efter optimering-
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fordelning som ger upphov till en stor varians. Det finns
(c) Mitningar med initialparametrar [[1,0%7][1,0%7]], for egentligen inga negativa grundtillstindssannolikheter.
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4.5 Standardavvikelsen av CVaR beroende pa antal sampel

I figur 4.4 presenteras resultat for standardavvikelsen i CVaR beroende pa antalet sampel, vilka be-
skrevs i avsnitt 3.3. Avvikelsen i antal métpunkter och antal individuella métningar i figur 4.4c jamfort
med figurerna 4.4a, 4.4b &r pa grund av berdkningstid, da HHHPPH-instansen var markant mer berzk-
ningstung ir HPPH-instanserna. Standardavvikelserna kan jamforas med de energier som kan mitas
for given instans. Dessa energispann aterfinns i respektive figurtext.
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029 |} py a N
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(a) For ~ HPPH-aminosyrasekvensen = pa  2Xx2-

gittret med 32 sampel och 1000 sampel. Mitning
arna dr gjorda pa 100 jamt fordelade métpunkter. I de 100
punkterna har 100 individuella métningar gjorts. Energin
for instansen kan anta virden mellan —6,6 till 8,4.

0.354A: n=1000
@ 0.301
w
T
x
S 0.25- ’
[0
2
5 0.20 4 *
c
I
¥ 0.15 - +
0.10' T T T ,r"/ T
0.05 0.1 0.25 1.0
a

(c) For HHHPPH-aminosyrasekvensen pa 3x2-gittret
med 1000 sampel. Mitningarna &r gjorda pa 25 jamt for-
delade mitpunkter. I varje punkt har 30 individuella mit-
ningar gjorts. Energin for instansen kan anta véirden mel-
lan —29,4 till 82,2.
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(b) For HPPH-aminosyrasekvensen pa 3x2-gittret med 32
sampel och 1000 sampel. Mitningarna 4r gjorda pa 100
jamt fordelade matpunkter. I de 100 punkterna har 100
individuella métningar gjorts. Energin for instansen kan
anta viarden mellan —15,75 till 44,25.

Figur 4.4: Genomsnittliga standardavvikelser samt
standardavvikelserna av dessa standardavvikelser for
CVaR for olika instanser. Notera att skalan pa y-
axlarna i (a) och (b) skiljer sig fran skalan pa y-axeln i
(¢), och att alla métvirden for n = 1000 ligger i ungefar
samma intervall.



5 Diskussion

I diskussionen jamfors likheter och skillnader i resultaten av de olika mitningarna. Fran dessa diskus-
sioner kan sedan vissa slutsatser dras.

5.1 Generell resultatdiskussion

I detta delavsnitt presenteras en kort sammanfattning av de sammanstéllda resultaten. QAOA med
CVaR har i alla utforda simuleringar resulterat i en kortare optimeringsprocess, alltsa stannat vid
farre iterationer, jamfort med vanlig QAOA. Vilken metod som gett hdgst grundtillstandssannolikhet
Pgs (¥, E) varierar mellan instanserna. Nagon typ av QAOA med CVaR har dock presterat béttre i de
flesta simulerade fallen dven i denna aspekt. Detta tyder pa att dessa metoder definitivt dr fordelaktiga
1 vissa situationer, och kan vara virda att studera djupare. Med vidare studier hade det varit mojligt
att bestimma vilket @ som ldmpar sig bést i allménthet, samt for vilka problem som dessa metoder
ger storst forbéttring.

En annan viktig observation som framkommit &r att sampelantalet n inte bor viljas alltfor lagt, dven
vid sm4 instanser. Aven om n forefaller tillrickligt hogt i forhillande till antalet mojliga tillstind,
kan det, om de mojliga tillstanden &r for fa, ge en fordelning med alltfér hog varians. Detta leder
1 sin tur till ett berdknat CVaR med samma problematik. Detta visas tydligt 1 graferna i figur 4.3.
Konsekvensen av denna varians &r att optimeringen blir mindre effektiv, eftersom energilandskapet
blir for varierande. En tillrackligt stabil och hogupplost fordelning krivs for att optimeringen ska
fungera pa ett tillfredsstillande sétt. Sampelantalet n behover dock ej skalas upp proportionellt med
antal mojliga konfigurationer for att behalla samma upplosning, utan snarare med skillnaden mellan
den hogsta och ldgsta mojliga energin. Sampelantalet bor déarfor inte behdva okas sérskilt mycket vid
okning av instansstorlek, givet att variansen vid den ursprungliga instansen var acceptabel.

5.2 Initialparametrar

For samtliga métningar har olika initialparametrar anvénts. Hur bra initialparametrarna dr avgor hur
enkelt eller svart det &r att finna tillstind med hogt Pgs (¥, ﬁ). I tabell 4.1 jimfors initialparamet-
rarna, laga virden motsvarar bra initialparametrar. Eftersom varje 6kning av djupet p medfor tva
dimensioner till, sa dr energilandskapen helt olika for olika p. Trots detta sa dr initialparametrarna
[[1,0%P][1,0%P]] alltid bast for HPPH-aminosyran.

En tydlig skillnad i tabell 4.1 dr virdena pa (E(¥, ﬁ0)> for instanserna 3x2, HPPH och 2x2, HPPH.
For den storre instansen &r spridningen av vérdena, det vill sidga att skillnaden mellan storsta och
minsta (E (Y, ﬁ0)>, mycket storre dn for mindre. Detta tyder pa att daliga initialparametrar for 32 har
storre paverkan dn for 2x2. Detta innebdr i sin tur att hogre djup och storre instanser kriaver battre
initialparametrar for att kunna genomfora optimeringen effektivt.

5.3 Prestation for de olika instanserna

De tre undersokta instanserna har olika manga mojliga tillstand, men ungefir lika manga grundtill-
standskonfigurationer. Detta medfor att sannolikheten att helt slumpmaissigt méta ett grundtillstand
kommer att variera mycket mellan instanserna. Pgs (9, ﬁ) bor darfor endast jamforas mellan métning-
ar utférda pa samma instans. Exempelvis ir Pgg (¥, ﬁ) = 1% ett daligt resultat for instansen 2x2,
HPPH, men ett vildigt bra resultat for 3x2, HHHPPH.
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5.3.1 HPPH-aminosyrasekvensen pa 2x2-gittret

I figur 4.1b finns tre tydliga uppdelningar beroende pa vilket djup p som maétningen har. Ett hogre
djup ger upphov till fler dimensioner och, i teorin ett mer exakt svar, enligt ekvation 2.21 for adi-
abatisk kvantberidkning. Dock medfor det dven en ldangre berdkningstid och fler iterationer, vilket
ocksa kan observeras i figur 4.1b. Fran mitningarna framgar trots detta att sannolikheten att mita
grundtillstandet inte alltid 6kar med p. Detta kan ses i resultaten for bade 2x2- och 3x2-gittret med
HPPH-aminosyrasekvensen, se figur 4.1 och figur 4.2.

Sannolikheten Pggs (¥, ﬁ) minskar dock inte med djupet for alla métningar. 1 figur 4.1b, instansen
dar HPPH-aminosyrasekvensen beréiknas pa 2x2-gittret med startparametrar [[0,5%7][0,5%7]], sa okar
sannolikheten att méta grundtillstandet som vintat med djupet. Den troliga forklaringen &r dock att
initialparametrarna dr av hogre kvalité for [¥, ﬁo] = [[0,5%P][0,5%P]] an for de andra undersokta
alternativen. Som kan ses i tabell 4.1, dr sa fallet for [y, ,50] = [[0,5%7][0,5%7]] da de &r de enda
initialparametrar dér (E) minskar nir djupet okar.

5.3.2 HPPH-aminosyrasekvensen pa 3x2-gittret,

Till skillnad fran testerna pa 2x2-gittret paverkas sannolikheten att méta grundtillstandet for HPPH-
aminosyrasekvensen inte lika mycket av a for de olika djupen pa 3x2-gittret, se figur 4.2. For mit-
ningarna med djup p = 3 syns det att @ = 0,05 genomgaende presterat bést, da de har samma eller
hogre genomsnittligt Pgs (Y, ﬁ) som de andra a-virdena, men med nagot firre iterationer utforda. For
de andra djupen ir resultaten mindre tydliga, eftersom standardavvikelserna &r stora och de berik-
nade medelvirdespunkterna ligger endast en eller tva iterationer fran varandra. Det finns inte heller
nagot tydligt basta « vid dessa djup, utan det viarde som uppvisat bist prestation varierar for de olika
startparametrarna.

Vid jimforelse med resultaten for n = 1000, figur 4.2d, och n = 32, figur 4.2a till 4.2c, for instansen
3%2, HPPH, kan en tydlig dndring av Pgs(7,8) observeras. For alla fall forutom dd o = 1,p = 1,
dar paverkan pa Pgs (¥, ﬁ) av den okande sampelmingden dr minimal, har Pgg (¥, ﬁ) approximativt
dubblerats. En mgjlig anledning till detta &r att det faktum att en stor del av sampelpunkterna forsum-
mas ndr CVaR-metoden anvinds. Detta bor leda till hogre varians av kostnadsfunktionens berdknade
virde, jamfort med viérdet i konventionell QAOA. Dirfor kan CVaR-metoderna vara mer kinsliga for
alltfor 1agt sampelantal, och vidare forbittras mer av 6kat sampelantal.

Trots att Pgs (7, ﬁ) approximativt dubbleras for n = 1000 jamfort med n = 32 kvarstar problemet
att sannolikheten att mita grundtillstindet minskar med djupet. Detta indikerar att det inte ar det
laga sampelantalet som orsakar att sannolikheten att méta grundtillstandet minskar med djupet, utan
snarare att det ir en egenskap av den vig optimeraren tar genom energilandskapet.

5.3.3 HHHPPH-aminosyrasekvesen pa 3x2-gittret

I resultaten fran HHHPPH-aminosyrasekvensen framkommer en storre procentuell variation av det
slutliga virdet Pgs (¥, ﬁ) for de olika virdena av «. [ fallet med initialparametrar
[[0,1®P][0,1%P]], vars resultat visas i figur 4.2a, dr det hogsta genomsnittliga virdet av Pgs (¥, ﬁ) un-
gefdr sex ganger mindre 4n fallet med initialparametrar[[1,0%7][1,0%7]], vars resultat aterfinns i figur
4.3c. Utover detta fordndras hur vél de olika védrdena av « presterar jamfort med varandra vildigt
mycket for olika initialparametrar. Detta dr tydligast i figur 4.3b, ddr @ = 1 presterar langt béttre én
alla versioner av CVaR, trots att @ = 1 presterar simst for de bada andra initialparametrarna. Den
troliga forklaringen dr att den fastnar i ett lokalt minima, som enbart @« = 1 med fler sampelpunk-
ter anvidnda vid berdkning av (E), kan ta sig forbi. Pa grund av detta kan inga definitiva slutsatser
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dras for denna instans angaende vilken metod som generellt sett dr bast, men for initialparametrarna
[Y0, Bol = [[1,0®P][1,0%F]], figur 4.3c, presterar QAOA med CVaR betydligt bittre.

5.4 Konsekvenser av CVaR-avvikelse beroende pa antal sampel

I figur 4.4 aterfinns resultaten av undersokningen angaende variansen av CVaR, beroende pa antalet
sampel n som anvénts i berdkningen. Undersokningen utfordes for att undersoka vilken paverkan n
har pa optimeringsprocessen, och vidare om dess 6kning hade gett mer koherenta resultat och mer
korrekt optimering.

I figur 4.4a och 4.4b framgar att standardavvikelsen for HPPH-aminosyrasekvensen pa 2x2- respek-
tive 3x2-gitter overstiger 0,5 energienheter i samtliga fall da n = 32, vilket ter sig forhallandevis
hogt. Eftersom sampling sker vid varje iteration av optimeringsslingan, dr en uppskattning av samp-
lingens standardavvikelse relevant. En alltfér hog standardavvikelse betyder att samma ¥, ﬁ ger alltfor
varierande resultat vid tva olika mitningar. Optimeraren kan darfor inte avgora om skillnader i det
uppmiitta virdet beror pa skillnader i ¥, B), eller pa slumporsakade skillnader i sampelpunkternas ener-
gier. Detta kan #dven bidra till en lidngre berdkningstid, eftersom det blir svart for optimeraren att
detektera nér den vil befinner sig i en minimipunkt. Fran figur 4.4a och 4.4b framgar det ocksa att
standardavvikelserna da n = 1000 dr betydligt ldgre @n da n = 32. Jimfors detta med figur 4.1d och
4.2d ar det tydligt att ett hogre antal sampel leder till ett hogre Pgs. Detta beror antagligen pa att i
en méitning med fler sampel, och minskad standardavvikelse, minskar sannolikheten att inte samp-
la nagra bra tillstand. Ddarmed kommer optimeraren med hogre sannolikhet fa energier som &r nira
grundtillstanden och ddrmed fa en hogre sannolikhet att mita dessa.

Ytterligare en observation fran figur 4.4 &r att virdet av standardavvikelsen forblir ungefir konstant
ndr storleken pa proteinerna dkar vid 1000 sampel. Detta trots att antalet mojliga utfall for HHHPPH
4r 2% génger hogre in for HPPH pé 3x2-gittret och 2!'° génger hogre in HPPH pé 2x2. Allts& behover
inte antalet sampel 6ka med storleken pa aminosyrasekvensen for att ge ett ungefir lika statistiskt
palitligt svar.

5.5 Forslag infor vidare studier

For vidare studier av QAOA med CVaR for proteinveckningsproblemet foreslar vi att tester gors pa
storre instanser av HP-modellen. Anledningen ir att det hade kunnat visa mer konkret om implemen-
tering av CVaR medfor en forbittring vid berdkningar som dr mer lika verkliga proteinveckningspro-
blem. For att kunna genomfora den typen av tester behovs antagligen mer berdkningskraft. Vidare
kan det vara givande att forsoka uppna hogre Pgs (7, ﬁ) genom att oka djupet p. Resultaten 1 detta
arbete visar samtidigt att storre djup inte nodvéndigtvis implicerar hogre Pgs (Y, E), utan att det i stor
del beror pa initialparametrarna. Dérav behover djupet studeras tillsammans med valet av initialpara-
metrar. Det hade dven varit intressant att testa QAOA med CVaR pa en riktig kvantdator, for att se hur
resultaten skiljer sig ifran simuleringarna nir brus och storningar paverkar.

6 Etiska aspekter

Generellt finns det ett stort antal etiska problem som uppstar om en kvantdator utvecklas som kan
16sa problem langt utom rackhall for dagens bista superdatorer. Dessa etiska problem kommer inte av
teknologin i sig, utan dr snarare en effekt av att kraftfullare verktyg for problemldsning kan appliceras
pa manga typer av problem. Det ir naturligtvis mojligt att anvidnda exempelvis en mycket kraftfull
optimeringsmetod for att optimera hemskheter, exempelvis inom krigféring och massovervakning,
som paverkar samhillet och individer mycket negativt. Det dr déarfor viktigt att vara medveten om
kraften i de verktyg som utvecklas at framtiden, sa att man pa betydelsefulla sitt kan sdkerstilla att
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dessa verktyg anvinds for allméinhetens bésta.

Ett konkret exempel pa vad en kvantdator skulle kunna anvindas till i framtiden, som kanske inte
av alla ses som fullstiindigt oetiskt, dr att med hjélp av Shors algoritm knécka krypteringsalgoritmen
RSA, och genom detta exempelvis komma at integritetskrinkande och hemlig information [52], [53].

I projektet har en modifikation som kan forbittra QAOA for proteinveckning utforskats. Med en
forbéttrad optimeringsalogritm, en mer exakt beskrivning av proteinveckningen och med en mycket
kraftfullare kvantdator @n vad vi har idag, skulle strukturen av storre protein kunna berdknas. Med
detta verktyg skulle forskare snabbare kunna ta fram nya och effektivare likemedel dn vad konventio-
nella tillvigagéngsitt tillatit. Aven om nya typer av likemedel kan medfora risker, anser vi att dessa i
allra hogsta grad overvégs av alla de positiva konsekvenser som foljer av lakemedelsutveckling.

7 Slutsats

Virdet av Pgg blev for samtliga simulerade fall storre @n Pgg for en helt slumpmaéssig métning da
alla tillstand &r lika sannolika. Vi kan alltsa konstatera att QAOA med CVaR ir en fungerande metod
atminstone for de instanser som undersokts i projektet. Vidare sa tycks QAOA med CVaR for de un-
dersdkta « vara bittre dn traditionell QAOA for de undersokta instanserna, da mitningarna (nistan)
alltid kriver férre iterationer, och i de flesta fall uppnar ett hogre eller likvirdigt Pgs. Standardav-
vikelsen av CVaR beroende pa antal sampel visades vara forhallandevis hog da n = 32, samtidigt
som n = 1000 tycktes vara ett tillrdckligt hogt antal sampel for att minska denna standardavvikelsen
markant. Eftersom rapportens omfattning enbart innefattar laga djup, p = [1, 2, 3], och fa kvantbitar,
q < 18, kan det vara av intresse att i framtida studier undersoka om denna trend dven géller for storre
djup och for ett storre antal kvantbitar.
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A Transformering av Hamiltionian till Ising-modellen

For att hirleda fram den faktiskta Hamiltonianen som anviénds i programkoden borjar utrdkningen
med den faktiska energitermen:
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Denna ekvation programmeras sedan in i en enkropps- och tvakroppsterm i en Hamiltonian i Penny-
Lane som appliceras pa aminosyrakedjan.
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