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RESUMO

MARON, Adriano Kurz. Explorando as Possibilidades de Otimizacao da Simula-
cao de Algoritmos Quénticos no VPE-qGM. 2013. 82 f. Dissertacdo (Mestrado)
— Programa de Pdés-Graduacdo em Computagdo. Universidade Federal de Pelotas,
Pelotas.

A simulacdo de algoritmos quanticos a partir de computadores classicos consiste em
uma metodologia de estudo, desenvolvimento e validacao que busca complementar a
abordagem tedrica aplicada nos estdgios iniciais de construcdo dos algoritmos em ques-
tao. Entretanto, tal simulacdo é caracterizada por um elevado custo de processamento e
armazenamento, exigindo recursos computacionais em larga escala. Visando a obtencao
de solu¢Bes para uma simulagao mais eficiente, este trabalho propée uma metodologia de
desenvolvimento caracterizada por duas etapas principais: (¢) estudo teérico e implemen-
tacdo sequencial das abstracdes de Processos Quanticos e Processos Quanticos Parciais
definidos no modelo gGM, visando a redugdo no consumo de meméria associado a trans-
formagdes quanticas multidimensionais; (i) implementagdo paralela dessas abstragdes
para correspondente execugdo sobre a arquitetura massivamente paralela das GPUs. Os
resultados obtidos neste trabalho contemplam a simulacao sequencial de transformacdes
quanticas controladas de até 24 qubits. No ambito da simulacdo paralela, transforma-
¢Oes Hadamard de até 20 qubits foram simuladas com speedup de =~ 185x sobre uma
simulacao distribuida com 8 cores, caracterizando uma excelente melhora de desempe-
nho no ambiente VPE-qGM com relacdo a suas limitacdes anteriores. Este trabalho
estabelece as diretrizes para o desenvolvimento de extensdes da biblioteca de simula-
¢ao do ambiente e das capacidades de simulagcao paralela para transformagdes quanticas
controladas e operacdes de medida.

Palavras-chave: Simulagdo Quantica Paralela, Programagdo em GPU, Processos Quan-
ticos.



ABSTRACT

MARON, Adriano Kurz. Exploring the Optimization Possibilities for the Sim-
ulation of Quantum Algorithms in the VPE-qGM. 2013. 82 f. Dissertacdo
(Mestrado) — Programa de Pés-Graduagdo em Computagdo. Universidade Federal de
Pelotas, Pelotas.

The simulation of quantum algorithms using classical computers consists in a
methodology for the study, development and validation that aims to complement the
theoretical approach applied in the initial stages of the creation of the aforementioned
algorithms. However, such simulation is characterized by a high processing and storage
costs, often requiring large scale computational resources. In order to provide novel
solutions for a more efficient simulation, this work proposes a development methodology
defined by two main steps: (i) the first comprehends the theoretical studies and
sequential implementation of the abstractions corresponding to the Quantum Processes
and Quantum Partial Processes defined in the qGM model, focusing on the reduction
of the memory consumption regarding multidimensional quantum transformations;
(77) the second considers the parallel implementation of such abstractions allowing
its execution the massive parallel architecture of the GPUs. The results obtained by
this work embrace the sequential simulation of controlled transformations up to 24
qubits. In the parallel simulation approach, Hadamard gates up to 20 qubits were
simulated with a speedup of &~ 185x over a 8-core distributed simulation, being a
significant performance improvement in the VPE-qGM environment when comparing
with its previous limitations. This work establishes the directions for the next steps of
the development of the simulation library of the environment, allowing the extension
of the parallel simulation capabilities for controlled quantum gates and measurement
operations.

Keywords: Parallel Quantum Simulation, VPE-qGM Environment, GPU Programming,
Quantum Process.
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1 INTRODUCAO

Este trabalho estd inserido no Projeto ExPloreD-GM - Explorando o Paralelismo e
a Distribuicdo do Modelo D-GM em Aplicacbées Cientificas e Tecnologias Associadas,
buscando o estudo e aplicacao de otimizacGes para simulacdo, sequencial e paralela,
de algoritmos quanticos a partir de computadores cldssicos. Em trabalhos anteriores,
os quais contemplaram a especificacdo e implementa¢do do ambiente VPE-qGM (Visual
Programming Environment for the Quantum Geometric Machine Model) (MARON et al.,
2010, 2011), viabilizou-se a modelagem e simulagdo distribuida de algoritmos quéanticos,
apresentando as construcdes e evolucao dos sistemas quanticos a partir de um conjunto

de interfaces gréficas.

Essa abordagem visa simplificar o estudo dos conceitos associados a computacao
quantica, contribuindo para o desenvolvimento prético de algoritmos quanticos. En-
tretanto, devido ao alto custo computacional decorrente da simulacao de algoritmos
quanticos complexos, o VPE-qGM fica limitado a sistemas de aproximadamente 14 bits
quanticos (qubits), o que resulta em, por exemplo, um algoritmo quéntico para busca

em listas de 2'3 elementos.

1.1 Motivacao

A Computagdo Quantica (C'Q)) é um paradigma fundamentado nos postulados defini-
dos pela Mecanica Quéntica (M (@), a qual prové interpretacdes para os comportamentos
fisicos incomuns que se fazem presentes quando da manipulacdo de elementos em escala
atdmica/subatémica, substituindo, dessa forma, as leis da Fisica Cldssica. A aplica-
¢ao dessas propriedades no contexto computacional permite a concep¢do de uma nova
classe de computadores (computadores quanticos), os quais sdo capazes de apresentar

um desempenho exponencialmente maior do que os computadores cldssicos.

O estado-da-arte em hardware quantico ainda apresenta baixa escalabilidade devido
a dificuldade de manipulagdo e controle de particulas elementares (elétrons, fétons, etc),
as quais tém potencial para serem utilizadas como qubits. Assim, atualmente, o estudo

e desenvolvimento de algoritmos para CQ pode ser realizado de duas formas principais:
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através da especificacdo matematica do sistema ou do desenvolvimento dos circuitos
quanticos em softwares de simulac3o.

Contudo, a simulacdo de sistemas quanticos através de computadores cldssicos
mostra-se ineficiente, visto o alto custo computacional associado a aplicacdo das trans-
formacoes que determinam a evolucao temporal do sistema. Nesse cenario, a ado¢ao de
solugdes voltadas para o ganho de desempenho é essencial para simulagcdo de aplicagoes
quanticas complexas.

O estudo e implementacdo, no ambiente VPE-gGM, de técnicas para manipulacdo
e realizacdo de computacOes a partir de uma grande quantidade de dados prové su-
porte a uma simulagdo mais eficiente de algoritmos quanticos. Essas técnicas, aliadas
a alta capacidade computacional de algumas arquiteturas multicomputadores/multipro-
cessadas (clusters e GPUs, respectivamente) tém potencial para suportar a simula¢do

de algoritmos quanticos com muitos qubits.

1.2 Objetivos

Este trabalho busca estudar novas técnicas de paralelizacao e otimizacdo das estru-
turas associadas a transformacdes quanticas, voltados para simulacdo via software de
algoritmos da CQ. A partir desse estudo tem-se a possibilidade de aplicagdo de solucdes
eficientes no ambiente VPE-qGM, visando a extens3o das suas capacidade de simula-
¢do. Mais especificamente, os seguintes tdpicos principais sdo contemplados por este
trabalho:

e 0 estudo e implementacao de abstracGes presentes no modelo gGM para interpre-
tacdo de transformacdes quanticas a partir de Processos Quanticos e Processos
Quanticos Parciais, sendo uma abordagem diferenciada com relagao aos demais

trabalhos da area;

e o desenvolvimento da extensao para suporte a simulacdo quantica paralela a partir
de GPUs.

Esses esforcos tem por objetivo consolidar o VPE-gGM como um ambiente de si-
mulacdo com sdlida fundamentacdo matematica e alta capacidade computacional pela
exploracao de clusters e GPUs, utilizados para distribuicao e paralelizacdo das computa-

cOes associadas a evolucao dos sistemas quanticos.

1.3 Metodologia

A metodologia que caracteriza a consolidagcao deste trabalho considera, em primeira
instancia, o estudo de abstracdes contidas no modelo gGM para definicao das estra-

tégias de otimizacao aplicaveis no ambiente VPE-qGM. Tem-se, como principal meta
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desse estudo, a implementacao dessas otimizacoes que, além de expandir as capacida-
des de simulacao do VPE-qGM, consolidam as possibilidades de interpretacdo do modelo
qGM, explicitando sua expressividade quando da descricdo de transformagdes/algoritmos
quanticos.

Apds a consolidacao e validacao das otimizacOes para representacdo de transforma-
cOes quanticas, tem-se o estudo e prototipacao da extensdo para simulacdo quantica
paralela a partir de GPUs. A busca por uma execucao eficiente das computacdes associ-
adas as transformacoes quanticas basicas caracteriza a principal contribuicdo desta
etapa, definindo as premissas a serem seguidas quando da extens3o destas implementa-
¢Oes para suporte as demais configuracdes de transformagdes quanticas (transformagdes
controladas, personalizadas e medidas projetivas).

A obtencao de resultados reais neste trabalho se da pela andlise da simulagao, sequen-
cial e paralela, de transformacdes quanticas multi-qubit, validando as implementacdes
realizadas. Essas tarefas projetam os futuros avancos relacionados a este trabalho, con-
tribuindo para uma nova abordagem voltada a simulacdo de algoritmos quanticos em

computadores classicos.

1.4 Organizacao do Texto

Este trabalho estd estruturado da seguinte forma: No Capitulo 2 os principais fun-
damentos relacionados a computacdo quantica sdo descritos, incluindo uma breve dis-
cussdo, na Secdo 2.2, acerca das caracteristicas encontradas nos simuladores quanticos
atualmente disponiveis. Um estudo que abrange os principais conceitos sobre proces-
samento em GPUs é apresentado no Capitulo 3, com destaque para a Secdo 3.5 que
contém algumas das politicas de otimizacdo exigidas para essa forma de processamento.
A principal contribuicdo deste trabalho comecga a ser descrita no Capitulo 4, abrangendo
as etapas de estudo e implementagdo dos conceitos de Processos Quanticos e Processos
Quanticos Parciais. Na sequéncia, o Capitulo 5 contempla as implementacdes direciona-
das ao suporte a simulacdo paralela através de GPUs, detalhando a forma de estruturacao
dos Processos Quanticos e o algoritmo utilizado. No Capitulo 6, uma andlise de desem-
penho das simulacGes sequenciais e paralelas é realizada de forma a identificar as novas
limitacdes do ambiente VPE-gGM. Por fim, no Capitulo 7, as principais conclusdes ob-
tidas a partir da realizagao deste trabalho, bem como propostas de continuidade do

projeto como um todo s3o apresentadas.



2 COMPUTACAO QUANTICA

O corrente capitulo contempla os principais conceitos de CQ e MQ que fundamentam
este trabalho. Também s3o estudados alguns dos simuladores quanticos disponiveis

atualmente.

2.1 Conceitos Basicos

A manipulaggo de particulas em escala atdmica/subatémica compreende uma tarefa
de alta complexidade, visto que nessas situagdes as particulas (fétons, elétrons e outras
particulas de mesma escala) exibem comportamentos incomuns, n3o definidos pelas leis
da fisica classica. A MQ é a area da fisica que estuda tais comportamentos, apresentando

teorias que definem de forma precisa os fenémenos que ocorrem em pequena escala.

Um dos principais fundamentos da MQ é a ocorréncia de superposicao de esta-
dos (PESSOA, 2003). Na mecanica classica, é estabelecido que uma particula possui
um estado unico e bem definido, como por exemplo, um elétron com um spin positivo.
Na MQ, uma particula pode ser definida a partir da coexisténcia de dois ou mais estados,

ou seja, um elétron com spin positivo e negativo simultaneamente.

A MQ também contempla a interpretacdo do fendmeno da dualidade onda-
particula, exemplificado através do Experimento da Fenda Dupla (THE DOUBLE-SLIT
EXPERIMENT, 2009), na qual uma particula atémica é capaz de apresentar dois compor-
tamentos distintos: (i) ondulatdrio, onde sua trajetdria é descrita por uma superposicdo
de ondas; (ii) corpuscular, com uma trajetéria bem definida.

Uma particula quantica é definida através de uma funcao de onda, sendo constituida
de uma grande variedade de estados possiveis. Porém, ao utilizar qualquer dispositivo
para medir (observar) o estado dessa particula, sua fun¢do de onda colapsa em uma
das possibilidades, comportando-se, a partir desse ponto, como uma particula com um
estado bem definido.

Desse comportamento surge o principio da incerteza de Heisenberg (PESSOA,
2003) que, em suma, estabelece que ao medir o estado de um objeto quéntico, ins-

tantaneamente seu estado sera alterado, deixando de apresentar propriedades quanticas.
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Nota-se, portanto, a impossibilidade de determinar a trajetéria de uma particula quan-
tica, visto que, ao medir a correspondente posicao, seu estado colapsa, impedindo a
medida de sua velocidade.

O principio do entrelacamento (PESSOA, 2003) considera que duas particulas
criadas juntas s3o capazes de interagir de forma imediata mesmo quando separadas
espacialmente por qualquer distancia, de forma que, ao submeter uma particula a um
determinado efeito, a outra particula entrelacada a esta ird reagir instantaneamente.
Interpretagdes detalhadas dos principios da MQ podem ser obtidas em (PESSOA, 2003;
PORTUGAL; LAVOR; MACULAN, 2004).

Essas ponderacdes iniciais fundamentam a descricdo do comportamento de sistemas
quanticos, os quais sdo matematicamente especificados através de quatro postulados
definidos pela MQ, permitindo a analogia com sistemas fisicos.

Essas ponderacdes iniciais fundamentam a descricdo do comportamento de sistemas
quanticos, os quais sdo matematicamente especificados através de quatro postulados
definidos pela MQ, permitindo a analogia com sistemas fisicos. Descri¢cdes resumidas

desses postulados sdo apresentados nas secoes seguintes.

2.1.1 Primeiro Postulado: Espaco de Estados

O primeiro postulado define a forma de representacdo de um sistema quantico, des-
crito por construgdes fundamentadas na algebra linear. De acordo com (NIELSEN;
CHUANG, 2003), qualquer sistema fisico isolado esta associado a um espago vetorial
complexo com um produto interno (ou seja, um espago de Hilbert), conhecido como
espaco de estados do sistema. O sistema é completamente descrito pelo seu vetor de
estado, um vetor unitario no espaco de estados.

O sistema quéntico mais simples é o qubit (quantum bit), o qual é definido por um
espaco de estados bidimensional, descrito por um estado genérico que, na notacao de

Dirac, é representado pela expressao

[¢) = a|0) + B]1), (1)

onde a e 3 sdo coeficientes complexos associados as amplitudes dos estados |0) e |1),
respectivamente. Desta defini¢do, destaca-se que |0) e |1) possuem, respectivamente, a

seguinte representacdo através da notacao matricial:

(o) () @

1)) possui a seguinte representacdo como uma matriz coluna:

5

Analogamente,
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A definicao do sistema deve corresponder a uma base ortonormal para o espaco de es-
tados. Considerando as definicGes expressas em 2 e 3 para o qubit |1)), a base ortonormal

deve obedecer as seguintes propriedades:

e Ortogonalidade dos Vetores de Estados: O produto interno entre os vetores cor-

respondentes aos estados do sistema deve ser igual a 0. Dessa forma,

0
0|1y =0 = (1,0) (1) =0. (4)
e Normaliza¢3do das Probabilidades dos Estados: O vetor de estado do sistema deve
satisfazer a condicdo de unitariedade, sendo equivalente a |af> + |B]? = 1. A
condicado de normalizagao do vetor de estado pode ser representada por (¢[1)) =

1, sendo escrita como

@0

5):a2+52:1. (5)

2.1.2 Segundo Postulado: Evolucao

Em (NIELSEN; CHUANG, 2003), esta descrito que a evolugdo de um sistema quan-
tico isolado se da através de transformacdes unitarias. Ou seja, o estado |¢') do sistema
no tempo t; estd relacionado com o estado [1)?) do sistema no tempo t, através de um

operador unitario U que depende apenas de ¢ e ts:

[4%) = Ul (6)

Por esse postulado, entende-se que, para realizar qualquer alteracdo sobre o estado de um
sistema quantico, é necessario que o operador de transformacdo preserve a caracteristica
de normalizacao do vetor de estado. Dessa forma, uma transformagao quantica deve ser

unitdria, satisfazendo a condicio U'U = Id.

2.1.3 Terceiro Postulado: Medidas Quanticas

As medidas quanticas estao relacionadas com o processo de observacio do estado
de um sistema quéantico. Em uma descri¢do formal, obtida em (NIELSEN; CHUANG,
2003), as medidas quéanticas sdo descritas por determinados operadores de medida M,,,,
sendo 1 < m < 2" — 1, para sistemas de n qubits. Estes operadores atuam sobre o
espaco de estados do sistema. O indice m se refere aos possiveis resultados da medida.
Se o estado do sistema quéntico for |¢)) imediatamente antes da medida, a probabilidade

de um resultado m é dada por

Mot
V@I [)

(7)
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satisfazendo a relacdo de completude
> MM, =1. (8)

O conjunto basico de operadores de medida é compreendido por:

L ) B

Os operadores de medida ndo s3o reversiveis, ou seja, uma vez efetuada a medida
sobre um estado quantico, o sistema instantaneamente colapsa em um de seus estados
classicos. Considerando a medida sobre o qubit |1), o estado final da sistema pode ser

|0) ou |1), com probabilidades definidas por:

p(|0)) = (| M M|ty = (| Mo|)) = |ax|? (10)
p(|1)) = (Y| MIM|) = (Y| M |) = |5

2.1.4 Quarto Postulado: Sistemas Compostos

(NIELSEN; CHUANG, 2003) descreve que o espago de estados de um sistema fisico
composto é o produto tensorial dos espacos de estados dos sistemas fisicos individuais.
Se os sistemas forem enumerados de 1 até n e o sistema i for preparado no estado [1),

decorre que o estado do sistema composto serd

1) @ [h2) @ -+ @ |thn). (11)

Considerando um sistema quantico de dois qubits, 1 e p, os quais sao definidos pelas

expressoes
) = al0) + B1) e ) = 7]0) +d]1), (12)

o espaco de estados do sistema é composto pelo produto tensor (|¢)) ® |p)), ou seja:
[Ye) = a-v]|00) + - 6|01) + B - v[10) + B - §|11). (13)

2.1.5 Computacao Quantica como um Paradigma Computacional

A aplicacao das propriedades da MQ no contexto computacional resulta no para-
digma da CQ, permitindo o desenvolvimento de computadores quanticos com capaci-
dade de processamento exponencialmente maior que os computadores cldssicos, como
demonstrado pela Tabela 1.

O modelo mais recorrente para descricdo de aplicagdes quanticas é o modelo de

'Notacdo aplicada para a transposta conjugada a matriz M.
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Tabela 1: Fatoracdo classica x fatoragcdo quantica

Tamanho do n° a ser fatorado \ Algoritmo Classico \ Algoritmo Quantico

512 bits 4 dias 34 segundos
1024 bits 10° anos 4.5 minutos
2048 bits 10'* anos 36 minutos
4096 bits 10%6 anos 4.8 horas

circuitos quanticos (NIELSEN; CHUANG, 2003). Essa representacdo é uma das mais
fundamentais da CQ, sendo caracterizada por uma notacdo grafica intuitiva que remete
ao modelo de circuitos digitais utilizados na computacao classica.

Os circuitos quanticos compreendem sincronizagdes e composi¢des de portas (trans-
formagdes) quénticas unitdrias e operacdes de medidas, modelando qualquer tipo de
algoritmo quantico, conforme apresentado na Figura 1. Algumas conveng¢des sdo ado-
tadas visando uma descricao homogénea dos algoritmos quéanticos, sendo descritas a

seguir:

Linhas Horizontais: Cada linha representa um dos qubits que compdem o circuito,

e a correspondente evolucao temporal ocorre da esquerda para a direita;

e Linhas Verticais: Indicam que uma determinada transformacao quantica atua sobre

os qubits conectados através desta linha;

e Controle: Representado por um circulo sobre a linha de um qubit. Se o circulo for
fechado, indica que é considerado o estado |1) do qubit; se for aberto, considera-se
o estado |0);

e Portas Quanticas: Transformacgdes unitarias que manipulam o qubit sobre o qual

sao aplicadas;

e Medida: No final de cada linha do circuito pode aparecer uma operacao de medida,
determinando o estado classico do correspondente qubit.

ILJ:'-ﬁ HIL- Gl v - ' 1
IU}—E Up 2l -1 Us le,-;.-::z,.|—f
o - - G
o —— — ")

Figura 1: Circuito Quantico
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2.1.6 Transformacoes Quanticas

As transformacoes unitdrias quanticas sao as operacoes responsaveis por manipular
as amplitudes associadas aos estados do sistema. Essas transformacdes sdo definidas por
matrizes unitdrias quadradas de ordem 2V, onde N representa a quantidade de qubits
sobre os quais a transformacao ira atuar. As principais transformag¢des quanticas basicas

sao descritas na sequéncia.

e Hadamard: E a transformacdo responsavel por gerar a superposicdo dos estados

de um qubit. Sua definicdo matricial é:

1 1 1
H:ﬁ<1 _1) (19

A aplicagdo de H sobre o vetor de estado do qubit genérico |¢)), definido na

primeiro postulado da MQ, resulta em:

H|p) = %(wﬁ,a By (15)

e Pauly X: Equivalente a porta cldssica NOT, que inverte as amplitudes dos estados
de um qubit. A correspondente definicdo matricial e aplicacdo sobre o vetor de

estado de |1)) é representado por:

(1) (6)-0)

e Pauly Y: Quando aplicada a |¢), resulta em Y |¢)) = —if|0) + i|1). A corres-

pondente definicao matricial é:
0 —i
Y = 17

e Pauly Z: A matriz de transformac¢ao dessa operacao é dada por:

1 0
zz<0 _1> (18)

Sua funcgdo é realizar a inversio de fase do qubit, transformando o vetor de estado

em (o, —f)".

e Phase (S): Introduz uma fase relativa, ou seja, leva o qubit |¢)) para o estado

S|) = a|0)+1iS|1), onde a amplitude de |0) mantém-se inalterada, enquanto que
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a amplitude de |1) difere por um fator de fase igual a i. A matriz correspondente

10
(1) .

e 7/8: Transformagdo quantica associada a seguinte matriz unitdria:

1 0
r= ( 0 exp(im/4) ) (20)

A aplicagdo de T ao vetor de estado de |)) resulta em (a, exp(im/4)0)".

a porta Phase é descrita por:

Para exemplificacdo do aumento exponencial nas transformacdes quanticas aplicadas
a miltiplos qubits, considera-se, primeiramente, a transforma¢do Hadamard (H) apli-

cada a um qubit. A seguinte representacdo matricial descreve tal cenario:

1 1 1 a _L a+
a1 0)-()a() e

Considerando, agora, a aplicacao simultdnea de H a dois qubits de um sistema

quantico, tem-se a matriz

1 1 1 1 1 1 1
H®25— QR — —
ﬁ<1 —1) ﬁ<1 —1) 2

a qual é obtida a partir da operagdo de produto tensorial (®) entre as correspondentes

Y g —rt
|
—_
—_
|
—_

-1 -1 1

matrizes de 1 qubit. O operador ® gera um aumento exponencial na quantidade de
elementos da matriz resultante, influenciando significativamente no custo de simulagcao
das operacoes.

A aplicacdo de H®? ao sistema quantico definido na Eq. 13, é dada por

11 1 1 a a+B+7+0
11 -1 1 -1 1 —~ )
1 B L] e Bty (23)
211 1 -1 -1 ¥ 2| a+B-y-¢

1 -1 -1 1 B a—B—v+6

Além das transformacdes de multiplos qubits, obtidas pelo produto tensorial de trans-
formacdes unitarias basicas, existem transformacdes controladas que modificam o estado
de um ou mais qubits considerando o estado corrente dos demais. Dentre as transfor-

macoes controladas, destacam-se:
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e CNOT (Controled NOT): A transformagdo quéntica CNOT recebe 2 qubits |1))
e |¢) como entrada e aplica a transformagdo NOT (Pauly X) a um deles (qubit
alvo), considerando o estado corrente do outro qubit (controle). Duas configura-

¢Oes distintas para essa transformacdo sdo possiveis:

— Controle no Qubit |1): A modificacdo no qubit |p) pode ser realizada quando
o estado de |¢)) for |0) ou |1). No modelo de circuitos quénticos, essas
operacdes sdo apresentadas de acordo com a Figura 2(a). Assim, tém-se os
seguintes operadores matriciais que manipulam o vetor de estado do sistema:

0100 a 8 1000 o o
1000 Bl | a 0100 s | s
0010 v 000 1 ~ | s
0001 5 5 0010 5 ~

(24)

— Controle no Qubit |p): A modificagdo no qubit |1) pode ser realizada quando
o estado de |¢) for |0) ou |1). Analogamente ao caso anterior, as correspon-
dentes representacoes no modelo de circuitos quanticos sao apresentadas na
Figura 2(b), respectivamente. Os dois operadores matriciais que definem o
comportamento dessa transformacdo sdo:

0 01 0 « ol 1 0 0O « «
0100 sl |5 0001 sl | o
1 0 0O ol « 0 010 ol ol
0 0 0 1 ) ) 01 0O ) 15}
(25)
O , P FanY
1) |4) T \l/
o) p)—0
(a) Portas com controle em |1)) (b) Portas com controle em |¢)

Figura 2: Transformagdes quanticas controladas CNOT

e Toffoli: A transformacdo controlada Toffoli é definida para trés qubits, de forma
a aplicar a transformacdo Pauly X ao terceiro qubit quando os estados dos dois
primeiros qubits forem |1). A representacdo no modelo de circuitos quanticos é

exemplificada pela Figura 3.

e Controlled-U: Na transformacdo controlada CNOT, o operador Pauly X é apli-
cado ao qubit alvo considerando o estado de um tnico qubit de controle. Porém,
transformagdes controladas genéricas ( Controlled-U) (NIELSEN; CHUANG, 2003)
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[¥)

o)

|W> A\

Figura 3: Porta Toffoli no modelo de circuitos quanticos.

podem ser definidas, de forma a utilizar variadas configuracdes de qubits de con-

trole e aplicar qualquer transformagdo unitaria U ao(s) qubit(s) alvo.

[¥) ’I‘
) U

¥/ Bl

Figura 4: Porta Controlled-U no modelo de circuitos quanticos.

A partir da composicdo, sequencial e sincrona, de transformacdes quanticas, é possivel
realizar computagdes (GROVER, 1996; SHOR, 1997; KNILL; NIELSEN, 2000; AARON-
SON, 2007) que exploram os fendmenos particulares da mecanica quéntica, obtendo

ganhos frente aos melhores algoritmos classicos conhecidos.

2.2 Simuladores Quanticos

Atualmente estao disponiveis simuladores quanticos com diversas abordagens. Dentre
os mais relevantes, nesta secao sio citados simuladores sequenciais que implementam
otimizacOes para representacdo de transformacdes e de estados quanticos, reduzindo a
quantidade de memdria requerida durante a simulagdo, suportando sistemas quanticos
com mais de 30 qubits. Também s3o consideradas abordagens para simulacdo paralela
de algoritmos quanticos, focados na reducdao do tempo necessario para aplicacdo das

transformacgoes quanticas pela exploracdo de clusters e GPUs.

2.2.1 QulDDPro
O simulador QuIDDPro, proposto em (VIAMONTES, 2007), utiliza estruturas de-

nominadas QuIDDs (Quantum Information Decision Diagrams) para representar eficien-
temente transformacbes e estados quanticos multidimensionais, os quais s3o definidos,
matricialmente, por blocos de valores repetidos. Esses padrdes de repeticdo ocorrem
com frequéncia em vdrios algoritmos, sendo possivel obter uma significativa reducao no
consumo de memdria e no tempo de acesso as informacoes.

Um QuIDD é uma representacdo comprimida de matrizes e vetores, permitido que
computacdes sejam realizadas diretamente sobre essa estrutura otimizada. Exemplifi-

cando, na Figura 5, tem-se a representacdo de diferentes estados quanticos utilizado
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QuIDDs. Na Figura 5(c), a aresta sdlida saindo do vértice I, equivale a assinalar o
valor 1 ao primeiro bit do indice de 2 bits. J4 a aresta tracejada do vértice I; equivale a
assinalar o valor 0 ao segundo bit do mesmo indice. Esses caminhos levam ao valor —%,

o qual é a amplitude do estado da base computacional indexado por |10).

Vector representation ——

/VI!‘\-‘ E
(@ (Lo) (b
1/2 o9 | E/"I_ 1\‘ f/’_'l\“ : 026
| el A 044y,
i i \ / o
KA IEARERIEAREY st
3 172, : 1080,
1”2 }‘0.80‘—0.10 0.44‘ 0.26‘@
0 ! Lo 1 2 3 |

QuiDD representalion{»

Figura 5: Exemplos de QulDDs para diferentes estados quanticos (VIAMONTES, 2007).

Dessa representacdo percebe-se que, para estados com amplitudes iguais, é obtido
um QuIDD extremamente simples. Para estados com muitas amplitudes diferentes, ndo
é possivel obter compressdo. Entretanto, tais estados ndo sdo usuais na CQ. Transfor-
magdes quanticas sdo definidas de forma andloga, como visto na Fig. 2.2.1. A Fig 6(a)
ilustra a definicdo matricial associada a uma transformacdo H®2. Na Fig 6(b) tem-se a
representacdo da transformacdo H®? aplicada a um estado quantico cldssico |00). No
QulDDPro, e aplicacdo de uma transformacdo quantica é modelada por uma operacdo

entre grafos.

RoRy
(1 1 1 17 }
00 2 2 2 12 Ro
1 1 1 1 Co # Cy = 3
01 2 2 2 2
R, R,
1 1 1 :
10 2 2 2 72 C, (G C,
11 1 1
m 12 72 72 2 2 3 0 1
00 o1 10 11
0 1 |-12 12
COCI o 1 2 3
(a) Definigdo matricial de  (b) Representacio de H%?|00)
2

H®

usando um QulDD.

Figura 6: Transformagdes quanticas no QuIDDPro (VIAMONTES, 2007)

Viérios resultados obtidos pelo QuIDDPro s3o apresentados em (GROUP, 2007).
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Como destaque, tem-se a simulacdo de instancias do Algoritmo de Grover para sistemas
de até 40 qubits, no qual o consumo de memdria ndo ultrapassou 0,398 MB, enquanto
que demais pacotes de simulacdo ficaram limitados a sistemas de até 25 qubits. Entre-
tanto, por se tratar de um processamento sequencial, a simulacdo demorou 8,23 ¢* se-

gundos.

2.2.2 Massive Parallel Quantum Computer Simulator

O Massive Parallel Quantum Computer Simulator (MPQCS) (RAEDT et al.,
2006) consiste em um software para simulacdo paralela de computadores quéanticos,
podendo ser aplicado a maquinas paralelas high end ou a clusters de desktops comuns.
Implementado em Fortran 90, o simulador suporta as transformacbes quanticas univer-
sais necessarias para descricao de qualquer algoritmo quantico. O algoritmo pode ser
descrito a partir de um pseudo-cédigo, demonstrado na Figura 7, ou por um circuito
quantico, gerado a partir de uma interface grafica desenvolvida para MS Windows. O
circuito é interpretado e automaticamente gera o correspondente pseudo-cédigo.

QUBITS 32

INITIAL STATE O
MPIPROCESSES 32

! The command QUBITS sets the size of the quantum computer

! The initial state of the quantum computer is set to [0...0>
! Number of MPI processes is set to 32

! {not used by the OpenMP code)
1
1
1

HO ! Hadamard operaticn on gqubit 0
! These lines are omitted here but contain commands for
! Hadamard operaticns carried out on qubits 1-25

H 26 ! Hadamard cperaticn on qubit 26

SWAP 1 0 27 ! Command to swap 1 pair of gqubits: gqubits O and 27

H 27 ! Hadamard operation on qubit 27

SWAP 1 27 28 ! Command to swap qubits 27 and 28

Figura 7: Pseudocddigo para descricdo de uma aplicacdo quantica no Massive Parallel
Quantum Computer Simulator (RAEDT et al., 2006)

A técnica de paralelizagdo do MPQCS consiste em distribuir o espaco de estados do
sistema quantico através de todos os nodos do cluster, utilizando o modelo de programa-
¢do MPI para comunicagdo entre os processos. A quantidade de processos (V) MPI ne-
cessarios para construcio do sistema quantico depende da razdo N = 2L /2M onde L re-
presenta a quantidade de qubits do sistema e M é a quantidade de qubits que cada
processo é capaz de armazenar. Dessa forma, cada processo tém acesso direto a um
determinado intervalo do espaco de estados do sistema quantico, enquanto que os de-
mais estados s3o acessiveis através de comunicagao com os correspondentes processos.
A Figura 8 ilustra a tabela que descreve um cendrio com L = 4 e M = 2, associando
0S processos as respectivas amplitudes armazenadas.

Os valores 00, 01, 10 e 11 fazem alus3o ao rank de cada processo MPI. Ja 00, 01,
10 e 11 indexam as posi¢coes de memdria de cada processo.

Considerando que a aplicacao de uma transformacao quantica sobre o sistema usu-
almente altera as amplitudes de todos os estados, percebe-se a necessidade de um mé-

todo para obter as amplitudes armazenadas em processos diferentes. Exemplificando,
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00 01 10 11
00[[a(0000) [a( ( (1100)
01][a(0001)[a(0101) [a(1001) |a(1101)
) |a( ( (1110)
) |a( ( (1111)

10[[a(0010
11[[a(0011

Figura 8: Tabela com a distribuicdo de amplitudes para 4 processos MPI (RAEDT et al.,
2006)

considera-se a distribuicido da tabela ilustrada pela Figura 8 e a aplicagdo da trans-
formacdo quantica NOT ao qubit 2 do sistema. Para efetivacdo dessa operacdo, é
necessario que cada processo MP| tenha conhecimento das amplitudes associadas aos
estados |0) e |1) do qubit 2. Essa condigdo é satisfeita apds a troca de amplitudes
entre os processos, definida pela permutacdo o, apresentada na Figura 9. Percebe-se,
agora, que todos os processos possuem as amplitudes associadas aos estados do qubit 2.
Assim, todos os processos podem aplicar, simultaneamente, a transformacdo quantica
sobre esse qubit, caracterizando a evolucao do estado global do sistema quantico. Des-

cricdes detalhadas de como essa troca é realizada podem ser obtidas em (RAEDT et al.,

2006).
3210 3210
“1—(3210) “2—(3012)

00 01 10 11 00 01 10 11
00||a(0000) | a( ( (1100) ||a(0000) | a(0001) | a(1000)|a(1001)
01| a( ( ( ( (0100) |a(0101)|a(1100) [a(1101)
10{/a(0010) |a(0110) |a(1010) [a(1110)||a(0010) [a(0011)|a(1010) |a(1011)
11([a(0011) [a(0111) [a(1011) [a(1111)|[a(0110) [a(0111) [a(1110) [a(1111)

Figura 9: Tabela com a distribuicdo de amplitudes para N processos MPI considerando
a permutagdo oo (RAEDT et al., 2006)

Os testes foram realizados em vdérios supercomputadores, como IBM BlueGene/L,
Cray X1E, IBM Regatta p690+, dentre outros. Os principais resultados demonstram a
capacidade de simulacdo de sistemas com até 36 qubits, exigindo aproximadamente 1 TB
de memdria RAM e 4096 processadores. Esse alto custo se deve ao armazenamento
explicito de todas as amplitudes que definem o estado do sistema quantico, implicando
no armazenamento de 236 valores complexos, usualmente representados por dois dados
do tipo float.

Em 2010, o MPQCS fez uso do supercomputador JUGENE para executar uma instan-
cia do Algoritmo de Shor com 42 qubits, fatorando o ndmero 15707 em 113 x 139 (HEN-
KEL, 2010). Para isso, foram necessarios 262.144 processadores, porém o consumo de
memoria e o tempo de simulagao requerido ndo foram divulgados.

Dada a constante necessidade de comunicagao entre os processos, o simulador exige
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uma rede de intercomunicacdo de alta capacidade. Dessa forma, clusters comuns, for-
mados por PCs conectados por uma rede ethernet, apresentardao uma limitacao na quan-
tidade de nodos que podem ser utilizados eficientemente, interferindo diretamente na

dimensao dos sistemas quanticos suportados.

2.2.3 General-Purpose Parallel Simulator for Quantum Computing

A natureza inerentemente paralela associada a evolucdo de um sistema quantico
é explorada, no General-Purpose Parallel Simulator for Quantum Computing (NIWA;
MATSUMOTO; IMAI, 2008), a partir do particionamento da matriz associada a trans-
formac3do unitaria em sub matrizes. Essas submatrizes s3o aplicadas, de forma paralela,
a sub vetores associados ao estado do sistema quantico.

Para a aplicacdo de uma transformacao sobre o qubit i, como ilustrado pela Figura 10,

faz-se necessério a geracao da matriz X a partir do produto tensor X = (®f€;11]) RU®
(®k—ia]).

_ o

SR
Y]

n—1
Figura 10: Transformagdo quantica de 1 qubit

A Figura 11 descreve uma representacao genérica para a matriz X, na qual tem-se

uma possivel decomposicao em termos de submatrizes Sj.

S{) Uy 0 U12 0
5 0 - .
S . 0 w0 12 i
— ‘here S5 = < k y
X where S, oy 0 Uy 0 (0< k<2
O S’Qi,g
Szz‘,l 0 U1 0 U2
on on—i

Figura 11: Matriz que define a evolugdo do sistema quéantico (NIWA; MATSUMOTO,;
IMAI, 2008)

A metodologia para particionamento de X depende da quantidade de processadores
disponiveis (2F) no cluster. A matriz X é decomposta em um sequéncia de multi-
plicacdes de submatrizes-subvetores indexadas por M (0 < k < 2°). M, é definido
como sendo Sy, ou seja, o produto S;,(2"7¢ x 2"7) x ¢(2"7%), onde ¢, € um vetor
que armazena as amplitudes dos estados do sistema quantico. Como todos os produ-
tos M;,(0 < k < 2') sdo independentes, tem-se a possibilidade de execu¢do simultanea
de 27~ multiplicacdes de submatrizes-subvetores em cada processador, como exempli-

ficado pela Figura 12. Ao final da execu¢do de cada produto, tem-se uma primitiva de
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sincronizacao para atualizar todas as amplitudes do vetor de estado do sistema quantico.

S[) O d)[)
S1 b1 } (processor 0) Qgn—i
e Qpon—iy]
where ¢ = s
X =
‘Qb) O:(k+l)2n—z‘,2
O:(k+l)2n—i,l
Sai_o i o processor
S @ 2P 7
0 Soi_q Pai_ 1 (0<k <2

Figura 12: Decomposicdo da transformagdo quantica (NIWA; MATSUMOTO; IMAI,
2008)

Quando o nimero de submatrizes S, é menor que a quantidade de processadores
disponiveis (2i < 2P), ocorre um desbalanceamento no cluster, fazendo com que de-
terminados processadores trabalhem de forma excessiva enquanto outros permanecem
ociosos. Assim, as matrizes S, devem ser decompostas para viabilizar a execu¢ao para-
lela. Essa decomposicdo se d4 pela divisio de S, em 2P*! chunks de linhas, indexados
por R;(0 < j < 2P*1), as quais armazenam 2"~ (F*1) Jinhas de S.

As multiplicagbes de chunks indexados por R; e Ryr. ; sdo mapeadas para o mesmo

processador, conforme apresentado na Figura 13.
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Figura 13: Decomposicdo de M; e ¢, para casos em que 2¢ < 2P (NIWA; MATSU-
MOTO; IMAI, 2008)

Transformacdes quanticas também podem ser definidas a partir de matrizes de rota-
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¢do (Ur()) e de mudanca de fase (Up1(¢) e Upa(¢)), definidas por

cosl —sinb 1 0 e 0
Ur(9) = < sinfl  cosf ) o Unilo) = ( 0 e ) ¢ Ura(9) = < 0 1 > '
(26)

Por exemplo, a porta quantica NOT pode ser obtida por Ur(%)Up1(7), permitindo
a implementacao de um modelo de erros, considerando a decoeréncia dos sistemas quan-
ticos. Esse fenémeno pode ser simulado a partir da insercdo de pequenos desvios nos
angulos 6 e ¢, permitindo uma simulacao coerente com as teorias fisicas que fundamen-
tam a Teoria da Informac3o Quantica.

O simulador foi desenvolvido sobre o computador paralelo Sun Enterprise (E4500),
o qual possui 8 processadores UltraSPARC-II (400MHz), 1 MB cache, 10GB RAM e OS
Solaris 2.8 (64 bits).

Dentre os resultados obtidos, destaca-se a simulacao de transformacoes Hadamard

em um sistema quantico de 29 qubits, conforme apresentado na Figura 14.

Num. of Procs

Qubits 1 2 ) ]
20 2.38 1.18 0.76 0.40
22 10.85 5.73 3.20 1.35
24 46.94 | 24.96 | 13.40 9.58

26 205.81 | 109.97 | 58.83 | 38.71
28 887.40 | 467.71 | 253.82 | 167.31
29 20279 | 1081.1 | 592.08 | 395.81

Figura 14: Tempos, em segundos, para simulagdo de transformagdes Hadamard (NIWA,
MATSUMOTO; IMAI, 2008)

O simulador fica limitado em aproximadamente 29 qubits devido ao custo de ar-
mazenamento do espaco de estados e da matriz de transformacdo do sistema, os quais

crescem exponencialmente conforme sio adicionados novos qubits.

2.2.4 Quantum Computer Simulation Using the CUDA Programming Lan-
guage

O simulador quantico descrito em (GUTIERREZ et al., 2010) utiliza as premissas
do modelo de programacdo CUDA para exploracdo do paralelismo associado a evolucao
dos sistemas quanticos. Dessa forma, viabiliza-se a execucdo do céalculo das amplitudes
associadas aos estados da base computacional a partir de um grande nimero de threads,
as quais executam sobre as unidades de processamento das GPUs.

Essa abordagem considera o armazenamento explicito de todas as amplitudes que
definem o estado do sistema quantico, de forma que uma grande quantidade de meméria
€ necessaria para suporte a simulacdo de algoritmos complexos. A obtencao das novas

amplitudes dos estados nao se d4 por matrizes geradas a partir da operacao de produto
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tensor, reduzindo o custo de processamento e armazenamento da simula¢do. As novas
amplitudes sdo definidas a partir das matrizes associadas as transformag¢bes quanticas
universais, de um e dois qubits. Essas matrizes fornecem os coeficientes que serdo
multiplicados pelas amplitudes associadas aos estados do sistema. A descricao detalhada
do calculo das amplitudes pode ser estudado em (GUTIERREZ et al., 2010).

Para realizagcdo dos calculos, é necessario copiar todo o vetor de amplitudes para
a memoria global da GPU. Visando um acesso mais rapido a esses dados durante a
execucao das threads, os conjuntos de amplitudes a serem modificadas sdo copiadas para
a drea de memoria compartilhada, a qual possui menor tempo de acesso. Entretanto,
faz-se necessario uma funcdo de mapeamento que realize essa cépia de forma eficiente,
garantindo um acesso coalescido a memdria, aproveitando a largura de banda disponivel
no barramento e evitando a serializacdo das threads.

Cada bloco de threads ¢ associado com determinados conjuntos de amplitudes (closed
groups), os quais podem ser processados de forma independente. Cada thread do bloco
realiza, simultaneamente, a computacao associada a determinadas amplitudes contida
nos conjuntos. Esse mapeamento depende da granulosidade do problema e da quantidade
de recursos computacionais disponiveis. Dessa forma, pode ser definido previamente
que uma thread compute apenas algumas amplitudes ou todas as amplitudes de varios
conjuntos distintos.

A anilise de desempenho considera uma GPU NVIDIA GeForce 8800GTX e CUDA
1.1. As principais caracteristicas da GPU sdo descritas na Tabela 2, destacando a quan-
tidade total de processadores disponiveis (128), de forma a viabilizar a execu¢do paralela
de muitas threads. O espago de meméria disponivel (768 MB) € a principal limitagdo
para realizacdo das computagdes, uma vez que o espaco de estados dos sistemas quan-
ticos é exponencialmente maior que a quantidade de qubits utilizados para modelar o

sistema.

Tabela 2: Principais caracteristicas da GeForce 8800GTX

Atributo ‘ Valor
Multiprocessadores 16
Processadores em cada multiprocessador 8
Frequéncia de clock 1,35 GHz
Meméria global 768 MB

Cada amplitude é um valor complexo representado por 2 floats de 32 bits cada,
permitindo o armazenamento de até 26 qubits (225 amplitudes) no espaco de memdria
global da GPU. Devido ao tamanho reduzido da memdria compartilhada, é possivel
realizar a cépia de até 2! amplitudes, limitando a quantidade de amplitudes a serem
calculadas simultaneamente. Uma andlise geral de desempenho € vista na Figura 15.

As simulagdes sequenciais realizadas consideram um PC com Intel Core2Duo 6400
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n CUDA programming model on GPU Sequential code on CPU Speed-up
Gate-hy-gate Coalescing-aware Libquantum Optimized tapu/tepy
t (msec) ,, - nstg st t (msec) t (msec) t (msec)
Walsh
15 0.32 10 4 2 5/6 0.11 4.42 1.76 16.3
16 0.46 10 4 2 6/6 0.20 10.57 3.82 18.9
17 0.78 9 4 3 3/5 0.42 32.42 7.90 18.7
18 1.39 9 4 3 4(5 0.81 83.07 18.82 231
19 2.68 9 4 3 5/5 1.63 179.72 47.89 29.4
20 5.41 9 5 4 3/4 3.48 380.81 100.45 28.9
21 11.07 9 5 4 44 7.15 825.84 210.78 29.5
22 22.82 9 5 5 1/4 15.41 1688.36 439.86 285
23 47.28 9 5 5 2/4 31.73 3364.75 919.95 29.0
24 98.26 9 5 5 3/4 65.39 7066.15 1927.47 29.5
25 203.69 9 5 5 4/4 135.15 15077.27 4052.66 30.0
26 422.36 9 5 6 1/4 290.08 32729.87 8774.42 30.2
QFT
15 0.46 10 4 2 5/6 0.13 5.35 10.58 82.7
16 0.63 10 4 2 6/6 0.24 13.07 18.86 77.0
17 0.98 9 5 3 4/4 0.52 42.67 40.09 77.8
18 1.62 9 4 3 4(5 0.98 120.39 86.90 88.6
19 2.9 9 4 3 5/5 1.96 254.19 187.59 95.8
20 5.78 8 4 4 44 4.14 520.33 389.25 93.9
21 11.60 9 5 4 44 8.57 1107.78 816.98 95.3
22 237 8 4 5 2/4 18.26 2264.26 1715.42 93.9
23 48.84 8 4 5 3/4 37.67 4631.77 3588.86 95.3
24 101.04 9 4 4 5(5 76.60 9752.44 7492.01 97.8
25 209.12 9 5 5 44 161.58 22878.99 15642.21 96.8
26 433.03 8 4 6 2/4 343.30 55325.69 32692.91 95.2

Figura 15: Tempos de simulagdo para transformagdes Walsh-Hadamard e QFT (GUTI-
ERREZ et al., 2010)

© 2,13GHz com 2GB RAM, utilizando a biblioteca libquantum para simulagdo quantica.
Como principais conclusoes, destaca-se que o tamanho da memdria fisica da GPU limita
de forma significativa a quantidade de qubits suportados. Entretanto, para sistemas com
até 26 qubits, um speedup de até 95X pode ser obtido, caracterizando um excelente

ganho de desempenho.

2.3 Consideracoes Finais

O estudo dos fundamentos da CQ é essencial para compreensdo dos fendmenos que
proporcionam a alta capacidade de processamento previsto por esse paradigma compu-
tacional. A breve descricdo dos postulados da MQ), realizada neste Capitulo, introduz os
conceitos fundamentais exigidos para interpretacao dos algoritmos quanticos e, também,

da correspondente modelagem e simulagdo.

A introduc3do de diferentes solucbes para lidar com a complexidade de simulacdo de
algoritmos quanticos a partir de computadores classicos tém contribuido para delinear
as melhores abordagens para lidar com os diferentes problemas decorrentes do aumento
exponencial no armazenamento e processamento requeridos por sistemas com muitos

qubits.

A proposta considerada pelo QuIDDPro é significante pela capacidade de reducdo
no consumo de memdria, viabilizando a simula¢3o de sistemas com até 40 qubits. O
QulDDPro apresenta bons resultados quando existem padrdes repetidos na estrutura
matricial, ou seja, é eficiente em determinadas classes de algoritmos e pode nao apre-

sentar a mesma eficiéncia para casos genéricos. Apesar do ganho de memdria obtido,
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em determinadas configuracdes de transformacdes quanticas o tempo de simulacdo ainda
permanece alto. Esse obstaculo pode ser superado através da paralelizacao das tarefas.

Os simuladores paralelos descritos neste capitulo representam transformacdes e es-
tados quanticos explicitamente a partir de matrizes e vetores, respectivamente. Dessa
forma, as possibilidades de simulacdo sdo limitadas pela quantidade de meméria disponi-
vel do cluster utilizado. Entretanto, é possivel obter ganho no tempo de simulagao pela
paralelizacdo do produto matriz-vetor que caracteriza a evolucao de estado do sistema
quantico. A distribuicao das amplitudes dos estados ao longo dos nodos também é uma
estratégia adotada, porém apresenta elevado custo de comunicagdo.

Uma abordagem ainda ndo consolidada é a integracdo desses dois esforcos: (i) a busca
por otimiza¢des das estruturas associadas a transformacdes e estados quanticos; (i7) a
paralelizacdo das operacoes de evolucdo do estado do sistema considerando tais otimi-
zagbes. A unido dessas abordagens é um grande desafio, porém a perspectiva de bons
resultados é uma grande motivacdo na busca por soluces mais eficientes para simulagdo

de algoritmos quanticos a partir de computadores classicos.



3 GPGPU: COMPUTACOES GENERICAS EM GPU

Este capitulo apresenta detalhes arquiteturais das GPUs e descreve os principais
conceitos dos modelos de programacdo CUDA e PyCUDA, utilizados neste trabalho

para estabelecer o suporte a simulagao quantica paralela.

3.1 Visao Geral

O paradigma de programacdo GPGPU (General Purpose Computing on Graphics
Processing Units) esta se consolidando como uma das abordagens mais difundidas para
HPC (High Performance Computing) devido ao seu bom custo-beneficio. Essa forma de
computagdo explora o poder computacional atualmente encontrado nas GPUs ( Graphic
Processing Units) para realizar computacdes cientificas de propésito geral. Tal poder
computacional se dd, em primeira instancia, pelo elevado niimero de cores encontrados
nas GPUs, superando as arquiteturas multi-core nas quais as CPUs atualmente sdo
baseadas. Consequentemente, a arquitetura das GPUs apresenta uma capacidade de

processamento por dispositivo maior do que as melhores CPUs atuais.

Vale destacar que a diferenca de desempenho entre GPUs e CPUs é mais acentuada
quando realizadas computacdes sobre nimeros de precisdo simples. Para valores de
precisdo dupla, o desempenho da GPU é bastante reduzido visto que a quantidade de
ntcleos de processamento voltados a operacoes de precisao simples é maior do que os

voltados a operacdes de precisao dupla.

Quando utilizada a abordagem GPGPU, geralmente utiliza-se a CPU como uma uni-
dade de controle de fluxo das computagdes intensivas a serem executadas pela GPU.
Para determinados problemas, a exploracao do alto grau de paralelismo e poder com-
putacional providos pelas GPUs viabiliza a aceleracao de vérios algoritmos, incluindo os

relacionados a Computagido Quantica.

As principais caracteristicas arquiteturais que resultam na alta capacidade de proces-

samento das GPUs s3o detalhadas a seguir.



38

3.2 Arquitetura

A arquitetura paralela das GPUs oferece alto poder computacional e largura de banda
de memdria, sendo adequada para acelerar varios tipos de aplicagdes (NVIDIA, 2012c).
O alto desempenho esta relacionado ao alto nimero de processadores (cores) residentes
na GPU. A arquitetura é composta de SMs (Streaming Multiprocessors), controladores
de memoria, registradores, CUDA cores e diferentes espagos de memoria.

Na arquitetura Kepler (NVIDIA, 2012a), a qual é a mais recente disponibilizada pela

NVIDIA, sao distribuidos de acordo com o diagrama de blocos ilustrado na Figura 16.
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Figura 16: Diagrama de blocos da arquitetura Kepler (NVIDIA, 2012a)

Dentre os componentes apresentados na Figura 16, os seguintes se destacam:

e Meméria Global: E o maior espaco para leitura e armazenamento de dados na
placa de video, disponibilizando uma interface de comunicagdo com um elevado
throughput (até 140GB/s para placas com 1GB RAM) que permite a cépia de
dados da memédria global para a memdéria compartilhada. Entretanto, devido a
alta laténcia (=~ 400 — 800 ciclos de clock) para acesso a um dado na memdria
global, a leitura e/ou cépia de dados deve ser planejada para que miiltiplas threads

acessem simultaneamente a memoria;

e GPC (Graphic Processing Cluster): Consiste no maior bloco arquitetural que
agrupa todos os componentes necessarios para realizar uma computagdo na GPU.
Um GPC possui seu préprio controlador de memdria que atende a requisicbes de
acesso a dados na memoria global da GPU gerados pelas threads em execucdo no

seu conjunto de cores;
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e SM (Streaming Multiprocessors): E o agrupamento de componentes internos a
cada GPC. O SM contém os cores para execu¢do das computagles gréficas e
cientificas e unidades para leitura e escrita na memdria. A Tabela 3 descreve os

componentes presentes em um SM.

Tabela 3: Componentes presentes em cada SM

Componente | Quantidade
CUDA Cores 192
LD/ST 32
Escalonadores 4
Unidades de Despacho 8
SFU 32
Registradores 65,536
Meméria Compartilhada/Cache L1 64KB
Cache Meméria Constante 8KB
Cache Memoéria de Textura 6-8KB

Um dos recursos mais criticos a serem gerenciados quando da execu¢ao de compu-
tacOes sobre GPUs é o correto uso dos diferentes espacos de memoria disponiveis. A
memdria compartilhada (Shared Memory) atua como uma memdria cache gerenciada
pelo programador, de forma que determinados padrdoes de comportamento da aplica-
¢3o em execucao possam ser explorados para determinar quais valores serao acessados.
Diferentemente da memdria global, que possui um elevado tempo de acesso, a memé-
ria compartilhada pode ser tao rdpida quanto os registradores, desde que determinados
padrdes de acesso sejam garantidos para que conflitos de acesso sejam evitados (veja
detalhes na Se¢do 3.5).

A forma mais simples para utilizagdo da memdria compartilhada segue (mas nio fica

limitada a essas funcionalidades) os seguintes passos bésicos:

e Copiar os dados da meméria global para a memdria compartilhada;

Sincronizar as threads para garantir a consisténcia dos dados;

Realizar as computagdes sobre os dados da meméria compartilhada;

Se necessario, sincronizar novamente as threads para que todos os resultados sejam

escritos corretamente;

Copiar os resultados para a memoria global.

E importante destacar a importancia de projetar detalhadamente cada uma das eta-

pas mencionadas, uma vez que tanto as computacoes quanto as cépias de dados devem
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seguir determinadas regras para que a capacidade de processamento da GPU seja aprovei-
tada ao maximo. Detalhes das otimizagoes a serem consideradas poder ser encontradas
em (NVIDIA, 2012b).

Conforme descrito na Tabela 3, cada SM possui ainda 3 dreas de memdria cache
gerenciadas pela aplicacdo: cache para memdria constante (Constant Cache), cache

para memdria de textura ( Texture Cache) e cache L1 (L1 Cache).

Constant Cache: Cache de leitura compartilhada por todas unidades funcionais de um
mesmo SM, utilizada para acelerar o acesso a dados da memdria constante. A
memoria constante, com tamanho maximo de 64K B, localiza-se em um espaco
reservado da memodria global da GPU. Consequentemente, quando da ocorréncia
de um cache miss, a laténcia de acesso ao dado na memdria constante é equivalente

ao acesso a memoria global.

Texture Cache: Cache de leitura para a memdria de textura. A vantagem associada a
memoria de textura é que sua cache possui hardware dedicado para aplicagdo de
determinados filtros aos valores no momento de sua leitura. Para problemas nos
quais a localidade espacial no sistema de coordenadas considerado para indexacao
dos elementos é essencial, e os filtros disponiveis sdo aplicaveis, o uso dessa me-
moria e suas op¢oes de indexacao sdo capazes de resultar em uma execugdo mais

eficiente.

L1 Cache: A cache L1 é individual a cada SM e é utilizada para suprir requisicées de

acesso 3 varidveis locais ! que n3o est3o armazenadas em registradores.

3.3 CUDA Framework

O modelo de programacao paralelo CUDA estende algumas funcionalidades da lin-
guagem C de forma a disponibilizar um framework de desenvolvimento de mais alto
nivel para programacdo paralela em GPUs. Seguindo uma abordagem SIMT (Single
Instruction Muliple Threads), esse modelo prevé que no mesmo ciclo de clock vérias th-
reads, agrupadas em conjuntos de 32, denominadas warps, estarao executando a mesma
instrucao.

O modelo prové abstragdes como threads, grids, memdria compartilhada e barreiras
de sincronizacdo que ajudam o programador a explorar de forma mais eficiente todos os
recursos disponiveis na GPU. O cddigo consiste em um host-code e um device-code.

O host-code é executado pela CPU e contém a porgao sequencial e com pouca
computacdo do algoritmo a ser implementado. E geralmente utilizado para preparar

as estruturas que serdo utilizadas durante a execu¢do na GPU e eventualmente pode

INeste contexto, "locais” indica que a varidvel é privada a uma dada thread, porém seu armazena-
mento se dd na memdria global.



B~ woN

o

© o N o

10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25

41

apresentar alguma etapa de pré-processamento. Em sua versao mais simples, esse cédigo

consiste nas seguintes etapas:
e Criacao das estruturas de dados a serem computadas;
e (Copia dessas estruturas para a memoria da GPU;
e Invocacdo da fungdo (kernel) a ser executada pela GPU,
e Cobpia dos resultados gerados pela GPU.

O device-code, ou kernel, é executado diretamente na GPU e caracterizado por ser
a porcao paralela e computacionalmente intensiva do problema a ser solucionado. O
kernel é uma funcao em C que, quando invocada pelo host-code, é executado NN vezes
em paralelo por N CUDA threads diferentes. O especificador __global__ identifica que
um determinado método dentro do cédigo é um kernel CUDA.

No host-code, quando da invocacdo de um kernel, sao especificadas as configuragoes
de execugdo a partir da sintaxe <<<>>>, definindo como as threads serao organizadas
em termos de blocos de threads e grids.

Um exemplo de cédigo para soma de vetores no formato C' = A + B é apresentado
no Cdédigo 1. Destaca-se que apenas os elementos essenciais para execu¢do foram con-
siderados. Verificacdes de erro associados a alocacao de memdria e a cépia de dados

foram intencionalmente omitidos.

Cédigo 1: Exemplo de cddigo para soma de vetores utilizando CUDA

#include <stdio.h>
#include <cuda_runtime.h>

/+** Cdédigo do CUDA Kernel

x Realiza a computacdo C = A + B. Os 3 vetores possuem o mesmo tamanho
numElements ’

*/

__global__ void

vectorAdd (const float xA, const float *B, float xC, int numElements)

{

int i = blockDim.x * blockldx.x + threadldx.x;
if (i < numElements)
Cl[i] =A[i] +B[i];
}
// Cédigo executado na CPU
int
main(void)
{
int numElements = 50000;
size_t size = numElements x sizeof(float);
float *h_A = (float *)malloc(size); // Aloca o vetor A na memdria do host
float *h_.B = (float x)malloc(size); // Aloca o vetor B na memdria do host

float *h_.C = (float *)malloc(size); // Aloca o vetor C na memdria do host
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// Inicializa os vetores A e B com valores aleatdrios

for (int i = 0; i < numElements; ++i)
{
h_A[i] = rand()/(float )RAND.MAX;
h_B[i] = rand () /(float )RAND_MAX;

// Aloca o espaco de memdria na GPU para o vetor A
float «d_A = NULL;
cudaMalloc ((void *%)&d_A, size);

// Aloca o espaco de memdria na GPU para o vetor B
float *d_ B = NULL;
cudaMalloc ((void xx)&d_ B, size);

// Aloca o espaco de memdria na GPU para o vetor C
float *d_C = NULL;
cudaMalloc ((void xx)&d_C, size);

cudaMemcpy (d_A, h_A, size, cudaMemcpyHostToDevice); // Copia o vetor A para a
GPU

cudaMemcpy(d_B, h_B, size, cudaMemcpyHostToDevice); // Copia o vetor B para a
GPU

// Definigdo dos pardmetros de configuracio da execugcdo na GPU

int threadsPerBlock = 256;

int blocksPerGrid =(numElements + threadsPerBlock — 1) / threadsPerBlock;
vectorAdd<<<blocksPerGrid , threadsPerBlock>>>(d_A, d_B, d_C, numElements);

cudaMemcpy (h_C, d_C, size, cudaMemcpyDeviceToHost); // Copia o resultado
armazenado na GPU para o vetor C na CPU

// Desaloca os vetores na GPU
cudaFree(d_A);
cudaFree(d_B);
cudaFree(d_C);

// Desaloca os vetores na CPU
free(h_A);
free (h_B);
free(h_C);

cudaDeviceReset(); // Reseta a GPU e finaliza
return O;

3.3.1 Hierarquia de Threads

A organizacao das threads considera uma hierarquia de blocos e grids que sao con-
figurados de acordo com o problema a ser resolvido, conforme ilustrado na Figura 17.
Um bloco agrupa varias threads sob um mesmo conjunto de indices blockldx.x e bloc-
kldx.y. A quantidade de threads residentes em um mesmo bloco é definida de acordo
com os dados a serem processados pelo algoritmo e considera as limitacdes do hardware
utilizado. Para a atual geracdo de GPUs, um bloco fica limitado a 1024 threads, uma

vez que todas as threads de um mesmo bloco devem ser alocadas a um mesmo SM.
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Block (0, 0) | Block (1,0) | Block (2, 0)

Block (0, 1) Block (1,1) "Block (2, 1)

Block (1, 1)

Figura 17: Agrupamento de threads em termos de grids e blocos (NVIDIA, 2012b)

Outro parametro que influencia a configuracdo de um bloco diz respeito ao uso da
memoria compartilhada, a qual pode ser utilizada pelas threads de um mesmo bloco
para se comunicar e partilhar resultados. Como a memdria compartilhada é um recurso
com tamanho reduzido, um bloco com muitas threads pode requisitar todo esse espaco
compartilhado, impedindo que outros blocos sejam executados simultaneamente.

Blocos de threads devem apresentar um comportamento tal que possam ser execu-
tados em qualquer ordem e de forma independente, gerando sempre o mesmo resultado.
Essa independéncia relacionada ao fluxo de execucdo deve ser garantida uma vez que
os blocos de threads sdo alocados aos SM de viérias formas, dependendo do hardware

disponivel.

3.4 PyCUDA

Embora o modelo de programag¢do CUDA seja baseado na linguagem C/C++, outras
linguagens e bibliotecas sao suportadas. No contexto deste trabalho, a extensdo para
a linguagem Python, chamada PyCUDA (KLOECKNER, 2012), foi escolhida devido a

duas razoes principais:

e A prototipacao com a linguagem Python resulta em um desenvolvimento simplifi-

cado e mais agil devido as poucas restricoes da linguagem;

e O host-code é compreendido por métodos para a criagdo das estruturas basicas
que sdo posteriormente copiadas para a GPU. Especificamente neste trabalho, tal
criacdo € baseada em uma formatacdo de strings e na manipulagdo de estruturas
multidimensionais, as quais sdo facilmente manipuladas com Python. Ja o device-

code executa uma computaciao mais restrita e intensiva, a qual é implementada
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na linguagem C como um CUDA kernel tradicional.

Pela exploracao de funcionalidades do PyCUDA, como garbage collection, mensagens
de erro simplificadas e desenvolvimento mais rapido, a parte técnica do desenvolvimento
torna-se mais facil e uma maior atencdo pode ser dada ao problema algoritmico. Um
workflow de desenvolvimento basico utilizando PyCUDA é apresentado na Figura 18.
Executaveis binarios, obtidos a partir de um cédigo fonte associado a um CUDA kernel,
sao gerados pelo compilador do PyCUDA. Como o CUDA kernel é basicamente uma
string dentro do cédigo Python, tem-se a possibilidade de formacao dessa string durante
a execucdo do algoritmo. Consequentemente, tem-se a possibilidade de geracdo de
cédigo em tempo de execucao, onde o kernel é compilado e armazenado em uma cache

semi-permanente para posterior reuso, caso o cddigo fonte ndo tenha sido modificado.

( Edit ) Cache? L=

l lno
Run GPU Compiler — GPU Binary
GPU Source Module Upload to GPU ~ +———
l | PyCUDA
Run on GPU

Figura 18: Workflow de compilagdo do PyCUDA (KLOECKNER, 2012)

Como exemplo de uso da biblioteca PyCUDA, no Cédigo 2 é descrito um cédigo que

realiza a soma de vetores no formato C' = A + B de forma similar ao Cédigo 1, porém

agora utilizando os recursos providos pela biblioteca PyCUDA.

Cédigo 2: Exemplo de cédigo para soma de vetores utilizando PyCUDA

import pycuda.autoinit

import pycuda.driver as drv

import numpy

from pycuda.compiler import SourceModule

# Kernel a ser executado na GPU
mod = SourceModule( """
__global__ void vectorADD(float *C, float *A, float *B)
{

const int i = threadldx.x;

Cli] =A[i] +8B[i];
}

vectorADD = mod. get_function ("vectorADD")

A = numpy.random.randn (400).astype(numpy.float32) # Inicializagd0 do vetor A na

memdria do host

B = numpy.random.randn (400).astype(numpy.float32) # Inicializacdo do vetor B na

memdria do host

C = numpy.zeros_like(a) # Inicializagdo do vetor C na memdria do host, com todos

valores zerados
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# Invocagcdo do kernel com 400 threads
multiply_them (
drv.Out(C), drv.In(A), drv.In(B),
block=(400,1,1), grid=(1,1))

print C # Impressdo do resultado do vetor C

E possivel perceber que a implementacao utilizando PyCUDA se mostra mais simples,
porém € igualmente eficiente. A alocacdo, inicializagdo e cépia dos vetores é feita a partir
de métodos da linguagem Python. Ja o CUDA kernel, denominado vectorADD, tem sua
definicao na linguagem C e é o mesmo utilizado no Cédigo 1.

3.5 Politicas de Otimizacao

Apesar da aparente simplicidade expressada pelos exemplos de soma de vetores apre-
sentados nas Secdes 3.4 e 3.3, o pleno potencial de processamento das GPUs somente
sera atingido se uma série de condicOes forem satisfeitas. Essas condigdes sao comu-
mente relacionadas ao acesso a memdria (global, constante, compartilhada, ...), dado
que tal acdo resulta em uma interrupcdo do fluxo de execucao de computacdes de uma
thread e, consequentemente, na possibilidade da ocorréncia de um estado de ociosidade
em cores do SM.

Conforme ja introduzido, as threads em um bloco sdo agrupadas em warps e exe-
cutam a mesma instru¢do em um ciclo de clock. Quando uma warp (w1) executa uma
instrucdo de acesso a um dado na memdria global da GPU (leitura ou escrita), tem-se
uma interrup¢ao do uso dos cores. Como a laténcia de acesso a memdria global é de
aproximadamente 400 — 800 ciclos de clock, existe a possibilidade de iniciar a execucao
de outra warp (w2) sobre os cores ociosos até que a opera¢do de acesso a memdria
de w1 seja concluida. Essa estratégia é denominada latency hiding, na qual busca-se
minimizar os atrasos relacionados ao acesso a memoria pela execu¢ao simultanea de
varias warps. Dessa forma, é possivel manter ocupados tanto os recursos de memo-
ria (unidades de load /store, controladores de memdria, barramentos) quanto os recursos
de processamento (cores e SFUs).

Quando acessos a memoria global ndo podem ser evitados, a melhor estratégia para
aproveitar a elevada largura de banda disponibilizada é garantir que as threads acessem
os dados de forma coalescida. O acesso coalescido ocorre quando threads de uma
mesma warp acessam enderecos de memodria consecutivos e multiplos do tamanho do
dado acessado (32, 64 ou 128 bytes), de forma a atender todas as 32 requisigdes com
apenas uma transacdao de memdria. Caso contrdrio, novas transacoes de memdria serao
geradas para suprir todas as requisicdes, gerando transferéncias de dados que nao serdo
utilizados pelas threads e reduzindo o throughput de dados.

O acesso coalescido aos dados é garantido quando as threads apresentam determi-
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nados padroes acesso. Nas Figuras 19 e 20 sao ilustrados exemplos de acesso nos
quais uma warp necessita de 128 bytes de dados, os quais estdo armazenados em um
intervalo contiguo e com inicio em um endereco miltiplo de 128. Independente se as
threads acessam enderecos consecutivos nesse intervalo ou n3o, apenas 1 transacao de

memoria que transfere 128 bytes atende a todas as requisi¢coes da warp.

Alinhado e Sequencial

96 128 160 192 224 256 288

IR

31

Enderego

Threads:

Figura 19: Acesso coalescido e sequencial

N

Figura 20: Acesso coalescido e nao sequencial

Quando o padrdo de acesso das threads nao coincide com a forma como os dados
estdo armazenados na memdria global, perdas de performance ocorrerdo devido a ne-
cessidade de mais transacdoes de memodria. O exemplo apresentado na Figura 21 ilustra
um cenario no qual primeiro endereco (132) indexado pela warp n3o é miltiplo de 128.
Nesse caso, duas transa¢des de memdria serdo realizadas: (7'1) para obter os dados no
intervalo [128,256]; e (T'2) para obter os dados no intervalo [256, 384]. Para (T'1), 124
dos 128 bytes transferidos sdo utilizados pelas threads. Entretanto, dentre os 128 bytes

transferidos por (7'2), apenas 4 (referentes ao enderego 256) sdo de fato utilizados.

Desalinhado e Sequencial

96 128 160 192 224 256 288

T

Enderegos

Threads:

Figura 21: Padrao de acesso desalinhado, gerando duas transacdoes de memoria.

Quando considerados cendrios nos quais o padrdo de acesso é aleatério e n3o con-
sidera enderecos de memdria consecutivos, uma quantidade maior de transacoes se faz
necessaria, afetando de forma significativa o desempenho da aplicagdo.

Como ja mencionado em se¢Oes anteriores, a memaria compartilhada possui laténcia
extremamente baixa e é ideal para ser utilizada como uma cache gerenciada pelo pro-

gramador, armazenando temporariamente dados que s3o copiados de/para a meméria
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global da GPU. Entretanto, para que o desempenho dessa memodria seja plenamente
alcancado, algumas condigdes de acesso devem ser garantidas.

A memdria compartilhada é dividida em 32 bancos que armazenam dados de 4 ou
8 bytes (configurdvel pelo programador), e dados consecutivos sdo armazenados em
diferentes bancos. Esse comportamento ¢é ilustrado na Figura 22, no qual, para exem-
plificagcdo, sdo considerados 4 bancos ao invés de 32. Para o vetor de dados contendo
elementos de 4 bytes, a distribuicdo se da conforme a ilustracdo. Dados consecutivos
sao armazenados em bancos diferentes. Ao atingir o dltimo banco disponivel, o dado
seguinte é armazenado na segunda coluna do primeiro banco, e a alocagao segue esse

padrao até que todos os valores sejam armazenados.

e (5[40 [6 (37 [1]8]2][10]
8 bytes
5 (3 (|4 |7 9 1 6 |8
Conh:?)ranrtt?lrliw?ada 2 1 O
Banco 0 Banco 1 Banco 2 Banco 3

Figura 22: Forma de alocacdo de dados na memdria compartilhada

O desempenho da meméria compartilhada serd explorado em sua plenitude, ou seja,
requisicoes serao atendidas com apenas uma transagdo de memdria, caso nao ocorram
conflitos de acesso aos bancos de meméria (bank conflicts). Os seguintes cendrios,

ilustrados na Figura 23 s3o livres de conflito:

e Requisi¢cdes de uma warp que resultam no acesso a 32 bancos diferentes (Fi-
gura 23(a));

e RequisicGes de uma warp que resultam no acesso a dois dados diferentes em uma

mesma linha de um banco (Figura 23(b));

Thread 0 Thread 1 Thread 2 Thread 31 Thread 0 Thread 1 Thread 2 Thread 31
¥ ¥ ' ¥ ¥ [ & ¥ ¥
Banco 0 Banco 1 Banco 2 Banco 31 Banco 0 Banco 1 Banco 2 Banco 31
(a) Acesso a bancos diferentes. (b) Acesso a dados diferentes em uma

mesma linha de um banco.

Figura 23: Cendrios nos quais ndo ocorrem conflito de acesso a um banco de meméria
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Quando requisi¢es indexam dados armazenados em linhas diferentes de um mesmo
banco, conflitos de acesso ocorrem. Consequentemente, tem-se um aumento na laténcia
de acesso e redugdo do throughput uma vez que os acessos sao serializados para atender

todas as threads. Exemplos de conflitos s3o ilustrados na Figura 24.

Thread 0 Thread 1 Thread 2 Thread 31 Thread 0 Thread 1 Thread 2 Thread 31
¥ ¥ "4 "4 ¥
e ./
«
Banco 0 Banco 1 Banco 2 Banco 31 Banco 0 Banco 1 Banco 2 Banco 31
(a) One-way conflict. (b) Two-way conflict.

Figura 24: Cendrios nos quais ocorrem conflito de acesso a um banco de meméria

3.6 Consideracoes Finais

A drea de processamento de alto desempenho oferece uma série de solucbes para
o tratamento de problemas computacionais complexos. Entretanto, algumas dessas
solugdes exigem sistemas computacionais elaborados de alto custo de aquisicao e ma-
nutencdo, sendo uma opg¢ao inviavel para grupos de pesquisa com recursos financeiros
limitados.

Com o advento do paradigma GPGPU e o bom custo x beneficio das placas de video
atuais, a utilizacdo de frameworks de desenvolvimento (CUDA,OpenCL) voltados para
processamento em GPUs apresenta-se como uma abordagem interessante que possibilita
a aceleracao de computag¢des de varios algoritmos, incluindo dos relacionados a simulagao
de algoritmos da computacdo quantica.

A introducdo das extensoes de programacao da plataforma CUDA oferecem abstra-
¢Oes para que programadores possam projetar algoritmos que exploram todos os recursos
disponibilizados pelas GPUs. Visando a flexibilizacdo no desenvolvimento das aplicacdes,
extensdes para a integracdo da plataforma CUDA com bibliotecas e linguagens de pro-
gramacao variadas estao em continuo desenvolvimento.

A extensao PyCUDA é caracterizada pela possibilidade de desenvolvimento de pro-
gramas na linguagem Python, oferecendo métodos para acesso aos recursos internos
das GPUs. O kernel correspondente a porcdo intensiva da computacdo é descrito na
linguagem C e compilado em tempo de execucdo, sendo esta tarefa gerenciada pelo
interpretador do PyCUDA.

Apesar das facilidades proporcionadas pelas extensoes ja disponibilizadas para a pla-
taforma CUDA, caracteristicas arquiteturais das GPUs devem ser estudadas de forma

cuidadosa para que os algoritmos desenvolvidos se adequem aos recursos disponibilizados.
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Estratégias de otimizacdo popularmente estudadas na area de GPGPU tem como foco
principal garantir um acesso eficiente a memdria, uma vez que este é um dos principais
limitadores de desempenho quando da execu¢do de computacdes sobre GPUs.

Com metodologias de desenvolvimento bem definidas e uma clara visdo arquitetu-
ral das GPUs, é possivel obter algoritmos paralelos com desempenho muito superior
a versoes tradicionalmente voltadas para o processamento com CPUs, exigindo baixo
investimento financeiro para aquisicdo de hardware e, em alguns casos, apresentando

eficiéncia energética superior a versoes executadas a partir de CPUs tradicionais.



4 PROCESSOS QUANTICOS: UMA NOVA INTERPRE-
TACAO PARA TRANSFORMACOES QUANTICAS

Neste Capitulo sdo apresentadas as contribuicdes relacionadas a interpretacdo e im-
plementacdo dos conceitos associados aos Processos Quanticos e Processos Quanticos
Parciais. Esses processos, quando computados no ambiente de execucao VPE-qGM,
requerem menor tempo de execucdo e resultam em incremento no desempenho, viabili-

zando a simulagdo de algoritmos mais complexos.

4.1 Modelo qgGM

O modelo gGM esta fundamentado na teoria dos espacgos coerentes, introduzida por
Girard (GIRARD, 2004). Os objetos do dominio de processos D, (REISER; AMARAL;
COSTA, 2007a,b) s&o relevantes no contexto deste trabalho por definirem conjuntos
coerentes que interpretam processos quanticos possivelmente infinitos, rotulados por
pontos de um espago geométrico, os quais caracterizam a base computacional para os
conjuntos de vetores e matrizes de dimensdo n do espaco de Hilbert (H).

A computacao é concebida como uma transicao de estados associada a uma loca-
lizacdo espacial, obtida a partir da sincronizacdo de processos cldssicos, caracterizando
a unidade de tempo computacional. Com base na representacao parcial associada aos
objetos do modelo gGM, tem-se a possibilidade de obter diferentes descri¢Ges e inter-
pretacoes acerca da evolucao do estado de um sistema quantico.

O modelo gGM substitui a nocao de portas quanticas pelo conceito de sincronizagdes
de processos elementares (PEs). No ambiente VPE-gGM, o PE é um elemento estru-
turado por trés atributos: (i) Acdo: Corresponde as transforma¢des quanticas aplicadas
a diferentes qubits em um mesmo instante de tempo; (ii) Pardmetros: Contém dados
auxiliares associados a definicdo das transformagdes quanticas; (ii7i) Posicdo: Posicdo
de escrita em um espaco de memoria global e compartilhada, na qual é armazenado o
resultado calculado pelo PE.

A estrutura de memdria, modelando o vetor de estado do sistema quantico, associa

cada posicao e correspondente valor armazenado a um estado e amplitude, respectiva-
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mente.
Um PE pode ler de vdrias posicdes de memdria (espa¢o de estados), porém sé
pode escrever em uma posi¢do. Exemplificando, considera-se a aplicagdo H |¢)), descrita

em (21). Percebe-se a ocorréncia de duas operagdes de atribui¢do classicas simultaneas:

e (i) somatério das amplitudes, associando o resultado, acrescido do valor de nor-

P :
malizacdo = ao estado |0);

e (i7) subtragdo das amplitudes, associando o resultado, acrescido do valor de nor-

L

5 ao estado 11).

malizacao

O modelo gGM estabelece que (i) e (i7) podem ser representados por dois PEs sin-
cronizados. As correspondentes parametrizacdes definem um comportamento analogo
aos vetores componentes que modelam a matriz associada a correspondente transforma-
¢do quantica. Dessa forma, durante a simulagcdo, ocorre a execucdo simultanea dos PEs,
manipulando os dados presentes no espaco de memoéria de forma equivalente a aplicagdo
da matriz unitdria de H sobre o vetor de estado do sistema, simulando o comportamento

do sistema quantico.

4.2 Ambiente VPE-qGM

O ambiente VPE-qGM esta em desenvolvimento com o objetivo de oferecer suporte
a modelagem e simulag¢do de algoritmos quanticos considerando as abstracoes do modelo

qGM. Dentre os componentes arquiteturais do ambiente, os seguintes sdo destacados:

e gPE (Quantum Process Editor): IDE para o desenvolvimento grafico dos algorit-

mos;

e gME (Quantum Memory Editor): interface para definicdo do estado inicial do
sistema quantico. Um grid de memdria armazena cada estado bdsico e a corres-
pondente, modelando um vetor de estado de forma andloga a descrita na Equa-
¢do (13);

e gS (Quantum Simulator): A partir das estruturas definidas nas interfaces do gPE e
gME, o g5 realiza a simulagao do algoritmo quantico, suportando duas abordagens:
(i) simulag3o passo-a-passo, a qual é relevante para viabilizar uma analise detalhada
da evolugdo da simulagdo; (ii) simulagdo distribuida (MARON et al., 2010) obtida
a partir da integragdo com o ambiente VirD-GM (Virtual Distributed Geometric
Machine) (FONSECA et al., 2007);

e qGM-Analyzer: Biblioteca para realizagdo das computacdes associadas aos com-
ponentes que descrevem cada passo do algoritmo quéantico, estando integrada a

interface gS. O suporte para aceleragcdo por GPU é estabelecida nesta biblioteca.
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4.3 Processos Quanticos: Visao Conceitual

Um QP ¢é o resultado da sincronizacao de PEs que descrevem por completo uma
transformacao quantica. Essa construcdo esta ilustrada na Figura 25. A parametrizacdo
dos PEs define um comportamento andlogo aos vetores componentes que modelam a
matriz de definicdo do operador quintico (M DQO) modelado. Durante a simulaggo,
ocorre a execucao simultanea dos PEs, manipulando dados no espaco de memdria de
forma andloga a aplicagdo da matriz unitdria de H sobre o vetor de estado do sistema,
simulando o comportamento do sistema quantico.

+ * Leitura Esciifs #

0 T 1 L [T
a | B a+8|a-p
A A Leitura Escrita A

Figura 25: Modelagem da transformacao Hadamard a partir de PEs.

A interpretacdo de QP Ps se da a partir da aplicacao parcial de uma transformacao
quantica devido a existéncia de indefinicdes acerca de determinados conjuntos de vetores.

Considere a porta H®?, definida em (22). Cada linha (i) da correspondente matriz
em H®", para n = 2, estd caracterizada por um PE' definido em (27). h denota um
elemento de H®?, indexado por i (linha) e j (coluna).

2"1
PE'|®) = |®p) = ) hys|P]) (27)
j=1

A sincronizagdo dos PFE's', para i € [0, 3], modela a computacdo gerada pela ma-
triz H®?. A execucdo desse conjunto de PEs sobre um estado |®9!), resultando no
estado |®;), é matricialmente descrito em (28).

|®1) = H®H|®H) (28)
0
11 11 1
1 -1 1 -1 0
V2 2 V2 R
0
11 1 1 0 1
11 -11 -1 1] 1] -1
o201t 1 -1 - o | 2 1
1 -1 -1 1 0 -1

Cada conjunto unitdrio nesta construcao interpreta um QP P, correspondendo na

notacao matricial a uma matriz com apenas uma linha definida, sendo as demais
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desconhecidas (). Considerando como contexto os elementos da base computacio-
nal (00,01, 10,11), tem-se a possibilidade de obter-se o estado |®;) pela unido de quatro

estados parciais, descritos nas equagdes a seguir.

|99%), = H. ®H.|®) (29)
0
11 U 1
1 1 1L 0
0
11 1 1 0 3
N R 1| | L
o2 1oL o | L
1 1L 1 1 0 1
@Y, = H, ® H|®) (30)
0
1 1
(2 2)(5 )|
1 1 5 7 0
0
N N R 0 1
11 -1 1 -1 O I
N R R o | L
I N 0 1
[®1%). = H"®H|®) (31)
0
1 1
(532 2)|.
NG 1 1 0
0
N N T 0 1
N N R I I It
2011 -1 ol | &
N N T 0 1
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B, = H' @ HY®) (32)
0
1 1 1 1 1
i USRI TR | 0
V2 V2 Va2 V2
0
[ N R 0 1
N I e I I It
I R R o | L
1 -1 -1 1 0 3

Logo, o estado |®;) é aproximado por todos os estados |®}),, com i €
{0.0,0.1,1.0,1.1}, gerando o estado |®;) = 1(|00) — [01) + [10) — [11)).

Considerando como contexto os valores (0 ou 1) do primeiro qubit, tem-se os estados

parciais descritos nas equacoes a segui.

1BV | = H, @ H|®o) (33)
0 1
1 1 11 1 i
= v2 V2 |g \{5 \/? = 2
1L 1 5 7 0 1
0 1

|®1 )V =H | @ H|®o) (34)
0 1
1 1
i v nown/|0 2
0 3

Aqui, os estados |®)-%) | e |®1)L s3o outras aproximacdes (estados parciais) de |®1).

Embora n3o seja o foco deste trabalho, o modelo gGM prové interpretacdes para

outras transformacgdes, como as projecoes que definem as operacdes de medidas.

4.4 Implementacao

As subsecdes seguintes descrevem como os conceitos associados aos Processos Quan-

ticos e Processos Quanticos Parciais estdo implementados na biblioteca gGM-Analyzer.
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4.4.1 Transformagoes Quanticas nao Controladas

O QP é o componente capaz de modelar uma transformacdo quantica em sua totali-
dade. A Figura 26 ilustra um @) P associado a um sistema de 3 qubits, sua correspondente
composic3o a partir de PEs e a estrutura que modela essa construcdo na biblioteca gGM-
Analyzer. As fun¢bes U}, sdo associadas a definicdo das transformagbes quanticas de 1
qubit. O produto escalar entre os valores retornados por cada fung¢do resulta no pri-
meiro elemento de cada tupla armazenada pelo QP_Table. O segundo elemento indica
a posicao no qual esse elemento é armazenado dentro da correspondente matriz. Tal
indexacdo se faz necessaria uma vez que elementos nulos ndo sdo armazenados, de forma

que a posicao real ocupada na matriz ndo reflete a posicao real do elemento.

Processo Quantico

Representagéo : . i
Grafica no Modelo gGM QP Table: Estrutura logica

do QP na qGM-Analyzer

Gera os elementos
associados as 8 | [N n a - s
: ; * | Indice = x1=0|x1=0|x1=1] x1=1
linhas da matriz |ginario] "¢ x2=0|x2=1[x2=0]|x2=1
00 | UO(0,x1)xU1(0,x2)[|(a,0) | (by,1) | (c52) | (dy3)
: O B 01 |uooxxu1(tx2)||@.0 | ®.1) | ©.2) | @3
P 8 :— 1 10 | UO(1,x1)xU1(0,x2) || (a=0) | (b,,1) | (c22) | (ds3)
11 JU0(1,x1)xU1(1,x2)[|(a;,0) | (by,1) | (c52) | (ds,3)
Intervalo de
Indexacéo: 0 U2(0,x1) (2,,0) = (bo,1) -
(000.111] 1 U2(1,x1) @ | = Joan] -
ML: Lista de matrizes
Op: Qualquer gerada no QP Table
sincronizacao
de 3 qubits

Figura 26: QP e sua correspondente representaciao por PEs

Analogamente, sdo descritas sincroniza¢des de quaisquer transformagdes quanticas
nao controladas, independente da quantidade de qubits considerada.

Na Figura 26, M L armazena as matrizes associadas a transformac¢des quanticas,
exemplificada por uma transformacao quantica de 3 qubits. Cada linha da matriz é ge-
rada a partir das fungdes indicadas na segunda coluna da Q PTable. Essas fun¢des (U0,
U1 e U2) descrevem as transformagdes quanticas modeladas.

As tuplas de cada linha s3o obtidas a partir da variacdo dos valores dos parame-
tros x1 e x2. Cada elemento da tupla corresponde ao valor gerado pelo produto das
funcGes e a correspondente coluna na qual é armazenado.

A ordem de cada matriz em ML é determinada a partir da quantidade de funcdes
agrupadas (n). No caso da Figura 26, tem-se que n = 2 para a primeira matriz de M L,

denotada por M;. Analogamente para a segunda matriz, indicada por M,, tem-se n =
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1. Destaca-se que a ordem de cada matriz em ML pode ser determinada de forma
arbitraria, porém para n muito grande, tem-se um aumento exponencial do consumo de
memoria. Dessa forma, um balanceamento entre a ordem e a quantidade de matrizes
em ML (|ML|) influencia diretamente no desempenho da simulagdo.

Faz-se necessdrio, além da M L, a geragdo de uma estrutura de lista (veja em (35))
contendo valores auxiliares para indexacdo das amplitudes do espaco de estados a serem
multiplicadas por cada valor das matrizes em M L. Nessa lista, ¢ indica a quantidade

total de qubits do sistema quantico.

sizesList = [297" 207 (2n)  ga—(IMLln)) (35)

Cada linha de uma matriz possui uma indexacdo bindria de n bits. Exemplificando,
na Figura 26, a indexagdo 000 seleciona a primeira linha de cada matriz (mqy da primeira
matriz e mg da segunda matriz), viabilizando a obten¢do da amplitude do primeiro estado

base do sistema (]000)) a partir da expressdo recursiva definida por (36), onde:

e |ML| é a quantidade de matrizes em ML;

P é uma posi¢do base (inicializada com P = 0) para indexa¢do da amplitude de

um dos estados da base computacional;
e m indica uma matriz em ML (inicializado em m = 1);
e [, indexa a linha [ da matriz m;
e n,, ¢ a ordem da matriz m;
e SL armazena a SizesList;
e T ¢ a tupla indexada por M Ly, ¢,

e 7" é a tupla indexada por MLy g e

k é a amplitude de um estado da base computacional.

2nm
F(P,m)=Y Ty x F((P+ (SLm x T})),m + 1)
c=1
"ML
F(P,|ML|)= Z Ty X kpyry (36)
c=1

De acordo com as especificacbes do modelo gGM, um QP pode, ainda, ser repre-
sentado por uma sincronizacao de varios (QPPs. Nessa concepc¢ao, esta representacao

viabiliza o particionamento do QP da Figura 26 em dois () PPs.
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Na Figura 27, tem-se 0 QPP 1 que é responsavel por gerar todas as novas amplitudes
dos estados da base computacional contidos no intervalo [0, 3], sendo representado pelo

componente grafico tracejado na extremidade esquerda.

Processo Quantico Parcial Superior (QPP 1)
Gera os elementos :
associados as 4
primeiras linhas
da matriz. = e - - — -
+ | Indice 5 x1=0|x1=0|x1=1] x1=1
e R x2=0 [x2=1|x2=0 | x2=1
00 |UO(0x1)xU1(0,x2)| (as0) | (by,1) | (ce2) | (do,3)
T 8 01 |uoExxut(tx2)| @,0) | 0.1 | (€2) | (.3
Op i3 = 4 : Ex1(12)] @:0) | ) | @2 | @)
....... bt 10 - - - - -
0} - 11 = - = - -
Intervalo de 1 > — =
Indexacéo: 114 - 0 u2(0,x1) (a,,0) (bo1)
[000,011] ¥ 1 u2(1,x1) (a,,0) - (by,1) -
Op: Qualquer 1 d
sincronizacao 1 >
de 3 qubits

Figura 27: QPP que gera as amplitudes no intervalo [0, 3]

Analogamente, tem-se na extremidade direita da Figura 28 o componente gréfico
tracejado associado ao QPP 2. o qual gera as amplitudes dos estados da base compu-

tacional no intervalo [4,7], independentemente da execugdo do QPP 1.

Processo Quantico Parcial Inferior (QPP 2)
Gera 0s elementos = :
associados as 4 Ok b
ultimas linhas 5 = - [
da matriz. F = : | Indice = x1=0x1=0]x1=1] x1=1
Or4 R B x2=0 [x2=1]x2=0| x2=1
114 | - [ o0 - - - - -
; """ e i > 01 - - - - -

2 DR fop 10 | UO(1x1)xU1(0x2)| (2,0) | (ba) | (c22) | (d23)
"""""""" 11 [UO(1.x1)xU1(1,x2) | (a,,0) | (bs1) | (c32) | (ds3)
Inter\n'eulo~ de 0 U2(0,x1) (2,,0) - (bo,1) -

Indexacéio:

[100,111] u2(1,x1) (a1,0) - (b;,1) -
Op: Qualquer

sincronizacao

de 3 qubits

Figura 28: QPP que gera as amplitudes no intervalo [4, 7]

A utilizacao de QP Ps contribui com a possibilidade de estabelecer interpretacoes
parciais de uma transformagdo quéntica, permitindo que alguns pardmetros/processos
sejam desconhecidos, uma vez que, em um contexto local da computacdo de cada
QPP, é possivel gerar apenas conjuntos restritos de elementos associados a um M DO.
QPPs complementares (que interpretam conjuntos disjuntos de linhas) podem ser sin-

cronizados e executados de forma independente (localmente ou em diferentes nodos de
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processamento). Quanto mais QPPs forem sincronizados, menor é a por¢do da trans-
formacao quantica a ser interpretada por cada um, caracterizando um menor custo de

execucao.

4.4.2 Definicao de Transformacoes Quanticas Controladas

Para transformacdes quanticas nao controladas, é possivel modelar toda a evolucao
do estado global do sistema quantico a partir de apenas um (QP. Entretanto, essa pos-
sibilidade n3o é valida para transformagdes quanticas controladas. A principal diferenca

pode ser vista na Figura 29, na qual as seguintes condi¢cOes sdo descritas:

e Para geracio da transformagio H®?, a expressdo (H, H) se mantém para todos

os vetores componentes, variando apenas as correspondentes parametrizacoes;

e Para a descricdo da transformacao CNOT, diferentes expressdes sao necessarias.

Essa diferenca se justifica pela interpretacio intrinseca da transformacio CNOT.!

Essa interpretacdo pode ser estendida para qualquer outra transformacdo quantica,

com dois qubits ou mais.

Definigoes
H(0) = 55(1,1) X(0)=(0,1) C(0) = (1,0) C(1)=(0,1)
H(1) = Z5(1,-1) X(1) = (1,0) Id(1) = (0,1) 1d(0) = (1,0)
H(0) ® H(0) 1 1 1 1 cOer0) /1 0 0 0
H(0)® H(1) 1 1 -1 1 -1 COeEmf 0 1 0 0
HO®HO) 92| 1 1 -1 -1 cyexof 0 0 0 1
H(1) ® H(1) 1 -1 -1 1 cmexm\ 0 0 1 O

Figura 29: Parametrizacdo das transformacdes H e CNOT.

A completa descricdo da transformacdo CNOT se da a partir das expressoes definidas
em (37), que originam um conjunto de Q PPs, denominado QPP_Set. Os QP Ps deste
conjunto, para a transformacdo CNOT, tém suas estruturas ilustradas na Figura 30.
O QPP representado na Figura 30(a) e associado a Exp;, descreve a evolugdo dos
estados quanticos nos quais o estado do qubit de controle é 1 (exigindo a aplicacdo da
transformacdo X no qubit alvo). A evolug¢do dos estados nos quais o qubit de controle
é 0 é modelada por Exp,, a qual gera o QP P, ilustrado na Figura 30(b). Como esses
estados ndo sdao modificados, o Q PP, torna-se passivel de ser executado.

Expy=C(1),X (37)
Expy, = C(0),1d

1Se o estado do primeiro qubit for 0, ndo faca nada; se o estado do primeiro qubit for 1, aplique a
transformagdo X no segundo qubit, mantendo o primeiro inalterado.
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= e R
00 . - - = -
01 = = = = =
10 | cx)xX(0x2)| - - - (1,3)
1 | caxn)yxx@x2)| = - ey | =

(a) QPP;: altera amplitudes

onéie] "% 220 |k2=1 |20 | o=t
00 | coxtyxidox2)| (1,00 | = - -
01 |coxxid(ix2)| - |an | = .
10 = = = = =
" = = = = =

(b) QP P»: nao altera amplitudes

Figura 30: QPPs para modelagem da transformagdo CNOT

Genericamente, tem-se que |QPP_Set| = |Exp| = 2"¢, sendo nC a quanti-
dade total de qubits de controle de todas as transformagbes quanticas modeladas.
Entretanto, é necessario criar/executar apenas os (QPPs pertencentes a um subcon-
junto (QPP_Subset) de QPP_Set. Se considerada apenas uma transformagdo contro-
lada, tem-se que |QPP_Subset| = 1. Quando consideradas sincronizagdes de transfor-
macdes controladas, tem-se |QPP_Subset| = 2"¢ — 1.

Considere, agora, a aplicacdo de duas transformagdes CNOT, conforme ilustrado na

Figura 31. Nessa configuracdo, tem-se as seguintes possibilidades:
° Q1 =11) e Qs =[1): Aplica-se X 3 Q2 e Qu;
e Q1 =11) e Q3 = |0): Aplica-se X a Q2 e Id a Qy;
e )1 =10) e Q3 = |1): Aplica-se X a Q4 e Id a Qs;

e Q1 =10) e Q3 =10): Aplica-se Id a Q5 e Q.

Qi |0
Q |0

)

-
Qs [0)

e

Q4 |1

Figura 31: Sincronizagdo de transformagoes CNOT

No ambiente VPE-gGM, a modelagem dessa configuracdo se dé a partir do conjunto
de expressdes em (38). Dessa forma, tem-se que |QPP_Set| = 4. Entretanto, o QP P},
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associado a expressao Fxps, nao realiza nenhuma alteracao no sistema, tornando-se

passivel de criagdo/execucio.

(1), X (38)

Quando da sincronizagdo de transformacdes controladas com transformagdes n3o
controladas (diferente de Id), todas as amplitudes sdo modificadas. Dessa forma, tem-
se que QPP_Subset = QPP_Set. A configuracdo ilustrada na Figura 32 é mode-
lada a partir das expressdes definidas em (39). Dessa forma, dois QP Ps, identificados
por QPP, e QQPP,, respectivamente associados as expressoes em Fxp, e Exp,, sdo
necessarios. Entretanto, n3o é possivel descartar a execucdo de QP P,, uma vez que
este, neste caso, realizam-se alteracoes nas amplitudes de alguns estados. Essas alte-
racoes sao decorrentes da transformacdo H, a qual sempre é aplicada ao Ultimo qubit,

independente do estado de controle da transformagdo CNOT.

Figura 32: Sincronizagdo de transformacdo CNOT com H

Exzp, =C(1),X,H (39)
Expy = C(0),1d, H

4.4.3 Funcao Recursiva

Apbds a criagcdo dos QP Ps, tem-se a aplicacdo de um operador recursivo que atua
sobre as matrizes para cdlculo das amplitudes no novo estado do sistema quantico.
Essa funcdo realiza uma combinagdo entre diferentes tuplas para geracdo dos valores
correspondentes a M DO aplicada. Além disso, é gerado um valor que indexa a amplitude
do estado atual do sistema que deve ser multiplicada pelo valor gerado. A descricao
algoritmica desse procedimento, com algumas otimizac¢des, pode ser vista na Figura 33.

O custo de execucdo deste algoritmo cresce exponencialmente com o aumento na
quantidade de qubits que compdem o sistema quantico modelado. Apesar da elevada

complexidade temporal, a complexidade espacial é baixa, uma vez que apenas valores
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if matrizIndex = numMatrices — 1 then
for | = 0 to size(Matrices|matrizIndex]) do
res < 0;
line < MatricesimatrizIndex][l][0];
linePos < Matrices[matrizIndex|[l][0];
for column = 0 to size(line) do
pos < basePos + line[column][1];
res < res + (partialValue X line[column][0] X memory|[1][pos]);
end for
writePos < memPos + (linePos X sizesList[matrizIndex]);
res < res + memory[0][write Pos];
memory|0][writePos] < res;
end for
else
for [ = 0 to size(Matrices|matrizIndex]) do
line + MatricesimatrizIndex][l][1];
linePos < Matrices[matrizIndez|[l][0];
for column = 0 to size(line) do
next_basePos < basePos + (line[column]|[1] X sizesList[matrizIndex]);
next_partialValue < partialValue X line[column][0];

ApplyV alues(Matrices, numMatrices, sizesList, memory, next_partialValue, matrizIndex +
1, next_basePos, memPos + (linePos X sizesList[matrizIndex]));
end for
end for

end if

Figura 33: Algoritmo estruturado para execu¢do das computacdes sobre QPs e QPPs

temporarios sdo armazenados.

4.5 Consideracoes Finais

A simula¢iao quantica a partir do ambiente VPE-qGM vém sendo aprimorada ao
longo de vdérios projetos no qual estd inserido. A utilizacao de interfaces gréficas para
modelagem e simulacao dos algoritmos tem por objetivo simplificar o processo de de-

senvolvimento e interpretacdo dos resultados.

As limitacoes decorrentes da simulacdo por processos elementares foram superadas
pelas implementacdes para suporte a Processos Quanticos. A possibilidade de geracdo
parcial de estados quanticos com diferentes niveis de granulosidade permite o controle
sobre a computacdo a ser executada. Embora n3o seja o principal foco deste trabalho,
este controle permite especificar a distribuicdo de tarefas quando considerada a simulacdo
quantica distribuida a partir do ambiente VirD-GM, conforme apresentado em (AVILA
et al., 2012).

A utilizacdo de Processos Quanticos Parciais para descricao de transformacdes con-
troladas permite a identificacao dos subprocessos que realizam alteracdes no espaco de
estados, executando-os e ignorando demais subprocessos que ndo contribuem para o
novo estado do sistema quantico. Dessa forma, o custo computacional dessas operacoes
pode ser reduzido gerando uma melhora no desempenho da simulagao.

A funcao recursiva que percorre as estruturas de Processos Quanticos e Processos
Quanticos Parciais foi definida de forma a gerar dinamicamente todos os valores de

definem a transformacao quantica. Dessa forma tem-se uma reducdo no consumo de
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memoria, uma vez que os valores usualmente armazenados na matriz resultante do pro-
duto tensorial s3o descartados logo apds serem utilizados para computar parcialmente
uma amplitude do novo estado quantico. Ainda mais, sao evitadas computacdes redun-
dantes que usualmente ocorrem na operagao de produto tensorial, seja ele executado de
forma distribuida ou n3o.

Os resultados obtidos por essa forma de simulacdo sequencial podem ser vistos na
Secdo 6.1.



5 EXECUCAO PARALELA DE PROCESSOS QUANTI-
COS

A simulac3o sequencial de algoritmos quanticos, mesmo que considerando técnicas de
otimizacdo altamente eficientes, mostra-se insuficiente quando considerados algoritmos
quanticos com mais de 30 qubits, como pode ser visto a partir dos resultados descritos
em (VIAMONTES, 2007).

Nos cenarios nos quais a expansao exponencial do uso de memaria pode ser contro-
lado, o tempo de simulacao passa a ser o problema dominante, uma vez que a quantidade
de operagdes a serem realizadas para se obter o novo estado do sistema quantico tam-
bém cresce exponencialmente. Tendo em vista este segundo problema, este Capitulo
introduz os esforcos iniciais que viabilizam a execucdo paralela de Processos Quanticos
no ambiente VPE-qGM.

5.1 Estruturas de Dados

Seguindo as especificacdes previamente discutidas acerca da construcdo de Processos
Quanticos, este pode ser definido a partir da construcdo de matrizes bdsicas de menor
ordem, as quais sdao combinadas a partir de uma func3o iterativa de forma a gerar
dinamicamente os elementos correspondentes a matriz resultante do produto tensorial.

Para a execucdo de um QP, a biblioteca de simulag3o faz uso de vérios pardmetros,
conforme ilustrado na Figura 34, a qual exemplifica um estudo de caso baseado em uma
transformacdo H®? @ CNOT ® H®*.

Seguem as descricGes dos parametros considerados, os quais sdo armazenados em

um vetor gerado pela biblioteca NumPy:

1. Lista de Matrizes (matrices): matrizes béasicas geradas pelo host-code, ndo arma-

zenando valores nulos;

2. Lista de Posi¢des (positions): posicdo de um elemento na correspondente matriz,
sendo utilizado pelo kernel de execucao para identificar a amplitude do vetor de

estado a ser acessado durante a simulacao;
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M1 M2 M3 M4
11 1 1° 1 0 0 0 11 1 1 11 1 1°
| | 01 00 I I I |
| I 00 0 1 a1 I I I
I [ 00 1 0 I I I I

LO (L1 |L2 | L3 |LO |LT L2 L3

4 1 .
16 4 1: matrices 7: lastMatrix
) 16 . 4 , ﬂz: positions 8: IastPcsilionsB
4 1,

LO | L1 L2 |L3 (LO (L1 L2 |L3

|4|4|4|4||4|1|4|4||64|16|4|1||0|16|20|36|

3: width 4: columns 5: mult 6: previousValues

Figura 34: Organizacio dos dados para a transformacio H*? @ CNOT ® H®*

3. Colunas Originais das Matrizes (width): quantidade de colunas na defini¢3o origi-

nal de cada matriz;

4. Colunas Otimizadas das Matrizes (columns): quantidade de colunas com elemen-

tos nao nulos armazenados;

5. Multiplicadores (mult): valores auxiliares para indexa¢do das amplitudes do vetor

de estado:

6. Deslocamento (previousValues): Quantidade de elementos armazenados corres-

pondentes a matrizes anteriores;

7. Ultima matriz de dados (/astMatrix): armazenada em separado das demais para
reduzir a quantidade de calculos exigidos para indexacao dos seus elementos. Como
esses dados sao constantemente acessados, operagoes complexas sobre seus valores

devem ser evitados;

8. Ultima matriz de posi¢des (/lastPositions): também possui armazenamento em
uma estrutura exclusiva para simplificar a indexacdo de elementos constantemente

acessados.

Essas estruturas de dados sao utilizadas uma vez que todos os valores correspondentes
as matrizes s3o armazenados na forma de um vetor contiguo de dados. As informacdes
acerca dos tamanhos das matrizes indicam quais dados pertencem a quais matrizes e sua
respectiva posicdo dentro da matriz. A forma de combinagcio desses parametros pode

ser vista em detalhes nos trechos do CUDA kernel apresentados na Secdo 5.3.
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A opcao por essa forma de estruturacdo se justifica pela futura necessidade de ex-
tensdo dessas construcdes para suporte a Processos Quanticos Parciais, na qual serdo
utilizados blocos de dados e de threads bidimensionais. Atualmente, por se tratar de
uma simulacdo considerando apenas um Processo Quantico, blocos unidimensionais sdo

utilizados.

5.2 Alocacao de Dados na GPU

A disposicao dos dados ao longo dos diferentes espacos de memdria da GPU tem
especial importancia para garantir um bom desempenho da simulacdo. Os parametros de
definicdo dos Processos Quanticos ndo se modificam durante a simulacdo e sdo comuns a
todas as threads. Dessa forma, a alocac3o desses dados no espaco de memaria constante
torna-se uma opcao adequada. As cépias de dados sdo realizadas a partir de chamadas

realizadas pela biblioteca PyCUDA de acordo com os seguintes passos:

1. No CUDA kernel, os dados a serem armazenados na memoria constante s3o decla-

rados com a seguinte sintaxe: __device_ __constant__ dType dadosGPU [tamanho);

2. O endereco de memoria na GPU referente a 'dadosGPU’ é obtido no host-code
pela seguinte chamada: endGPU = kernel.get_global('dadosGPU")[0];

3. A cépia de dados também é executada a partir do host-code. Os dados da
memoria do host sdo transferidos para o espaco de memoria indexado por
'endGPU’, referente a localizacdo do contelido armazenado por ‘dadosCPU’.
Tal processo se da a partir da seguinte chamada da biblioteca PyCUDA:
pycuda.driver.memcpy_htod(endGPU, objetoNumPy). Destaca-se que os dados
copiados devem estar armazenados na memdria RAM através de um objeto da
biblioteca NumPy.

Além dos dados referentes a parametrizacdo dos Processos Quanticos, dois vetores de
estado sdo encontrados no espaco de memoéria do host: um modelando o estado atual do
sistema quantico (readMemory) e outro modelando o préximo estado (writeMemory),
o qual é calculado em paralelo por varias threads. Antes da execucdo do CUDA kernel
para inicio da computa¢ao, ambos vetores sdo copiados para a memdria global da GPU

a partir dos seguintes métodos:

1. readMemory = numpy.array(numpy.zeros(2%), dtype = numpy.complex64, order =" C")
corresponde a criacao do vetor de estado atual do sistema. Inicialmente todos os
valores sdo iguais a zero, porém os valores podem ser modelados de acordo com

as exigéncias do algoritmo a ser simulado;

2. readMemory_gpu = gpuarray.to_gpu(readMemory) representa a cépia do vetor

de estado atual para a memdria global da GPU;
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3. writeMemory_gpu = gpuarray.zeros(24, dtype = numpy.complex64, order =" C")
aloca o espaco para o novo vetor de estado na memdria global da GPU, inicializando

seu contetido com zeros.

5.3 CUDA Kernel

O CUDA kernel é uma adaptagdo do algoritmo recursivo apresentado na Secdo 4.4.3,
apresentando o mesmo comportamento porém implementado de forma iterativa. Essa
adaptacao se faz necessdria uma vez que a maior parte das GPUs n3do oferece suporte
a recursdo. Como o kernel aqui descrito tem um comportamento similar ao Kronecker
Product, ele é capaz de atuar sobre um nimero arbitrdrio de matrizes basicas. Cada
CUDA thread possui sua pilha de execucao interna e controles de execucdo para definir
os limites de acesso em cada matriz.

A computacdo de cada thread pode ser dividida em sete passos, descritos a seguir.

Passo 1: Inicializacao dos parametros na memodria constante, os quais
sdao comuns a todas as CUDA threads da aplicagio. TOTAL ELEMENTS,
LAST _MATRIX_ELEMENTS e STACK_SIZEFE sao definidos em tempo de execucao
pelo interpretador do PyCUDA.

__device__ __constant_ cuFloatComplex matricesC[TOTAL_ELEMENTS];

_device_ __constant— int positionsC[TOTAL_ELEMENTS];

_device_ __constant_— cuFloatComplex lastMatrixC|[LAST_MATRIX _ELEMENTS];
_device_ __constant_ int lastPositionsC[LAST_MATRIX ELEMENTS];

_device_ _constant_ int widthC[STACK_SIZFE + 1J;

_device_ __constant_ int multC[STACK_SIZFE + 1];

_device_ _constant_ int columnsC[STACK_SIZE + 1];

__device__ __constant_ int previousElementsC[STACK_SIZE + 1];

Passo 2: Alocacao de dados na memoria compartilhada e correspondente inicia-
lizacdo sdo ambos executados por todas as threads de um mesmo bloco. SHARED_SIZE
é definido em tempo de execugdo, porém geralmente assume o valor block Dimx.x x 4.

__shared_ cuFloatComplex newAmplitudes|SHARED_SIZE];
for (inti=0; i <4; i+ +){

ind = threadldzr.x X 4 + i;

new Amplitudes[ind] = make_cuFloatComplex(0,0); }
_syncthreads();

Passo 3: Definicao dos limites de acesso dentro de cada matriz, determinando
quais elementos cada CUDA thread pode acessar dependendo do seu id e bloco na
qual esta inserida. Os vetores begin, count e end sdo locais a cada thread e auxiliam
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no controle e indexacdo dos elementos de cada matriz em matricesC e positionsC.
A operagao (thld&(widthC|c] — 1)) é andloga a opera¢ao de médulo thId%widthC|c],
porém executada como um and bit-a-bit que possui melhor desempenho na GPU.

int thid = blockDim.x x blockldx.x + threadldx.x;
for(int c= STACK_SIZE —1; ¢ > —1; ¢ — =){
begin[c] = (thld&(widthC|[c] — 1)) x columnsC|c];
count[c] = begin|c];
end[c] = begin|c] + columnsC|c];

thid = floorf((thId/widthC|[c])); }

Passo 4: Avanco nas matrizes, sendo analogo a um passo recursivo provendo as
multiplicacdes parciais entre os elementos indexados de acordo com os valores indicados
por count.

while (ind < STACK_SIZE){
position = positionsC[previousElementsCind]];
mod = (position + countlind])&(widthClind] — 1);
readStack[top + 1] = readStack[top] + (mod x multC[ind));
of fset = previousElementsC|ind];
element = matricesClof f set + count[ind]];
valueStack[top + 1] = cuCmul f (valueStack[top], element);
top + +;
ind++;}

Passo 5: Escrita na memdria compartilhada, correspondente a uma atualizacao
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parcial de 4 amplitudes do novo vetor de estado do sistema.

c=0;
for(int 5 =10; j <4; j++){
res = make_cuFloatComplex(0,0);
for(int k=0; k < columnsC[STACK_SIZE]; k+ +){
mod = (lastPositionsC|c]&(widthClind] — 1))
readPos = readStack[top] + mod;
mult = cuCmul f (last M atrizC|c], read M emory[read Pos));
res = cuCaddf (res, mult);
c++;}
writePos = threadldx.x X 4 + j;
partAmpl = newAmplitudes|write Pos];
partAmp2 = cuCmul f (res, valueStack[top));
new Amplitudeswrite Pos] = cuCaddf (part Ampl, part Amp2); }

Passo 6: Atualizacao dos indices para iteracao ao longo dos valores em cada
matriz. Esse processo ocorre até que todos os indices apontem para o ultimo elemento
de cada linha em todas as matrizes.

top — —;
ind — —;
count[ind] + +;

while(count[ind] == end[ind]{

count[ind] = begin[ind];

nd — —;
countlind] + +;
top — —; }

Passo 7: Cépia de dados da meméria compartilhada para a meméria global da GPU,
realizada apds todas as threads de um mesmo bloco terem finalizados suas computacdes.

thld = blockDim.x x blockldx.x + threadldx.x;
for (inti=0; ¢ <4; i+ +){

writePos = thld x 4 + 1;

readPos = threadldx.x x 4 + 1;

writeM emory[writePos| = new Amplitudes|readPos];

Todos os passos descritos compdoem o CUDA kernel e definem a computacdo de
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uma thread, recalculando 4 amplitudes do novo vetor de estado de acordo com as

transformacgdes quanticas aplicadas.

5.4 Consideracoes Finais

O desenvolvimento da extens3o para suporte a simulacao quantica a partir de GPUs
no ambiente VPE-gqGM constitui uma solucao para reducao do tempo de simulacido. As
etapas de estudo de desenvolvimento conduzidas neste trabalho contemplam os esforcos
iniciais que visam a estruturacdo e superacdo dos primeiros obstaculos associados a
programacao no paradigma GPGPU.

O suporte as configuragdes mais elementares de transformacdes quanticas foi estabe-
lecido, viabilizando a simulacdo das transformacdes quanticas ndo controladas descritas
na Secdo 2.1.6. A utilizacdo na biblioteca PyCUDA é responsavel por simplificar o pro-
cesso de desenvolvimento, oferecendo métodos simples e rotinas para cépias de dados e
geracao dindmica de cédigo.

O CUDA kernel, implementado na linguagem C como uma string dentro do host-code
em Python, segue uma abordagem de execucdo iterativa, porém com comportamento
similar a vers3o recursiva descrita na Sec3o 4.4.3. Os resultados desses esforcos podem
ser vistos na Secdo 6.2, na qual s3o apresentados os principais resultados acerca da
simulacao paralela.

E importante salientar que, devido ao estdgio inicial de desenvolvimento, apenas
algumas das politicas de otimizagdo para programacao em GPU descritas na Secdo 3.5
foram implementadas. Entretanto, através de algumas reestruturacdes pouco complexas
é possivel manipular o comportamento das threads para que outras condi¢des necessarias

para uma execucdo mais eficiente sejam atendidas.



6 RESULTADOS

Neste capitulo sdo apresentados os principais resultados obtidos a partir das contri-

buicdes geradas por este trabalho. Os resultados estdo caracterizados de duas formas:

e Resultados para simulagdo sequencial, no qual vérias configuracoes de transforma-
¢Oes quanticas s3o simuladas a partir de Processos Quanticos e Processos Quan-

ticos Parciais;

e Resultados para simulacdo paralela sobre GPUs, no qual tem-se os resultados

associados a simulac3o de transformacdes quanticas ndo controladas.

6.1 Simulacdo Sequencial

Para validacdo e andlise de desempenho da simulacdo de algoritmos quanticos a
partir de (QPs no VPE-qGM, dois estudos de caso foram considerados. O primeiro
contempla benchmarks, compostos fundamentalmente por transformac¢des controladas,
selecionados dentre os disponiveis em (D. MASLOV; SCOTT, 2011). Essa escolha é

justificada por dois pontos principais:
e Disponibilizagao de cddigo fonte para geracdo de todos os algoritmos;

e Descricdo de algoritmos quanticos com muitos qubits e dezenas/centenas de ope-

radores.

O segundo considera transformacdes quanticas Hadamard de até 14 qubits (H®!,
H®12 H®13 ¢ H®11) validando, assim, as otimiza¢des para operadores quanticos n3o
controlados.

A metodologia dos testes utilizada contempla, para cada estudo de caso, a realizacao
de 10 simulagoes. A mdquina utilizada na simulacdo possui as seguintes caracteristicas
principais: processador Intel Core i5-2410M @ 2.3 GHz, 4GB RAM e sistema operacional
Ubuntu 11.10 64 bits.

Foram monitorados o tempo de execucdo de cada amostra e o correspondente con-

sumo de memdria. A principal comparacdo de desempenho se da com a versao anterior
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da biblioteca gGM-Analyzer, a qual suporta a simulacdo de algoritmos quanticos a par-
tir de PEs, considerando as descricdes introduzidas em (MARON et al., 2011). As
principais caracteristicas de cada algoritmo, juntamente com resultados obtidos pelas

correspondentes simulacoes, sao sumarizados na Tabela 4.

Tabela 4: Algoritmos quanticos simulados

Agorimo | Qubits | Transtormagoes | 7,00 057\ 1) | Tampo (9 | Mem (VE)
9symd2 | 12 | 28 | o400 | 12 | 38805 | 12 |
gf2* |12 | 19 | 0236 | 12 | 26352 | 12 |
gf2° |15 | 29 | 1328 | 13 | 372,488 | 13 \
9f2° | 18| 41 | 11,264 | 24 | 5081,553 | 22 |
gr2" |21 | 55 | 135,013 | 92 | NS' | NS |
gf2® |24 | 85 | 1532015 | 524 | NS | NS |
ham15.1 | 15 | 132 | 6872 | 13 | 1778170 | 13 |
ham15.2 | 15 | 70 | 4708 | 13 | 925319 | 13 |
ham153 | 15 | 109 | 843 | 13 | 1400632 | 13 |
mod1024adder | 20 | 55 | 44,099 | 60 | NS | NS |
rcaadder | 16 | 19 | 2358 | 15 | 549,079 | 14 |
HeU |11 | 11 | 6816 | 12 | 7882 | 12 |
H®P |12 | 12 | 25202 | 12 | 28,281 | 12 |
H®13 | 13| 13 | 97401 | 12 | 111572 | 12 |
H®M | 14| 14 | 348923 | 12 | 49,934 | 12 |

NS: N3o Suportado. Tempo de simulagdo acima de 4 horas.

Como pode ser observado nos resultados descritos na Tabela 4, algoritmos quanticos
com até 24 qubits foram simulados. O consumo de memdria se mantém similar para
ambas as bibliotecas. Como as otimizag¢des propiciadas pelos () Ps contemplam apenas
as transformac¢des quanticas que modelam o algoritmo, a maior parte do consumo de
memoria se da pela criacdo dos vetores que armazenam as amplitudes dos estados.

Os tempos de simulagdo da biblioteca qGM-Analyzer com suporte a execu¢ao
de QP Ps apresentaram significante reducdo quando comparados com a execucdo por
PEs.

6.1.1 Andlise para Transformacoes Controladas

Como apresentado na Figura 35, a simulagdo de transformagdes quanticas con-
troladas descritas a partir de (QPPs apresentaram uma melhora de aproximada-
mente 99% frente a representacio por PEs.

O ganho de desempenho obtido é justificado, principalmente, pela otimizagcdo voltada

a identificacdo dos () P Ps que realizam alteracoes nas amplitudes do espaco de estados.
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Dessa forma, tem-se a execucdo de apenas um subconjunto do total de QP Ps que
modelam a transformacdo quantica, ou seja, apenas parte da transformacao quantica é
executada. Exemplificando, para cada um dos 41 passos que compdem o algoritmo ¢ 126,
tem-se a geracao e execucao de operacoes correspondentes a apenas 2 vetores compo-
nentes em uma matriz de ordem 2'®. Consequentemente, apenas um subconjunto do
total de amplitudes que modelam o estado do sistema quantico é alterado, exigindo uma

quantidade menor de operagdes.

Ja na modelagem do mesmo circuito a partir de PEs, a cada passo da simulacao
ocorre a execucio de 2'8 PEs. Nessa abordagem, todas as amplitudes do espaco de es-
tados sao recalculadas, mesmo que nenhuma alteracdo nos valores seja efetuada. Devido
ao crescimento exponencial de PEs, a simulacdo de algoritmos com mais de 18 qubits

torna-se invidvel a partir dessa forma de representacao.

Os algoritmos gf7, gf® e mod1024adder n3o foram incluidos na Figura 35 por nio
serem suportados pela modelagem utilizando PEs, uma vez que os tempos de execu-
¢d0, nesses casos, foram superiores a 4 horas. Os tempos médios de simulagdo estdo

relacionados na Tabela 4
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Figura 35: Percentual de melhora para a simulacdo de transformag¢des controladas a
partir de QPPs.

6.1.2 Anadlise para Transformacdes nao Controladas

O percentual no ganho de desempenho quando da comparacao entre a simulacdo de

transformagoes Hadamard a partir de ()Ps e PEs é ilustrada na Figura 36.

Nesses casos, ndo foi obtido um ganho proporcional aos benchmarks constituidos de
transformacdes controladas, uma vez que, nesse caso, todas as amplitudes do espaco de
estados sdo modificadas. Assim, ambas formas de representacao resultam na geracdo e
operacdo sobre os elementos associados aos 27 vetores componentes da M DO. Entre-
tanto, a reduc3o de até 29% no tempo de simulagdo se justifica pela geracdo de todos
os elementos a partir de um lnico )P, enquanto que na modelagem por PEs, tem-se a

execucao de 29 componentes distintos, resultando em um nidmero maior de operacdes.
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Figura 36: Percentual de melhora para a simulacao de transformacdes Hadamard a partir
de QPs.

6.1.3 Relacao de Desempenho: VPE-qGM x Demais Simuladores

Relacionando os resultados obtidos neste trabalho com o estado-da-arte, é possivel
realizar uma compara¢ao aproximada do desempenho do VPE-qGM. Testes realizados
em (VIAMONTES, 2007) contemplam a simulagdo dos algoritmos ham15_1, ham15_2,
ham15_3, rc_adder e 9symd2. Destaca-se que os resultados foram obtidos a partir
de uma configuragdo de hardware (processador Athlon 1.2 GHz, 1GB RAM e sistema

operacional Linux) diferente da considerada neste trabalho.

Os tempos e consumo de memoria obtidos pelo simulador Qu/DDPro, descritos
em (VIAMONTES, 2007), sdo menores que os obtidos pela simula¢do a partir de Q Ps no
VPE-qGM. Tal resultado pode ser justificado a partir de duas caracteristicas do ambiente
VPE-qGM. A primeira esta relacionada com a linguagem Python, a qual é interpretada e,
consequentemente, mais lenta que a linguagem C, na qual o Qu/IDDPro é desenvolvido.
A segunda consiste na auséncia de otimiza¢des para o armazenamento do espaco de

estados dos sistemas quanticos no VPE-qGM.

Quando comparado com o simulador QCSim, entretanto, a estruturacdo do VPE-
qGM garante resultados bem mais significativos, tanto no consumo de memédria, quanto
no tempo de simulacdo. Isso ocorre uma vez que o QCSim realiza a aplicacdo de trans-
formacdes quanticas explicitamente a partir do produto matriz-vetor. Dessa forma, além
de n3o explorar as redundancias presentes nas estruturas das transformacdes quanticas,

sistemas com mais de 16 qubits ultrapassam os 2 GB RAM, inviabilizando sua simulac3o.

No estagio atual, o consumo de meméria do ambiente VPE-gGM é influenciado,
principalmente, pela estrutura de vetor que armazena as amplitudes do espaco de estados.
Ou seja, para sistemas com 24 qubits, 2 vetores (um para o estado atual e um para o

préximo estado) contendo 224 valores complexos s3o necessarios.
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6.2 Simulacao Paralela

As validacGes e andlise de desempenho iniciais da proposta de paralelizacao descrita
neste trabalho é baseada na simulacdo de transformac¢des Hadamard, as quais possuem
maior custo computacional no ambiente VPE-gGM. Salienta-se que as simulagdes sempre
consideram o estado global do sistema quantico, de forma que as otimiza¢bes sejam

vélidas quando da ocorréncia de estados classicos, em superposicao ou emaranhados.

6.2.1 Metodologia

A comparacao direta de desempenho neste trabalho se dd com relacdo aos resultados
da simulag3o distribuida obtidos em (AVILA et al., 2012), os quais caracterizam o melhor
desempenho para simulagdo de transformagdes Hadamard neste projeto até o momento.
Comparacoes indiretas sao posteriormente realizadas com o simulador QuIDDPro, uma
vez que o esse simulador n3o estd disponivel abertamente para download e seu Unico
referencial de desempenho esta disponivel em (GUTIERREZ et al., 2010).

A simulac3o distribuida foi realizada com dois desktops com ocupacdo de até 4 cores
cada. Os nodos possuem a seguinte configuracdo: processador Intel Core2Quad, 4 GB
RAM e rede Fast Ethernet. Uma maquina adicional foi utilizada como servidor para
controle da simulagdo. A metodologia de testes para simulagdo distribuida considera a
execucao de 15 simulacbes de cada estudo de caso sobre as diferentes quantidades de
cores utilizados nos nodos de processamento.

Para a simulag¢do paralela com GPU, os componentes de software e hardware des-
critos na Tabela 5, foram utilizados. Transforma¢bes Hadamard de até 20 qubits foram
simuladas. O principal parametro comparativo, obtido apds 30 execu¢des pelo NVIDIA

Visual Profiler, ¢ o tempo de simulagdo para obtencao do novo estado do sistema.

Tabela 5: Configuracoes de hardware e software utilizadas

CPU GPU Softwares
Intel Core 47 — 3770 | NVIDIA GT640 (GK 104) Ubuntu 12.04 64 bits
8 GB RAM 1 GB DRAM NVIDIA CUDA 5.0
384 CUDA cores NVIDIA Visual Profiler 5.0
48 KB mem. compartilahda | PyCUDA 2012.1 (estvel)

6.2.2 Analise de Resultados

A Tabela 6 contém os tempos de simulacdo para transformacdes Hadamard de até
17 qubits, considerando a simulagdo distribuida gerenciada pelo ambiente VirD-GM e a
simulacdo paralela por GPU proposta neste trabalho.

Os resultados apresentados na Tabela 6 refletem a grande melhora no tempo de simu-
lagdo quando da simulagdo por GPUs. Outras simulagoes de transformac¢des Hadamard

de até 20 qubits foram executadas apenas na GPU, gerando os seguintes tempos:



75

Tabela 6: Resumo da simulagao distribuida utilizando o ambiente VirD-GM e a simulacao
paralela por GPU

o5 16 HOTT
1 core | 138.338(s) | 1126.529(s) | 3075.729(s)
2 cores 72.824(s) | 573.611(s) | 1632.369(s)
4 cores 41.069(s) | 304.008(s) | 934.069(s)
8 cores 24.384(s) | 160.049(s) | 509.275(s)
Tempo GPU | 0.210(s) 0.863(s) 3.326(s)

o H®18: 13.070 segundos;
o H®19: 52071 segundos;
o H®20: 210.548 segundos.

Esses testes nao foram executados de forma distribuida devido ao elevado tempo de
simulagdo necessario, porém as comparagdes ja realizadas refletem a grande diferenca
no desempenho das duas abordagens.

Os speedups apresentados na Figura 37 atingiram um valor maximo de ~ 1300x
quando comparados com a execucdo sequencial utilizando um core no ambiente VirD-
GM. A abordagem baseada em GPU superou o melhor resultado para simulacdo distri-
buida no VirD-GM em = 185x para uma Hadamard de 16 qubits.

Esse desempenho se justifica pela quantidade de CUDA cores disponiveis na GPU
utilizada neste trabalho, bem como pela arquitetura de meméria que resulta em um
elevado throughput de dados.
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Figura 37: Speedups para a simulacdo por GPU em comparagao com as diferentes
quantidades de CPU cores na simulagao distribuida gerenciada pelo VirD-GM.
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6.3 Consideracoes Finais

A validac3o e analise de desempenho da simulacdo no ambiente VPE-qGM apds todos
os esforcos relacionados as implementagcdes descritas neste trabalho apresentam resul-
tados que incentivam a continua busca por novas possibilidades de otimizacdo. Como
caracteristica marcante deste trabalho, destaca-se que embora a simulacao quantica seja
uma tarefa de alta complexidade computacional que usualmente exige recursos compu-
tacionais em larga escala, todos os resultados apresentados foram obtidos com o uso de
apenas um computador com configuracdo modesta.

A possibilidade de descrigdo de transformagdes quanticos (controlados ou ndo) reduz
o nimero de operacbes necessarias para realizar a evolugdo de estado do sistema quan-
tico. Dessa forma, o incremento no desempenho viabilizou a simulacdo sequencial de al-
goritmos quanticos reversiveis (baseados em transformagdes quanticas controladas) com
até 24 qubits. Em contrapartida, as simulagdes contendo apenas transformagdes Hada-
mard, a qual tem maior custo computacional no VPE-qGM, ficaram limitadas a sistema
com até 14 qubits devido ao elevado tempo de simulagdo requerido.

Com o intuito de reduzir o tempo de simulagcao, neste estagio inicial apenas conside-
rando transformacdes quanticas n3o controladas, a simulagdo paralela através de GPUs
apresentou uma drdstica redugao no tempo de simulagdo. Devido ao grande nimero de
CUDA cores utilizados, um speedup maximo na ordem de =~ 1300x foi obtido quando
comparado com a simulagdo em um core no ambiente VirD-GM. Quando utilizados 8 -
cores um speedup de ~ 185x foi obtido. Todos os estudos de caso considerados neste
trabalho consideram transformag¢des Hadamard.

Pela andlise dos resultados gerados por este trabalho, conclui-se que mais um passo
importante foi dado em direcdo a uma solugao diferenciada para simulagdo de algoritmos
quanticos. Considerando que varias novas otimizacdes ainda sdo aplicaveis, é possivel

perceber que novos resultados promissores ainda podem ser alcancados.
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A computacdo quantica consiste em uma nova abordagem para realizacao de com-
putacdes direcionadas a resolucao de problemas n3o soluciondveis em tempo polinomial
por qualquer estrutura computacional disponivel atualmente. A complexidade inerente
a interpretacdo dos fend6menos quanticos que proporcionam o ganho de desempenho
prometido pela computacdo quantica, aliada ao custo dos calculos para aplicacao do
produto tensorial, exigem o uso de modelos e ferramentas para auxiliar na modelagem e

simulacdo de aplicacbes quanticas.

Os recentes avangos rumo a constru¢do de hardwares quanticos justificam os esforcos
em direcdo a consolidacido de plataformas para modelagem, simulacdo e interpretacao
de algoritmos quanticos, uma vez que, no estagio atual, computadores quanticos fisicos
estao nos principios de desenvolvimento e ainda apresentam baixa escalabilidade, nido
suportando sistemas quanticos complexos. Dessa forma, o estudo e desenvolvimento
de novos algoritmos pode ser auxiliado for modelos e simuladores quanticos, visando o

continuo desenvolvimento dessa frente de atuacao.

A busca por uma nova alternativa dentre as solucdes atualmente disponiveis se jus-
tifica por duas caracteristicas encontradas e diferentes simuladores, porém ainda nao
integradas em um Unico ambiente. A primeira diz respeito as otimiza¢des introduzidas
pelo simulador QuIDDPro, as quais garantiram bons resultados no dmbito do consumo
de memoria porém para sistemas complexos o tempo de simulacdo ainda é alto, uma
vez que a simulagdo é ocorre de forma sequencial. A segunda considera a aborda-
gem de processamento paralelo utilizado por outras ferramentas (GUTIERREZ et al.,
2010), (NIWA; MATSUMOTO; IMAI, 2008) e (RAEDT et al., 2006), na qual tem-se a
possibilidade de reducao no tempo de simulagcdo porém a limitacdo se d4 pelo consumo
de memodria, ja que nesses casos otimizagcoes mais para reducdo no uso de memaria nao

sao consideradas.
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7.1 Principais Contribuicoes

Este trabalho busca estabelecer as diretrizes para consolidacao dessa integracao atra-
vés de duas formas: modelando as transformacbes quanticas de forma a reduzir o con-
sumo de memdria pela geracdo dindmica de elementos e, em um segundo momento,

estabelecendo o correspondente suporte a execucao paralela através de GPUs.

Tendo em visa um melhor aproveitamento dos recursos de meméria RAM, a mo-
delagem de transformagdes quanticas (controlados ou n3o) a partir dos construtores
de Processos Quanticos e Processos Quanticos Parciais evita o aumento exponencial
de armazenamento necessario para transformacdes multidimensionais. Além disso, esses
construtores reduze o nimero de operacdes necessarias para realizar a evolucao de estado
do sistema quantico, uma vez que a padronizacdo presente nas definicoes das transfor-
macdes quanticas permitem que computagdes redundantes sejam evitadas. Dessa forma,
viabilizou-se a simulacao sequencial de algoritmos com até 24 qubits. Destaca-se que,
esses resultados foram obtidos pela simulacdo de algoritmos quanticos reversiveis, os
quais sdo baseados apenas em transformacdes controladas e, consequentemente, tém

um custo de simulagdo menor no ambiente VPE-gGM.

Para simulagdo de algoritmos quanticos que exploram fendmenos de superposicao e
interferéncia quéntica (GROVER, 1996) e (SHOR, 1997), os quais tém um grande custo
computacional no ambiente VPE-qGM devido a aplicacdo de transformacoes Hadamard
e varias partes do algoritmo, solucGes interessantes podem ser obtidas pela exploragdo de
recursos advindos da area de processamento paralelo. Neste trabalho, especificamente,
tem-se a utilizagdo de GPUs para realizar a paralelizacao dos calculos decorrentes da
execucdo de Processos Quanticos. Seguindo as premissas de otimizacao difundidas pela
comunidade cientifica, uma grande melhora no desempenho da simulagdo foi obtida.
Apesar de ainda n3o estar em um estagio ideal de desenvolvimento, os resultados da
simulacdo paralela mostraram uma melhora de &~ 185x quando comparado com uma

execugdo correspondente sobre 8 cores no ambiente VirD-GM.

O principal diferencial deste trabalho esta na generalizacdo da solu¢do para simulagdo
quantica apresentada. Por ser uma abordagem que sempre considera o estado global
da simulac3do, independente de qual transformacdo quantica estd sendo aplicada, a es-
tratégia de execucdo das computacoes pode ser estendida para qualquer transformacao
quantica unitdria. Os resultados obtidos s3o significantes para o projeto no qual estd
inserido, expandindo as capacidades de simulacdo do ambiente VPE-qGM. Os estudos
realizados ainda sao responsaveis por definir os préximos desafios a serem enfrentados

na continuidade do trabalho.
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7.2 Desafios em Aberto

As contribuices deste trabalho viabilizaram as primeiras execucdes em GPU da bi-
blioteca de simulagdo do VPE-qGM. Os desafios iniciais relacionados a estratégia de
integracao com as estruturas de simulagao do ambiente foram superados. As primeiras
simulacdes foram executadas com transformacdes quanticas ndo controladas conside-
rando as otimizacdes mais importantes na drea de GPGPU.

Entretanto, vérios desafios seguem em aberto:

e Extensdo das implementagdes para suporte as demais configuracbes de transfor-

macodes quanticas;

e Otimizacdo dos padrdes de escrita do CUDA kernel para reduzir o nimero de

transacOes de memoria;

e Estudo de otimizacOes para o armazenamento dos dados associados ao vetor de

estado do sistema quantico para menor consumo de memdria.
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