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Symulacja metody kwantowych trajektorii
dla probleméw optyki kwantowej
oraz informatyki kwantowej

1 Wstep

Metody Monte Carlo, poczawszy od pierwszych prac Johna von Neumanna, Stanistawa
Ulama oraz Nicholasa Metropolisa [6, 7], sa szeroko wykorzystywane w obliczeniach
dotyczacych obszaru chemii, astrofizyki, fizyki kwantowej oraz obszaru odnoszacego
si¢ do obliczen kwantowych.

W przypadku probleméw fizyki kwantowej, czy tez obliczen kwantowych
wykorzystujacych metody Monte Carlo mozna wskaza¢ wiele otwartych projektow
obliczeniowych (lista oprogramowania dostgpna pod adresem:
http://www.quantiki.org/wiki/List_of QC_simulators).

Na wskazanej liScie projektéw mozna wskaza¢ kilka projektéw odnoszacych si¢
do tzw. kwantowych trajektorii: a s3 to migdzy innymi pakiet autorstwa Sze M. Tan
[10], pakiet QuTIP [5], a takze C++QED przedstawiony w pracy [12]. Dostepne jest tez
nieco starsze rozwigzanie [9], réwniez wykorzystujace technike trajektorii kwantowych.

Jednakze wymienione rozwigzania nie wykorzystuja wielordzeniowych systeméw
opartych na CPU (ang. Central Processing Unit), jak 1 GPU (ang. Graphics Processing
Unif). Wyjatkiem jest pakiet QuTIP, gdzie podczas obliczenia poszczegélnych
trajektorii kwantowych wykorzystuje si¢ dostepne rdzenie obliczeniowe. Przy czym
obliczenia sa realizowane tylko za pomoca CPU. W pracy [5] pokazano, iz w przypadku
rownoleglego przetwarzania trajektorii, w stosunku do starszych rozwigzan jak
na przyklad: pakiet [10], uzyskuje si¢ liniowe przyspieszenie. Zastosowanie GPU
w przypadku trajektorii pozwala na dalsze zwigkszenie wydajnosci, a takze pozwala
na osiggniecie lepszej dokltadnodci obliczen w krétszym czasie, gdyz wigksza liczba
obliczonych, a pdzniej usrednionych trajektorii, statystycznie polepsza doktadno$¢
uzyskanych danych.

W tym artykule zostanie zaprezentowana implementacja metody kwantowych
trajektorii wykonana za pomocg technologii CUDA (ang. Compute Unified Device
Architecture). Celem takiego podejécia jest umozliwienie wspomnianym symulatorom
programowym jak najszybszego i najdokladniejszego odwzorowania zjawisk z zakresu
optyki i informatyki kwantowej. Badania tego rodzaju moga przyczyni¢ si¢ do rozwoju
wiedzy na temat powyzszych zjawisk bez inwestowania §rodkéw w nieporéwnywalnie
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drozsze eksperymenty fizyczne. Przedstawione zostang takze testy wydajnosci
zaproponowanej implementacji. Algorytm kwantowych trajektorii wymaga takze
odpowiednich metod do generowania liczb pseudolosowych (pakiet CUDA oferuje
odpowiednie generatory liczb pseudolosowych o dobrej wydajnosci oraz w pelni
dostosowane do pracy w §rodowisku réwnolegtym), a takze podania odpowiednich
metod do rozwigzywania zagadnienia poczatkowego — odpowiednie metody zostaly
zaimplementowane w proponowanym rozwigzaniu i krétko oméwione w dalszej czgsci
artykutu.

2 Metoda kwantowych trajektorii

Opis dynamiki stanéw kwantowych mozna podzieli¢ na dwa podstawowe przypadki,
tzw. ewolucj¢ zamknigta, ktdra jest do$¢ czgsto stosowana, na przyktad: w przypadku
obwodéw kwantowych, tj. obliczen kwantowych, oraz ewolucje w $rodowisku
otwartym, gdzie réwniez otoczenie wplywa na posta¢ stanu kwantowego. Nie jest
naszym celem w tym miejscu opisywaé, jak przedstawia si¢ matematyczny opis
dynamiki wspominanych dwoéch przypadkéw. Szczegélowy opis mozna odszukaé
na przyktad w [8] oraz [11].

Nadmienimy tylko, iz w przypadku zamknigtym (tzw. ewolucja unitarna) stosuje si¢
réwnanie Schrodingera [1, 3]:

., 0 ~ L d
(A) zhg\{f:H\P, (B) zhE|y/>=H|y/> , 1)

gdzie réwnanie (A) to czastkowe réwnanie rézniczkowe, natomiast w przypadku
symulacji numerycznych stosuje si¢ posta¢ (B). W postaci (B) wielkos¢ H to

tzw. Hamiltonian opisujacy dynamike, a stan |l//> reprezentuje stan badanego systemu
w chwili 7.

Jesli natomiast nalezy uwzgledni¢ wplyw otoczenia, to stosowane jest réwnanie
von Neumanna, ktére opisuje uogélniony stan uktadu za pomoca operatora gestosci:

. i
ptot(t):_E[Htot’ptot(t)]’ Htot :Hsys+Henv+Hint ’ (2)

gdzie H,, opisuje dynamike systemu zamknigtego, H,,, dynamike¢ otoczenia, a H,
dynamike interakcji otoczenia z systemem. Dos¢ czgsto stosuje si¢ tzw. operacje $ladu
czesSciowego, aby usungé wptyw otoczenia, i w ten sposob uzyskuje si¢ tzw. réwnanie
gléwne Lindblada o postaci:

B i 1 + + +
p(t) = _%[H(t)’p(t)]+;E[chp(t)cn _p(t)cn Cn - Cn Cnp(t)] > (3)

gdzie C, to tzw. operatory collapsu, ktére reprezentuja wptyw otoczenia na symulowany
uktad. Zastosowanie takiego operatora naturalnie zmienia posta¢ stanu. Jednakze nadal
mamy do czynienia z wykladnicza zlozono$cia obliczen w trakcie symulacji
zachowania uktadu kwantowego.
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Obecnie uznang metoda zmniejszenia wymagan pamigciowych jest stosowanie
tzw. metody kwantowych trajektorii. Jednakze, aby poprawnie przyblizy¢ zachowanie
si¢ uktadu kwantowego, wymagana jest symulacja wielu pojedynczych trajektorii
(cojest naturalng konsekwencja losowego charakteru metod Monte Carlo).
Poszczegdlne trajektorie mozna symulowaé niezaleznie od siebie, co ulatwia
réwnolegla implementacj¢ metody kwantowych trajektorii.

Podsumowujac, symulacja ewolucji systemu w przypadku metod kwantowych
trajektorii jest opisana przez Hamiltonian o postaci:

in
Heﬁ’ =Hsys_EZC;Cn : 4)

Prawdopodobienstwo tzw. kwantowego skoku, czyli zastosowania operatora collapsu
C, do stanu uktadu |l//> w chwili ¢, jest opisane jako:

Sp=3t) (W|CiC,lw). )

Natomiast stan systemu kwantowego po zastosowaniu operatora collapsu przedstawia
si¢ nastepujaco:

C,ly ()
Jyolerc,lyw)

W przypadku, gdy mamy wigcej niz jeden operator collapsu, prawdopodobienstwo
zastosowania i-tego operatora C jest opisane w nastepujacy sposob:

|w(t+60)= ©)

Em:mequj o
Sp

W procesie symulacji nalezy naturalnie skorzysta¢ z generatora liczb pseudolosowych,
aby zasymulowaé probabilistyczny wybér odpowiedniego C;. Wszystkie powyzsze
obliczenia sprowadzaja si¢ do operacji na macierzach oraz wektorach, przy czym posta¢
wspomnianych macierzy zazwyczaj jest wstegowa, tj. rzadka, totez dla oszczgdno$ci
pamigci, a takze znacznego przyspieszenia obliczen nalezy stosowaé macierze typu
sparse. Ze wzgledu na wiele operacji typu iloczyn macierz-wektor, zastosowany zostat
format CSR (ang. Compressed Sparse Row), ktéry oferuje w tym przypadku dalsze
zwigkszenie efektywnosci.

Powyzsze niezbedne uwagi, pozwalaja na ponizszy stowny zapis algorytmu symulacji
pojedynczej trajektorii, w postaci nastepujacych czterech gtéwnych krokéw
obliczeniowych (analogicznie do podej$cia pokazanego np. w pracy [5]):

1. Wybierana jest warto$¢ losowa re (0,1) z rozktadem jednostajnym ciagltym, gdzie
warto$¢ r opisuje prawdopodobienstwo wystapienia kwantowego skoku.
2. Rozwiazywane jest réwnanie Schrodingera (posta¢ (B) ze wzoru (1)) przy pomocy
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Hamiltonianu H, do czasu ¢, tak aby spetniona byla nier6wnos¢: (1,1/(1)\;;/(1)) >r, CO
oznacza wystapienie kwantowego skoku.

3. Wiystapienie kwantowego skoku powoduje operacje projekcji systemu przy czasie ¢
do jednego ze stanéw opisanych w réwnaniu (6). Odpowiedni operator C;
jest wybierany tak, aby dla odpowiedniego n spelniona byla relacja:

PIGELE ®)
i=1

poszczegdlne prawdopodobienstwa P; sa okreslone przez réwnanie (7).

4. Otrzymany, w wyniku projekcji, stan funkcji falowej stanowi nowag warto$¢
poczatkowg dla czasu f. Losowana jest nowa warto$§¢ r i procedura symulacji
trajektorii rozpoczyna si¢ od kroku pierwszego. Ogdlnie symulacja trajektorii
jest przeprowadzana do wcze$niej wskazanej wartosci czasu t.

3 Szczegoéty implementacji w architekturze CUDA C/C++

Algorytm kwantowych trajektorii (QTM - ang. Quantum Trajectories Method)
ze wzgledu na swoja podstawowa wlasnos¢, czyli obliczanie wielu niezaleznych
trajektorii, mozna do$¢ latwo zapisa¢ jako algorytm réwnolegty. W algorytmie
wyréznia si¢ dwa gltéwne etapy:

1. Symulacj¢ kwantowych trajektorii wedtug metody opisanej w powyzszej sekcji.

2. Usrednienie otrzymanych trajektorii i utworzenie ostatecznej trajektorii.

Gtéwne zadanie, ktére w calym procesie obliczeniowym zabiera najwiecej czasu,
to naturalnie sam proces wyznaczania trajektorii. Podstawowa strategia implementacji
algorytmu QTM wykorzystuje wspominang wtasno$¢, iz indywidualne trajektorie sa
obliczane niezaleznie od pozostatych, wigc na etapie wyznaczania trajektorii istnieje
petna niezalezno$¢ danych pomigdzy poszczegdlnymi trajektoriami. Latwo takze
wskaza¢ dane wspdlne, jak np.: definicja Hamiltonianu, definicja operatoréw collapsu,
czy zmienna czasu w postaci listy lub tablicy, zawierajagca poszczegélne wartosci
zmiennej czasowej. Wymienione rodzaje danych moga pozostawa¢ niezmienne podczas
wyznaczania poszczegdlnych trajektorii.

W przypadku implementacji algorytmu QTM nalezy tez wskaza¢ duzy obszar danych
lokalnych w kazdym watku przetwarzajacym pojedyncza trajektorie. Do zmiennych
lokalnych  przynaleza takze zmienne opisujace stany generatoréw liczb
pseudolosowych, ktére dla metod Monte Carlo muszg wytwarzaé rézne sekwencje liczb
w poszczegblnych watkach, aby symulacja byla poprawna. Niestety, duza ilo§¢ danych
lokalnych, zwigzanych tez z wieloma instancjami procedury do rozwiazywania
zwyczajnych réwnan rézniczkowych (ODE — ang. Ordinary Differential Equation),
oznacza, iz warto rozpatrywa¢ dwa przypadki. Pierwszy przypadek stanowig symulacje
matych uktadéw, gdzie ograniczone zasoby szybkiej pamigci lokalnej dostgpne
w jednostkach obliczeniowych GPU sa w takim przypadku wystarczajace. Drugi
przypadek to duze systemy, gdzie niezbedne jest korzystanie z pamigci gtéwnej GPU.

Schemat zadan, jaki jest wykonywany w jadrze obliczeniowym podczas wyznaczania
wartosci trajektorii kwantowych, zostal przedstawiony na rysunku 1.
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Dodajmy, iz drugi etap QTM, polegajacy na usrednieniu otrzymanego zestawu
trajektorii w jedng finalng posta¢, mozna efektywnie zrealizowaé, wykorzystujac
operacje redukcji réwnolegte;j.
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Rys. 1. Ogolna struktura symulacji metody kwantowych trajektorii w systemie GPU
(wartos¢ PR jest pozyskiwana z generatora liczb pseudolosowych)

Fig. 1. The general structure of quantum trajectories method simulation for GPU
(value PR is obtained with use of pseudorandom number generator)

Realizacja algorytmu w postaci jadra obliczeniowego dla GPU wymaga zwrdcenia
szczegdlnej uwagi na posta¢ danych wykorzystywanych w metodzie kwantowych
trajektorii. Wynikiem algorytmu QTM jest ciag tzw. wartosci oczekiwanych, bedacych
liczbami rzeczywistymi (warto$ci te otrzymuje si¢ poprzez zastosowanie dodatkowego
operatora unitarnego na stanie uktadu po zakonczeniu obliczen dotyczacych okreslonej
trajektorii). Wektor stanu oraz macierze poszczegdlnych operatorow wymagaja,
aby elementy tych struktur byly wartoSciami zespolonymi. Pakiet CUDA oferuje
odpowiedni typ danych cuComplex (jest to typ szablonowy jezyka C++). Jednakze
w implementacji uzyto mniej zaawansowana implementacje liczb zespolonych,
poniewaz dodatkowy kod odpowiedzialny za stabilno$¢ numeryczna podczas realizacji
operacji, takich jak dzielenie czy obliczenia modutu, nie jest potrzebny. Wszystkie
warto$ci sg znormalizowane, wigc zastosowanie bardziej podstawowej implementacji
ma znaczenie dla wydajnosci calego systemu i nie powoduje klopotow ze stabilnoscig
numeryczna.

Definicja wzorca simpleComplex, jaka jest uzywana w dyskutowanej implementacji,
to typowa definicja oparta na strukturze:
template <typename T> struct simpleComplex {
T re;
T im;

bi
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Naturalnie wraz z typem simpleComplex zostaly przecigzone podstawowe operatory
sumy, iloczynu i etc., co pozwala zaréwno dla kodu gospodarza (ang. host) jak tez kodu
wykonywanego po stronie urzadzenia (ang. device), na czytelny zapis operacji
arytmetycznych. W podobny sposéb zdefiniowany zostal typ uVector. Typ ten mozna
stosowa¢ zaréwno dla kodu wykonywanego po stronie hosta, jak i po stronie urzadzenia
GPU. Dla wygody uzytkownika zdefiniowano takze operator dostgpu do elementéw
wektora:

template <typename T, size_t v_size>
struct uVector {
unsigned int size;
T m[ v_size ];
__host__ _ _device__ T& operator[]
(const size_t idx) { return m[idx]; };
__host___ __device__ const T& operator[]
(const size_t idx) const { return
m[idx]; };
}i
Pozostale pomocnicze definicje, jak typ reprezentujacy pelna macierz uMatrix
oraz macierz typu sparse uUCSRMatrix, zostaty oparte na wzorcu uVector.

Istotnym elementem sa generatory liczb losowych. Zastosowano rozwigzanie CURAND
dostepne w pakiecie CUDA, oferujagce wystarczajagco wysoka wydajnos¢ oraz dobre
wlasnosci statystyczne. Dostgpne w pakiecie cuRand generatory liczb pseudolosowych
to XORWOW oraz MRG32k3A.

Jednak przy rozpatrywaniu okreslonej symulacji dynamiki systemu kwantowego
za pomocg QTM moze si¢ okaza¢ iz zamiast stosowa¢ generator liczby pseudolosowych
w kazdym watku warto uzy¢ wczeéniej przygotowanego zbioru warto$ci losowych
(czy to za pomocg generatora sekwencji pseudolosowych, czy tez w oparciu o zrédia
fizyczne [2] oraz [4]). Nie wplynie to istotnie na wielkos¢ transferu danych, lecz
pozwoli zwolni¢ cz¢$¢ zasobéw pamiegci lokalnej. W efekcie moze to pozwoli¢
na zwigkszenie liczby wyznaczanych trajektorii w obrebie jednego bloku.

Kolejnym niezbgdnym elementem do otrzymania poprawnej implementacji metody
kwantowych trajektorii sa metody numeryczne do rozwigzywania zwyczajnych rownan
r6zniczkowych lub dokladniej — problem zagadnienia poczatkowego. W omawianym
symulatorze dokonano implementacji metody Runge Kutta czwartego rzgdu (RK4) oraz
metody BDF (ang. Backward Differentiation Formula).

Implementacja metod zostala wykonana w postaci wzorca, co umozliwia latwa
konwersje miedzy typami danych liczbowych float i double. Pozwala takze
na okreslenie wielkosci struktur, jakie beda przetwarzane w tej procedurze
obliczeniowej. Jest to konieczne, bowiem metoda QTM wylicza rozwigzanie ukladu
réwnan, gdzie liczba réwnan jest wielko$cig stanu kwantowego podlegajacego badaniu.

Zwarta posta¢c metody RK4 jest konsekwencja obecnosci definicji typow
simpleComplex czy uVector wraz z bogatym zestawem przecigzonych operatoréw,
copozwala na klarowng implementacj¢ operacji arytmetycznych na wektorach
i skalarach. Nalezy jednak ponownie podkresli¢, iz w trakcie wyznaczania trajektorii
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réownolegle funkcjonuje wiele instancji tej metody, a do poprawnego funkcjonowania
metoda ta wymaga dodatkowych wektoréw, ktére naturalnie musza alokowac lokalne
zasoby dostepne dla kazdego watku.

Zestawy parametréw przekazywanych do metod RK4 i BDF sg identyczne i wymagaja
podania: szerokosci przedziatu integracji (h), tzw. czasu wyjscia (Tout), maksymalnej
liczby iteracji, aktualnej wartosci zmiennej czasowej, aktualnego stanu uktadu Y.
Ostatni parametr to funkcja odpowiedzialna za ewolucje wartosci stanu za pomoca
wczesniej okre§lonego Hamiltonianu.

4 Podsumowanie

Poréwnajmy zaproponowana implementacje z bardzo popularnym w ostatnim czasie
pakietem QuTlIP, wspierajacym metode trajektorii kwantowych. Niech przyktadowa
symulacja dotyczy tzw. unitarnego Hamiltonianu:

2 0 1
H=—o0o, o0,= , 9
0 * L 0} ©)

gdzie o, reprezentuje tzw. operator Pauliego X, w obszarze informatyki kwantowe;j
nazywany takze operatorem negacji. Stan poczatkowy jest okreslony nastgpujaco:

o)== (10

Operator collapsu uzyty w symulacji zostat okre§lony w nastepujacy sposéb:

C—SO' E,=0c 0'—10 11
()_100 X 0~ %Yz z_O _1’ ()

gdzie o, to kolejny operator Pauliego Z, nazywany takze operatorem zmiany znaku.

Cho¢ powyzsze struktury sa niewielkie, to proces symulacji 50 trajektorii za pomoca
pakietu QuTIP na komputerze klasy PC, wyposazonego w procesor Intel Core 2 Duo
8400 3.0 Ghz, przy wykorzystaniu jednego rdzenia zabiera okolo trzech, czterech
sekund. W przypadku uzycia dwdch rdzeni obliczeniowych czas bedzie podobny
ze wzgledu na to, iz pakiet QuTIP generuje zbyt duzy narzut zwiagzany z obstuga dwoéch
watkéw. Naturalnie zwigkszenie liczby trajektorii pozwoli zauwazy¢ zysk zwiazany
ze zwigkszong ilo$cia rdzeni obliczeniowych.

Wyniki dla karty klasy GeForce 460, wyposazonej 1GB RAM, w przypadku
gdy stosowana jest metoda RK4, otrzymujemy czas dziatania okoto 0.08 sekundy,
co daje okolo pigédziesieciokrotne przyspieszenie w stosunku do czasu dziatania wersji
jednoprocesorowej. A nalezy doda¢, iz tylko jeden watek byl wykorzystywany
w ramach jednego bloku. Przy uzyciu metody BDF4 naturalnie czas dziatania jest dtuzy
i wynosi okoto 0.2 sekundy, wigc otrzymane przyspieszenie jest juz mniejsze,
bo dwudziestokrotne. Naturalnie obliczenia za pomoca CPU oraz GPU byly
przeprowadzane na liczbach typu double.
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Zaproponowane rozwigzanie pozwala na osiagni¢cie przyspieszenia w obliczeniach
opartych na metodzie kwantowych trajektorii w stosunku do istniejacych rozwigzan.
Dokiadno$¢ proponowanej implementacji, dotyczy to szczegllnie przypadku,
gdy uzywana jest metoda RK4, jest naturalnie poréwnywalna do obliczen
przeprowadzanych za pomoca tradycyjnych szeregowych implementacji, czy tez
réwnolegltych, opartych na tradycyjnych uniwersalnych procesorach. Nalezy miec¢
jednak $wiadomo$¢, ze otrzymywane przyspieszenie jest w duzej mierze zalezne
od sprzetu, ktérym dysponujemy. Zjawiska kwantowe posiadaja wyktadnicza naturg
i symulowanie ich na ,klasycznych” maszynach zawsze wigze si¢ z pewnymi
ograniczeniami, np. w metodzie kwantowych trajektorii nalezy liczy¢ si¢ z tym,
ze otrzymamy pewien us$redniony wynik, poniewaz jest to metoda typu Monte Carlo.

W dalszych planach rozwoju opisanych tu procedur obliczeniowych, przewidziane jest
dotaczenie innych metod, jak np.: Block BDF (BBDF) czy metody Adamsa-Bashforda,
do dwéch juz zaimplementowanych metod przeznaczonych do rozwigzywania réwnan
rézniczkowych, tj. metody Runge-Kutta oraz BDF. Mozna oczekiwa¢, iz metoda BBDF
dodatkowo skréci czas obliczen ze wzgledu na mniejszg liczbe potrzebnych iteracji przy
zachowaniu stabilno$ci oferowanej przez metody BDF. Réwniez wykorzystanie
nowych mozliwosci zwigzanych z technologia Dynamic Parallelism (obecna
w najnowszych urzadzeniach NVIDIA oraz dostgpna w ramach CUDA C/C++
od wersji 5.0) moze przyczyni¢ si¢ do uzyskania wydajniejszej implementacji
opisywanych metod.

Waznym zagadnieniem jest takze dodanie innego rozwigzania zwigzanego z generacja
liczb  pseudolosowych. Zamiast wykorzystania zestawu generatoréw liczb
pseudolosowych wartoéci pseudolosowe beda czerpane ze zbioru wczesniej
przygotowanych danych. Pozwoli to na zwolnienie czesci lokalnych zasobéw, a takze
umozliwi korzystanie z warto$ci wygenerowanych za pomocg urzadzen fizycznych.
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Streszczenie

W artykule zostata przedstawiona réwnolegta implementacja odmiany metody Monte
Carlo do symulacji dynamiki kwantowych systeméw otwartych — jest to tzw. metoda
kwantowych trajektorii (QTM). Implementacja zostala wykonana za pomoca
technologii CUDA i obejmuje ona realizacj¢ procedury numerycznej odpowiedzialnej
za algorytm QTM. W artykule zostala tez pokazana wydajno$¢ otrzymanych metod
numerycznych dla QTM w stosunku do innych znanych implementacji.

Stowa kluczowe: metoda kwantowych trajektorii, symulacja kwantowych systemow
otwartych, obliczenia numeryczne, technologia CUDA, obliczenia GPU

Simulating the quantum trajectories method
for problems related to quantum optics
and quantum computing

Summary

The chapter contains a parallel implementation of Monte Carlo method for simulating
the open quantum systems’ dynamics. The mentioned approach is the Quantum
Trajectories Method (QTM). The implementation is carried out with use of CUDA
technology and it is based on a numerical procedure realizing QTM algorithm.
The chapter presents also a comparison of elaborated numerical methods’ performance
in comparison to other existing implementations.

Keywords: quantum trajectories method, simulation of open quantum systems,
numerical computations, CUDA technology, GPU computation
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