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MANAGEMENT SUMMARY

In jingster Zeit erfahrt die Schliisseltechnologie Quantencomputing breites Interesse in
Forschung und Wirtschaft. Dies basiert auf ihrem groBen industriellen
Anwendungspotenzial und den perspektivisch zahlreichen Einsatzmoglichkeiten. Bevor
Unternehmen Quantenapplikationen jedoch nutzenbringend einsetzen konnen, bedarf es
einer Entwicklung von praxistauglichen und anwendungsspezifischen
Quantenalgorithmen. Diese Studie gibt einen umfassenden Uberblick iiber die Bereiche
Quantenhardware und -software und présentiert Ergebnisse aus den Anwendungsfallen
im Verbundforschungsprojekt »SEQUOIA - Software-Engineering industrieller, hybrider
Quantenanwendungen und -algorithmen«. Die Studie vermittelt Akteuren im universitéaren
und angewandten Technologiebereich ein Verstandnis fiir die wirtschaftliche Nutzung

von Quantencomputing, sowohl auf technischem Level, als auch managementbezogen.

Sechs Anwendungsfille zeigen mogliche quantengestiitzte Herangehensweisen auf und
diskutieren die Qualitat heutiger NISQ-Umsetzungen (Noisy-Intermediate-Scale-Quantum)
sowie notwendige Schritte hin zu performanten End-to-End Losungen. Die diskutierten
industriellen Anwendungsbeispiele zeigen, dass mittels Quantenalgorithmen auf dem
IBM  Quantum System One in  Ehningen (Stuttgart) durch gezielte
Fehlermitigationstechniken und Optimierungsalgorithmen bereits heute erste Proof-of-
Concept-Resultate erzielt werden konnen. Neben der Qubitanzahl spielen der Einsatz von
klassischen Preprocessing-Methoden und die Wahl der Parameter wie die Tiefe der
Schaltkreise, die Grol3e der linearen Systeme und der Umfang der Probleminstanzen eine
wesentliche Rolle, um sinnvolle Losungen zu erhalten. Trotz heutiger Limitationen besitzt
die Anwendung von (hybriden) Quantenalgorithmen vielversprechendes Potenzial, um

neue Loésungsansatze fiir rechenintensive Probleme zu entwickeln.

Mit dem SEQUOIA-Anwendungsbaukasten werden Entwickelnde bei der Konstruktion
und Ausfiihrung von Quantenldsungen in der Praxis unterstitzt. Hierfiir werden zentrale
Werkzeuge, Programmierschnittstellen und Komponenten fiir das Quantensoftware-
Engineering vorgestellt, um Quantenalgorithmen gezielt und nutzenbringend einzusetzen.
Die entwickelten Anwendungslosungen werden in die nationale Plattform des
Verbundprojekts PlanQK integriert und sind als interaktive Jupyter Notebooks auf der
SEQUOIA-Projektwebsite verfiigbar.
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1 DAS QUANTENCOMPUTING OKOSYSTEM

1.1 Einleitung

Quantentechnologie im Allgemeinen sowie Quantencomputing (QC) im Speziellen hat in
den letzten Jahren massives Interesse auf sich gezogen. Als eine der
vielversprechendsten Innovationen in naher Zukunft erhélt jener neuartige Ansatz des
Computings bereits heute Einzug in Wissenschaft und Wirtschaft. Dies geschieht mit
dem langfristigen Ziel performante Losungen fiir komplexeste, bisher gar unldsbare
Probleme zur Verfligung zu stellen. Im Folgenden werden sowohl die Eckpunkte
derzeitiger Aktivitaten im deutschen Quantencomputing Okosystem diskutiert als auch
ein  Uberblick {iber wichtige aktuelle' Quantencomputing Hard- und
Softwareentwicklungen bereitgestellt. Jenes einleitende Kapitel schlieft mit einer

Kurzbeschreibung des hiesigen Studienaufbaus.
Die NISQ-Ara

Bereits heute sind erste Quantencomputer in der Lage einfache Problemstellungen zu
I6sen. Zwar ist langfristig das Quantencomputingpotenzial fiir industrielle Anwendungen
seit einigen Jahren bekannt, zeitgemale Softwarelosungen miissen allerdings die noch
hohe Fehleranfalligkeit heutiger QC-Hardwareansadtze beriicksichtigen, welche die
sogenannte Noisy-Intermediate-Scale-Quantum-Ara (NISQ) definiert. Teils geschieht dies
durch die Konzipierung von hybriden (quanten-klassischen) Lésungen. Auf dem Weg hin
zu fehlerkorrigierten Post-NISQ-Quantensystemen, kennzeichnet den aktuellen Stand der
Technik vor allem, dass Quantenalgorithmen mit klassischen Algorithmen kombiniert
werden. Dies geschieht, um den heutigen Quanteninformationsverlust mittels hybrider
Losungen zu umgehen und bereits kurzfristig die Potenziale von QC auszuschopfen. In
jenen Ansétzen werden also iterativ klassische Komponenten in Quantenalgorithmen
eingebunden, um somit nur (die schwierigsten) Teile einer komplexen Problemstellung
von Quantencomputern berechnen zu lassen. Je leistungsfahiger die Quantenhardware,
desto langere und machtigere Quantenalgorithmen kdnnen auf dem Weg in die Post-

NISQ-Quantenédra umgesetzt werden.

Hardware- und Softwareentwicklung

In Deutschland verzeichnen wir bundesweit bereits erste Meilensteine in der

Hardwareentwicklung. Mit dem »IBM Quantum System One« wurde in Ehningen bei
Stuttgart 2021 der erste kommerziell nutzbare, DSGVO-konforme sowie gatterbasierte

Quantencomputer in Europa offiziell in Betrieb genommen. Dieser arbeitet aktuell (Stand

T Dezember 2022


https://www.fraunhofer.de/content/dam/zv/de/institute-einrichtungen/Kooperationen/kompetenznetzwerk-quantencomputing/brochure_fraunhofer-v10.pdf

Infobox 1: Quantenvolumen und CLOPS

Das Quantenvolumen (QV) ist eine Metrik, die die Fahigkeit eines Quantencomputers
charakterisiert Quantenschaltkreise mit hoher Giite auszufiihren. Konkret definiert das
QV die maximale GroRe zufillig erzeugter quadratischer Quantenschaltkreise (Anzahl
der Gate-Layer ist gleich Anzahl der Qubits), bis zu welcher diese aufgrund von
Fehlerraten erfolgreich, d.h. mit einer hohen Giite, ausgefiihrt werden konnen. Die
Form der Schaltkreise ist dabei unabhangig von der Architektur des
Quantencomputers. Somit ist das QV eine Metrik, mit der unterschiedliche

Quantencomputerarchitekturen miteinander verglichen werden kénnen

11

Die CLOPS (Circuit Layer Operations per Second) ist eine Metrik, die die
Rechengeschwindigkeit eines Quantencomputers definiert. Klassisches Gegenstiick
dazu ist die sogenannte FLOPS (Floating Point Operations per Second). Konkret ist die
CLOPS definiert als die Anzahl der QV-Schaltkreis-Layer, die pro Sekunde ausgefiihrt
werden konnen. Die Ausfiihrungszeit inkludiert dabei neben der reinen Rechenzeit der

QPU auch die zugehdrigen Zeiten zur klassischen Kommunikation sowie Vorbereitung

Dezember 2022) mit einem 27-Qubit Falcon r5.11 Prozessor und besitzt ein
Quantenvolumen von 64 (bzw. eine CLOPS von 1.9K) (Infobox 1).
Auf dem |BM Quantum Summit 2022 wurde unterdessen in New York City der 433 Qubit

Osprey Chip vorgestellt, welcher Forschenden Anfang 2023 fir erste Rechnungen zur

Verfligung stehen soll. Gleichzeitig wurde die sogenannte Methode »Dynamic Circuits«

verfligbar gemacht, welche bis dato nur simulierbar war und einen Meilenstein hin zu
performanten industriellen Anwendungen von QC definiert. Insbesondere wird jene
Methoden bendtigt um Quantum Convolutional Neural Networks (QCNNs) oder Methoden
der Quantenfehlerkorrektur zu ermdoglichen, welche das Fundament fiir Post-NISQ-
Algorithmen darstellt. Des Weiteren wurden wichtige algorithmische sowie
anwendungsbezogene Softwaremodule in Form von Quantum Services abgeschlossen,
die durch intelligente Schaltkreisbibliotheken Quantenanwendungen, insbesondere fiir
maschinelles Lernen und Optimierungsprobleme, in ihrer Komplexitat reduzieren sollen.
Abschlieend wurde die IBM Roadmap hin zu gekoppelten Quantum Processing Units
(QPUs) auf dem Weg zum eingefiihrten »IBM Quantum System Two« definiert. In den
nachsten Jahren soll die Qubitzahl und deren Qualitat weiter vervielfacht werden. Nach
2026 hat es sich IBM zum Ziel gesetzt, ihre Prozessoren mit 10-100.000 Qubits
auszustatten, was bei reduzierten Fehlerraten Konzepte der Fehlerkorrektur ermdglichen

wiirde.


https://www.ibm.com/quantum/summit
https://research.ibm.com/blog/quantum-dynamic-circuits
https://www.ibm.com/quantum/roadmap

Des Weiteren wurde am Forschungszentrum Jilich jlingst der erste sogenannte

Quantenannealer mit mehr als 5000 supraleitenden Qubits in Betrieb genommen und in

das bestehende HPC-Cluster integriert. Bei jenem Annealer der kanadischen Firma D-
Wave handelt es sich nicht um einen universellen Quantencomputer dhnlich der IBM
Systeme. Ein direkter Vergleich der Qubitzahlen sollte also nicht ohne weiteres
Hintergrundwissen gezogen werden. Jener Hardwareansatz wurde speziell fir bestimmte
(industrielle) Anwendungsfille (z.B. fiir kombinatorische Optimierung) entwickelt und

liefert hier bereits [I 3],[1 4], [I 5] beeindruckende Ergebnisse.

Neben Integration der obigen Systeme aus Kanada sowie den USA in das deutsche
Okosystem ist es allerdings erklartes Ziel der Bundesregierung, selbst mittel- und vor
allem langfristig einen international wettbewerbsfahigen Quantenrechner mit mindestens
100 Qubits zu entwickeln. Dies wurde 2020 in der zugrundeliegenden »Roadmap

Quantencomputing« definiert. Damit soll ein sogenannter Quantenvorteil (englisch

Quantum Advantage) fiir praxisrelevante Anwendungen demonstriert werden. Um
Deutschland zum Vorreiter in diesem Bereich zu machen, unterstitzte die

Bundesregierung jenes Vorhaben zur Erforschung von Quantentechnologien mit 650

Millionen Euro und weiteren zwei Milliarden Euro aus dem Konjunktur- und Zukunftspaket
im Juni 2020.

Mit selbigem Ziel verabschiedete das DLR im Rahmen seiner Quantencomputing-Initiative

im Oktober 2022 Auftrdge im Gesamtvolumen von 208.5 Millionen Euro zur Realisierung
von Qubits basierend auf lonenfallen. Bis zum Ende der Projekte sollen die geférderten

Unternehmen eleQtron, NXP® Semiconductors Germany, Parity Quantum Computing

Germany, QUDORA Technologies und Universal Quantum Deutschland lonenfallen-

Quantencomputer mit mindestens 50 Qubits installieren, die einen ersten Schritt hin zu
fehlertolerantem Computing ermdoglichen. Weiter sollen modulare Systeme aufgebaut

werden, die eine Erweiterung in Richtung 1000 Qubits ermdglichen.

Es ist ebenfalls erklartes Ziel des Munich Quantum Valleys im Rahmen des Zentrums fir

Quantencomputing und -technologien (ZQQ) bereits kurzfristig (ca. 5 Jahre) eine NISQ
Hardware mit 50-100 Qubits zu entwickeln und langfristig (ca. 10 Jahre) skalierbare und
kommerziell nutzbare Quantencomputer, basierend auf Atomen/lonen und
supraleitenden Qubits zu bauen und in Betrieb zu nehmen. Dazu investierte der Freistaat

Bayern rund 70 Millionen Euro im Rahmen der Hightech Agenda Bayern, sowie plante

weiter im Beschleunigungsprogramm Hightech Agenda Plus 2021 und 2022 je bis zu 60

Millionen Euro fiir die Férderung der Quantentechnologien im Staatshaushalt ein.


https://www.spiegel.de/wissenschaft/technik/quantencomputer-mit-mehr-als-5000-qubits-am-forschungszentrum-juelich-in-betrieb-genommen-a-fb6fa2f2-1364-4a90-93ff-174902e48dbf
https://www.dwavesys.com/
https://www.dwavesys.com/
https://www.quantentechnologien.de/fileadmin/public/Redaktion/Dokumente/PDF/Publikationen/Roadmap-Quantencomputing-bf-C1.pdf
https://www.quantentechnologien.de/fileadmin/public/Redaktion/Dokumente/PDF/Publikationen/Roadmap-Quantencomputing-bf-C1.pdf
https://www.bundesregierung.de/breg-de/suche/quantencomputing-1836542
https://www.dlr.de/content/de/dossiers/2021/quantencomputing.html
https://eleqtron.com/
https://www.nxp.com/
https://parityqc.com/
https://parityqc.com/
https://qudora.com/
https://www.mpg.de/16169826/munich-quantum-valley-strategiepapier.pdf
https://www.stmwk.bayern.de/allgemein/meldung/6565/freistaat-zuendet-den-turbo-fuer-die-hightech-agenda-bayern.html

Projektaktivititen im deutschen Okosystem

Diese Beispiele unterstreichen eindrucksvoll die Relevanz von Quantencomputing fiir die
deutsche Wirtschaft, Wissenschaft und Politik, was sich insbesondere in den damit

verkniipften angewandten Forschungsprojekten zeigt. Das Projekt PhotonQ soll hier

exemplarisch aufgefiihrt werden. Hierbei handelt es sich um ein Verbundprojekt fiir
photonische Quantenprozessoren unter der Leitung der Universitat Stuttgart, das mit 16
Millionen Euro vom Bundesministerium fiir Bildung und Forschung (BMBF) gefordert
wurde. Auch das Verbundprojekt QC4DB der Universitat zu Libeck mit dem

Verbundpartner Quantum-Brilliance — ein deutsch-australisches Start-up sowie einer der

fihrenden Hersteller von NV-basierter Quantenhardware — erfahrt mit fast zwei Millionen
Euro eine zielgerichtete finanzielle Forderung durch das BMBF. Dariiber hinaus gibt es

derzeit eine Vielzahl an weiteren Forschungsprojekten (ProvideQ, EniQma, AutoQML,

Aquas, QuiX, ..), Start-up-Griindungen (HQS Quantum Simulations, JoS Quantum, Terra

Quantum, Kiutra, Quanticor Security, Quantum Factory, Kipu Quantum, NVision, Q.ANT,

QMware, Quantum Optics Jena, Quartiq, KEEQuant, Avanetix, uvm.) im Quantenbereich

oder Initiativen der Wirtschaft selbst (QUTAC, Quantum Business Network QBN, etc.).

Insbesondere treibt die Fraunhofer-Gesellschaft mit dem nationalen Kompetenznetzwerk

Quantencomputing, bestehend aus sieben regionalen = Zusammenschliissen

(sogenannten Kompetenzzentren), die Entwicklung sowohl auf Hardware- als auch auf
Softwareseite aktiv voran.

In Baden-Wiirttemberg wurde 2020 das »Kompetenzzentrum Quantencomputing BW«

(KQCBW) durch die Landesregierung ins Leben gerufen. Geférdert vom Ministerium fir
Wirtschaft, Arbeit und Tourismus unterstiitzt dieses Forderprogramm die zielgerichtete
Forschungs- und Entwicklungsarbeit zur praktischen Anwendung von Quantencomputern
und wird durch das Fraunhofer IAF in Freiburg sowie durch das Fraunhofer IAO in

Stuttgart geleitet und koordiniert.
Dabei stehen die folgenden drei Schwerpunkte im Zentrum:

e Entwicklung und Demonstration leistungsfahiger Quantenspeicher
und -prozessoren

e Quantencomputing fiir das Design neuartiger Materialien und
guantenchemischer Reaktionen

¢ Quantencomputer und -algorithmen zur Optimierung komplexer

Zustandssysteme

In der ersten Projektphase des KQCBW wurden mit obiger Zielsetzung insgesamt sechs
Verbundprojekte gefordert, welche von verschiedenen Fraunhofer-Instituten und (auler-)

universitaren  Forschungseinrichtungen = gemeinsam  bearbeitet werden und


https://www.uni-stuttgart.de/universitaet/aktuelles/meldungen/16-Millionen-Euro-fuer-photonische-Quantenprozessoren/
https://www.quantentechnologien.de/forschung/foerderung/anwendungsnetzwerk-fuer-das-quantencomputing/qc4db.html
https://quantumbrilliance.com/
https://www.provideq.org/
https://www.digitale-technologien.de/DT/Navigation/DE/ProgrammeProjekte/AktuelleTechnologieprogramme/Quanten_Computing/Projekte/EniQmA/eniqma.html
https://www.autoqml.ai/
https://www.digitale-technologien.de/DT/Navigation/DE/ProgrammeProjekte/AktuelleTechnologieprogramme/Quanten_Computing/Projekte/AQUAS/aquas.html
https://www.quixquantum.com/
https://quantumsimulations.de/
https://jos-quantum.de/
https://terraquantum.swiss/
https://terraquantum.swiss/
https://kiutra.com/
https://quanticor-security.de/
https://www.linkedin.com/company/quantum-factory-gmbh/
https://kipu-quantum.com/
https://www.nvision-imaging.com/
https://qant.de/de/
https://qm-ware.com/
https://qo-jena.com/
https://twitter.com/QUARTIQGmbH
https://www.keequant.com/
https://www.linkedin.com/company/avanetix/
https://www.qutac.de/
https://quantumbusinessnetwork.de/
https://www.fraunhofer.de/de/institute/kooperationen/fraunhofer-kompetenznetzwerk-quantencomputing.html
https://www.fraunhofer.de/de/institute/kooperationen/fraunhofer-kompetenznetzwerk-quantencomputing.html
https://www.iaf.fraunhofer.de/de/netzwerker/KQC.html

unterschiedlichen Software- bzw. Hardwarefokus besitzen: SEQUOIA, EFFEKTIF, QORA,
QC-4-BW, SiQURE und QuESt. Das Projekt SEQUOIA definiert dabei das groRte

Softwareverbundvorhaben. Dessen Erkenntnisse und Projektergebnisse stellen

mafgeblich den Inhalt der vorliegenden Studie dar.

Neben jenen genannten Software- und Hardwareprojekten entsteht seit 2020 am Standort

des »Quantum System One« auf dem IBM Campus bei Stuttgart ebenfalls das

sogenannte »Quantum Village Ehningen«. Im (Pilot)Projekt Q.AX, welches im Oktober
2022 begonnen hat, wird hier ein lokales Zentrum fiir Quantentechnologien und
Kinstliche Intelligenz aufgebaut, welches brancheniibergreifend Unternehmen und
Fachkundige rdumlich zusammenbringt und dem (Quanten)innovationsstandort Baden-
Wiirttemberg damit eine Strahlkraft weit Uber die nationalen Grenzen hinaus verleiht.

Langfristig sollen an jenem Standort die »Quantum Gardens« entstehen, ein Bauvorhaben,

das die Nutzung des (ehemaligen) IBM-Areals als gemischten Wohn-Tech-Campus
vorsieht und Ehningen damit als zentrale Anlaufstelle fiir Quantencomputing im Land
Baden-Wiirttemberg etabliert. Diesem Vorhaben liegt eine Studie des Fraunhofer 1AO
zugrunde, welche die Potenziale und Chancen eines derartigen urbanen Quartiers am

Standort Ehningen erforscht.

Anwendungszentriertes Quantensoftware-Engineering:
Die Projekte SEQUOIA und PlanQK

Um das Potenzial von Quantencomputern anwendungszentriert zu erschlieRen, sind
neben der Hardwareentwicklung insbesondere Methoden und Prozesse der
Quantensoftwareentwicklung erforderlich. Innerhalb des KQCBW startete daher Anfang

2021 das Verbundprojekt SEQUOIA, dessen Fokus das Software Engineering industrieller

hybrider Quantenanwendungen und -algorithmen ist. Im Projekt werden neue Methoden,
Werkzeuge und Anséatze im Bereich des Quantencomputings untersucht, entwickelt sowie
getestet, um industrielle Quantenanwendungen zu verbessern und zu beschleunigen.
Insgesamt biindelt SEQUOIA als gemeinsames Forschungsprojekt die fachlichen
Kompetenzen des Fraunhofer IAO, Fraunhofer |IAF sowie Fraunhofer IPA, des FZI
Forschungszentrums Informatik, des Lehrstuhls fiir eingebettete Systeme der Eberhard
Karls  Universitdat  Tibingen sowie der Universitdit Stuttgart mit dem
Hochstleistungsrechenzentrum HLRS und dem Institut fiir Architektur von

Anwendungssystemen IAAS.

Hauptziel des Verbundforschungsprojekts ist es, in enger Zusammenarbeit mit den
Partnerunternehmen hybride Quantenldésungen fiir industrielle Anwendungsfalle zu
entwickeln. Jene Losungen werden kooperativ konzipiert, auf lokalen oder cloudbasierten
QC-Simulatoren getestet und schliefllich auf realer Quantenhardware umgesetzt. Diesen

Ansatz verfolgend, entwickelt das Projekt SEQUOIA effiziente Quantenlésungen in den


https://websites.fraunhofer.de/sequoia/
https://www.emi.fraunhofer.de/de/geschaeftsfelder/sicherheit/forschung/das-emi-als-partner-im-quantencomputing-projekt-effektif.html
https://www.iaf.fraunhofer.de/de/forscher/quantensysteme/quantencomputing/qora.html
https://www.iaf.fraunhofer.de/de/forscher/quantensysteme/quantencomputing/qc-4-bw.html
https://www.iaf.fraunhofer.de/de/forscher/quantensysteme/quantencomputing/siqure-2.html
https://www.ilt.fraunhofer.de/de/projekte/vp_laufend/verbundprojekt-quest.html
https://it.region-stuttgart.de/quantum-village-ehningen/
https://www.oh-projekt.com/quantum-gardens-ehningen
https://www.quantum-gardens.com/
https://websites.fraunhofer.de/sequoia/

Fokusbereichen Produktion, Maschinenbau, Logistik und Energiewirtschaft. Das im
Projekt aufgebaute Unternehmensnetzwerk umfasst heute bereits mehr als 31
Partnerunternehmen, die jenes Vorhaben assoziiert begleiten und maRgeblich zum

Erreichen der obigen Ziele beitragen.

Konkret liegt der Projektschwerpunkt auf sechs reprasentativen Anwendungsfallen fir
die Industrie in Baden-Wiirttemberg, welche zentraler Bestandteil der vorliegenden Studie
sind. Dazu gehdren kombinatorische Optimierungsprobleme im Kontext von
Elektromobilitat und nachhaltigen Produktionszyklen, die Losung von Varianten des TSP-
Problems (Traveling Sales Person) im Bereich des Supply-Chain Managements mit dem
Ziel einer effizienten Routenoptimierung, sowie die Losung von (gekoppelten)
Differentialgleichungen zur Unterstiitzung von CFD-Berechnungen (Computational Fluid
Dynamics) im Simulationsbereich. Aus softwaretechnischer Sicht ist die Zuverlassigkeit
der erarbeiteten Losungen entscheidend. Zu diesem Zweck befasst sich das Projekt
ebenfalls mit der zentralen Frage, wie die Korrektheit und die Qualitat der entwickelten

Quantenanwendungen sichergestellt werden.

Durch den Fachkraftemangel im IT-Bereich im Allgemeinen sowie im QC-Bereich im
Speziellen spielt dabei insbesondere der Automatisierungsgedanke in der
Quantensoftwareentwicklung einen herausragenden Gedanken (z.B. in der
Schaltkreisgenerierung). Neben den eigens entwickelten Losungen wurde sich hier mit
fihrenden internationalen Schliisselakteuren zusammengeschlossen, um internationale
Strahlkraft sicherzustellen. So ist beispielsweise das QC-Start-up »Classiq« im letzten
Jahr als assoziierter Partner zum SEQUOIA Projekt hinzugestolRen. Die von ihnen

entwickelte innovative Softwarel6sung ermoglicht eine beschleunigte automatische

Ubersetzung von abstrakten Quantenalgorithmen in passenden Quantenschaltungen —

ein grofRer Schritt in der Quantensoftwareentwicklung.

Die SEQUOIA Projektergebnisse leisten mit ihrem Fokus auf anwendungsspezifische
industrielle Fallbeispiele exemplarisch einen Beitrag zum Verbundprojekt PlanQK. Jenes
Projekt dient als Plattform sowie Okosystem fiir quantenunterstiitzte Kiinstlicher
Intelligenz. Im Fokus steht die bedarfsgerechte cloudbasierte Nutzung von
Quantencomputern fiir Quantenapplikationen aus verschiedensten Anwendungsgebieten.
PlanQK schlieft damit die Wertschopfungskette und vereint alle relevanten
Schliisselakteure: Das sind einerseits die Forschenden und andererseits die potenziell
anwendenden Unternehmen mit ihren spezifischen Anwendungsféllen. Die aus dem
Projekt SEQUOIA resultierenden Anwendungsfélle der beteiligten Partnerunternehmen

leisten hierflir einen bedeutenden Beitrag.

Erklartes Ziel des PlanQK Projekts ist es, Entwickelnden in Wirtschaft und Wissenschaft

niederschwellig die Nutzung von Quantencomputing als zugangliche Dienstleistung zu


https://de.classiq.io/
https://techtime.news/2021/10/25/classiq/
https://planqk.stoneone.de/

ermoglichen. Dazu werden die integrierten Quantenlésungen in standardisierte
Anwendungsschnittstellen (berfiihrt (sogenannte APIs, englisch = application
programming interfaces), um den Zugang zu jener Technologie niederschwellig
bereitzustellen und damit Quantencomputing als Service zu etablieren. Ein derartiger
anwendungsgetriebener Service ist beispielsweise die Quantenroutenoptimierung fir
Lieferdienste, die direkt in bestehende Versand-Software integriert werden kann. Dem
Outreach und Open-Innovation Gedanke folgend, ermdglicht PlanQK als Plattform
aulRerdem den direkten Austausch zwischen den Anwendern und jeweiligen
(Quanten)Expert*innen, um alle Beteiligten moglichst direkt von der gemeinsamen

Expertise profitieren zu lassen.
Aufbau der Studie

Im ersten Kapitel werden die Grundlagen und die Funktionsweise von Quantencomputing,
der aktuelle Stand der Technik hinsichtlich Soft- und Hardware sowie die gangigsten

Quantenalgorithmen diskutiert und erlautert.

Im zweiten Kapitel folgt eine Beschreibung der zentralen Akteure und relevanten
Branchen im Projekt. Dies fiihrt an die Beschreibung der zentralen SEQUOIA
Anwendungsfélle heran, welche anschlielend ausfiihrlich beschrieben werden. Sowohl
die Herangehensweisen, die heutigen NISQ-Ldsungen, als auch die nétigen Schritte hin zu
performanten End-to-End Losungen werden detailliert diskutiert. Insbesondere werden

jene Ausfiihrungen mit studienbegleitenden interaktiven Jupyter Notebooks gestiitzt, um

Entwickelnden eine Hands-on Erfahrung zu vermitteln.

Das dritte Kapitel adressiert und beantwortet heutige zentrale Fragen des ganzheitlichen
Quantensoftware-Engineerings. Werkzeuge und Programmierschnittstellen werden

vorgestellt und deren Relevanz fiir Entwickelnde erlautert.

SchlieBlich diskutiert das vierte Kapitel aktuelle Méglichkeiten fir Unternehmen, sich auf
den Einsatz von Quantencomputern vorzubereiteten (englisch Quantum Ready), indem
friihzeitig das Bewusstsein fiir jene Technologie (englisch Quantum Awareness)
geschaffen wird: »From Quantum Awareness to Quantum Readiness«. Im Rahmen
dessen wurden hierfiir eine Vielzahl an Weiterbildungsangeboten wie beispielsweise das

Fraunhofer |AO/IAF Quantencomputing Schulungsprogramm und weitere Formate

entwickelt.

Autoren: Dr. Christian Tutschku (Fraunhofer IAQ), Chiara Stephan (Fraunhofer IAQ)
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1.2 Grundlagen

1.2.1 Das Bit und das Qubit

Im klassischen, digitalen Computer ist die grundlegende Informationseinheit das Bit (kurz
fur binary digit). Dieses zeichnet sich dadurch aus, dass es sich immer in genau einem
von zwei moglichen Zustdnden befindet. Fiir gewohnlich werden diese Zustdnde mit 0
und 1 bezeichnet. Technisch wird ein Bit (zumeist) liber einen Transistor realisiert. Dieser
ist ein elektronisches Bauelement, welches man sich vereinfacht als Ein/Aus-Schalter
vorstellen kann und tiber welchen man die zwei Zustdnde »Strom flieBt nicht« (Zustand 0)
und »Strom flieBt« (Zustand 1) erzeugen kann. Heutige Computer bestehen aus
Milliarden von Transistoren und jede Information - seien es Zahlen, Textdokumente, E-

Mails, Bilder, Videos, usw. — werden als Folgen von Bits gespeichert und verarbeitet.

Analog zum Bit im klassischen Computer haben wir im Quantencomputer das Qubit (kurz
fir Quantenbit). In diesem Abschnitt werden wir es formal beschreiben und in Abschnitt
1.3. seine technische Umsetzung diskutieren. Genau wie das klassische Bit, kann ein
Qubit die Zustande [0) und |[1) annehmen. Wir verwenden hier die in der
Quantenmechanik Ubliche Dirac'sche Notation, in welcher Quantenzustande mit |[-)
bezeichnet werden. Im Gegensatz zu einem Bit kann ein Qubit jedoch auch andere Werte
als [0) und 1) annehmen. Genauer gesagt, kann es sich in einer beliebigen Superposition
(d.h. einer Uberlagerung) dieser beiden Zusténde befinden. Bezeichnen wir den Zustand

des Qubits mit [p) kdnnen wir eine solche Superposition prazise ausdriicken als

lp) = al0) + BI1),

wobei a und B die sogenannten Amplituden zu den Basiszustéanden |0) bzw. |1) sind.



Bit Qubit

0 1
0) 1)
0) Y
0 1
10) )

Abbildung 1: Vergleich der moglichen Zustande eines Bits und eines Qubits. Die Darstellung beim
Qubit ist aus Griinden der Niederschwelligkeit vorerst vereinfacht, eine préazise Visualisierung wird
in Abschnitt 1.2.2 besprochen.

Die Amplituden sind komplexe Zahlen (Infobox 2), welche die Normierungsbedingung la|?
+ |BI? = 1 erfillen missen. Wir werden nachfolgend im Text noch genauer erklaren
welche Bedeutung a und B haben und was die Normierungsbedingung aussagt. Vorerst
reicht uns allerdings die Vorstellung, dass uns a und B sagen zu welchem Anteil die
Basiszustédnde |0) bzw. |1) zu dem Superpositionszustand |p) beitragen (siehe Abbildung
1 zur vereinfachten Vorstellung eines Qubit-Zustandes und Vergleich zum klassischen
Bit).

Infobox 2: Komplexe Zahlen

Eine komplexe Zahl z ist definiert durch zwei reelle Zahlen x und y gemaR z = x + iy.
Hierbei ist i = v—1 die imaginére Einheit und reelle Zahlen sind die mathematische
Bezeichnung fiir die Zahlen, mit denen wir Ublicherweise rechnen, wie z. B.

0,1,2,-1,-10,25,2,mV2, ..
Der Betrag einer komplexen Zahl berechnet sich durch |z| = /x? + y2.

1.2.2 Darstellung auf der Bloch-Sphare

Wir haben oben gesehen, dass jedes Qubit |y) liber zwei Amplituden definiert ist. Diese
wiederum sind komplexe Zahlen und somit jeweils durch zwei reelle Zahlen definiert.
Dies wiirde 2 - 2 = 4 Freiheitsgrade fiir ein Qubit ergeben. Einen Freiheitsgrad verlieren wir
jedoch durch die Normierungsbedingung. Zudem stellt sich heraus, dass Qubits, welche
sich nur um eine sogenannte globale Phase (Infobox 3) unterscheiden, in Messungen

nicht unterscheidbar sind.



Infobox 3: Globale Phase

Zwei Qubits |g1) und |yy) unterscheiden sich nur in einer globalen Phase, falls
[p1) = y Iy2) fir eine komplexe Zahl y mit |y|=1 gilt. Z. B. [@1) = (=1) - [p2).

Diese Qubits werden entsprechend miteinander identifiziert, was einen weiteren
Freiheitsgrad kostet. Es bleiben somit zwei Freiheitsgrade fiir das Qubit |y) (ibrig. Diese
werden oft in Breiten- und Langengradkoordinaten tibersetzt, welche mit zwei Winkeln 6
(fir den Breitengrad) und @ (fiir den Langengrad) bezeichnet werden. Damit lasst sich
das Qubit |y) als Punkt auf der Oberflache einer Kugel, der sogenannten Bloch-Sphire,

visualisieren. In Abbildung 2 ist dies dargestellt.

0)

’ o)
.
’

1)

Abbildung 2: Darstellung des Qubits |y) auf der Bloch-Sphére

Auf der Bloch-Sphéare sind die Basiszustdande |0) und |1) der Nord- bzw. Sidpol der
Sphare. So weit ware man noch beim klassischen Bit mit seinen bindren Zustanden 0 und
1. Auf der Bloch-Sphére gibt es jedoch noch unendlich viele weitere Punkte zwischen dem
Nord- und Siidpol. Jeder davon entspricht einer anderen Superposition aus |0) und [1),
und ist damit insbesondere ein zuldssiger Zustand fir unser Qubit |yp). Diese
Superpositionszusténde sind nur auf dem Quantencomputer mdoglich, es gibt nichts
Gleichwertiges in der klassischen Computertheorie. Sie sind eine der Ressourcen, aus

denen sich ein Effizienzvorteil gegeniiber dem klassischen Computer gewinnen lasst.
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1.2.3 Qubits messen

1.2.3.1 Allgemeine Konzepte

Wollen wir etwas Uber den Zustand eines Qubit erfahren, missen wir es messen. Eine
solche Messung kann jedoch ausschlieBlich klassische Information liefern. Genauer: die
Messung eines Qubits liefert ein Bit Information, kann also nur 0 oder 1 als Ergebnis
liefern. Ob das Messresultat dabei 0 oder 1 ist, kann nicht vorhergesagt werden. Jedoch
konnen die Wahrscheinlichkeiten beider Ausgédnge charakterisiert werden. Diese
Information steckt in den Amplituden a und B. Genauer gilt: die Wahrscheinlichkeit, 0 als
Messergebnis zu erhalten ist gegeben durch |al? und die Wahrscheinlichkeit, eine 1 zu
messen durch |B|%2. In diesem Zusammenhang konnen wir auch die obige
Normierungsbedingung |al> + IBI?> = 1 verstehen: Sie garantiert, dass die
Wabhrscheinlichkeiten, eine 0 oder eine 1 zu messen sich immer zu 1 (also zu 100%)
addieren. In Infobox 4 haben wir drei Beispiele zur Messung von Qubits

zusammengestellt.

1.2.3.2 Zusammenhang mit der Bloch-Sphére

Nordpol

Aquator

Abbildung 3: Die Messung eines Qubits kann nur O oder 1 zum Ergebnis haben. Der
Breitengradwinkel 6 codiert mit welcher Wahrscheinlichkeit welches Ergebnis auftreten wird. Je
nordlicher sich das Qubit |p) befindet desto wahrscheinlicher ist 0, je siidlicher es sich befindet
desto wahrscheinlicher wird 1. Der Langengradwinkel ¢ spielt fiir die Messung keine Rolle.

Auf der Bloch-Sphare sind die Messwahrscheinlichkeiten im Breitengrad 6 codiert, siehe
Abbildung 3. Befindet sich |yp) auf dem Aquator, erhalten wir mit 50 % Wahrscheinlichkeit
0 und mit 50 % Wahrscheinlichkeit 1 bei der Messung. Ist [g) nérdlich vom Aquator so ist

die Wahrscheinlichkeit, eine 0 zu messen groRer als 50 % (und eine 1 zu messen
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entsprechend geringer als 50 %). Dabei gilt, dass je weiter nordlich |p) ist, desto groRer
wird die Wahrscheinlichkeit, eine 0 zu messen, bis sie am Nordpol 100 % ist. Genau
andersherum ist es, wenn sich |p) auf der Sudhalbkugel befindet. Hier wachst die
Wahrscheinlichkeit, eine 1 zu messen, bis sie 100 % am Siidpol betragt. Mathematisch
lasst sich dies prazise fassen: die Wahrscheinlichkeit, eine 0 zu messen ist gegeben als
cos?2 O und die Wahrscheinlichkeit, eine 1 zu messen als sin? 6. Aus den
trigonometrischen Additionstheoremen wissen wir, dass fiir jeden Winkel 8 die Beziehung
cos? 0 + sin?2 6 = 1 gilt und somit auch in dieser Darstellung die Normierungsbedingung
erfillt ist. Bemerkenswerterweise spielt der Langengradwinkel ® fiir den Ausgang der

Messung keine Rolle.

Infobox 4: Qubits messen: Beispiele

Wir betrachten drei verschiedene Qubit-Zustande wie sie in Tabelle 1 beschrieben
sind. Bei (a) haben wir eine gleichmaRige Superposition von |0) und [1), d.h. beide
Amplituden haben den gleichen Betrag. Entsprechend sehen wir, dass sich die
Wabhrscheinlichkeiten 0 bzw. 1 zu messen sich 50 % zu 50 % verteilen. Beispiel (b) hat
eine betragsmaRig groRere Amplitude fir den Basiszustand [0) als fiir den
Basiszustand |1). Entsprechend ist die Wahrscheinlichkeit 0 bei einer Messung zu
erhalten groRer als die 1 zu erhalten (in diesem konkreten Beispiel 75 % zu 25 %).
Zuletzt hat (c) die gleiche Amplitude fiir |0) wie (b), die Amplitude fiir |1) unterscheidet
sich jedoch (1/2 fiir (b), i/2 fiir (c)). BetragsmaRBig sind sie jedoch gleich groR, sodass
auch die Messwahrscheinlichkeiten von (b) und (c) gleich sind.

Zustéande (b) und (c) unterscheiden sich durch eine sogenannte relative Phase. Diese
ist nicht zu verwechseln mit der globalen Phase (Infobox 3; Zusténde (b) und (c) sind
keine Vielfachen voneinander), denn sie ist physikalisch erfassbar und spielt eine
wichtige Rolle in vielen Quanten-Algorithmen.

1 1
_|0>+ —

1 1

7z ﬁll> 5 —-100% = 50 % = —-100% = 50 %
3 1

§|0)+%|1) 2 ~.100% = 75% 7 Z.100% = 25%
i 3 1

§|o>+%|1) i Z.100% = 75% 7 — . 100% = 25%

Tabelle 1: Beispiele fiir unterschiedliche Qubit-Zustédnde mit zugehorigen Wahrscheinlichkeiten
bei einer Messung das Ergebnis 0 oder 1 zu erhalten.

Dieser codiert die in Infobox 4 angesprochene relative Phase zwischen [0) und |1) und ist

deshalb fiir den Ausgang der Messung unerheblich. Wir wollen jedoch anmerken, dass sie

12



fir viele Quantenalgorithmen eine groRe Rolle spielt. In Infobox 5 haben wir nochmals die

Beispiele aus Infobox 4 in ihrer Version auf der Bloch-Sphéare beschrieben.

Qubit Winkel 6 Winkel ¢ = Wahrscheinlichkeit | Wahrscheinlichkeit
al0)+BI1) 0 zu messen 1 zu messen

(a)

1.2.3.3 Kollaps der Wellenfunktion

Wir haben gesehen, dass der Ausgang einer Messung des Qubits |yp) probabilistisch ist.
Mit Wahrscheinlichkeit |a]? messen wir 0 und mit Wahrscheinlichkeit |B|> messen wir 1.
Misst man nun das Qubit ein weiteres Mal ist das Ergebnis jedoch deterministisch: Haben
wir bei der ersten Messung 0 gemessen, wird jede weitere Messung 0 liefern und haben

wir 1 gemessen wird das Ergebnis jeder weiteren Messung 1 sein. Der Grund dafiir ist,
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dass das Messen des Qubits dessen Zustand |p) gedndert hat. Genauer gesagt, andert
sich sein Zustand zu |0), falls das Messresultat 0 war, und zu [1), falls es 1 war, siehe

Abbildung 5. Dies wird als Kollaps der Wellenfunktion bezeichnet.

Zustand  [t) Messung Zustand |3)
laf? 0 1 ) = 10)
[¥) = |0) + B[1)
8 G 1 [¥) = 1)

Abbildung 5: Durch die Messung kollabiert der Superpositionszustand von |yp). Daraus ergibt
sich die
weitreichende

Konsequenz, dass das Messen eines Qubits den Zustand desselbigen andert und somit

nicht zwischen Rechenoperationen angewandt werden kann, ohne den Ausgang der

Gesamtrechnung zu beeinflussen. Im Unterschied zum klassischen Computer ist eine

Abfolge von Rechenoperationen auf dem  Quantencomputer (d.h. ein

Quantenalgorithmus) also eine Black Box. Wir kdnnen nur Daten eingeben und das finale

Ergebnis messen, die Zwischenschritte kdnnen nicht ausgelesen oder tiberwacht werden.

Dies hat weitrechende Konsequenzen fiir das Software-Engineering, z. B. im Test und der

Validierung von Quantensoftware, siehe Kapitel 3.1.2.4.

Infobox 6: Analogie: Miinzwurf

Betrachten ~ wir das Qubit |p) in der gleichmaBigen  Superposition
lp) = %IO) + %H), in welcher die beiden Basiszustande |0) und |1) mit gleicher Amplitude

vertreten sind (auf der Bloch-Sphére wiirde sich das Qubit auf dem Aquator befinden). Bei
einer Messung erhalten wir jeweils mit Wahrscheinlichkeit 50 % das Ergebnis 0 oder 1.
Durch die Messung kollabiert die Superposition, sodass im Anschluss das Qubit in Zustand
|0) bzw. |1) ist. Als grobe Analogie dafiir konnen wir uns eine Miinze vorstellen, auf
welcher die Seiten mit 0 und 1 beschriftet sind. Werfen wir diese Miinze in die Luft, fangen
sie auf und schauen uns anschlieBend an welche Seite oben liegt, haben wir auch hier 50 %
Wahrscheinlichkeit, dass wir 0 bzw. 1 sehen. Aber solange die Miinze in der Luft war,
waren beide Ausgange noch mdglich und insbesondere gleich wahrscheinlich. Die Miinze
befand sich also salopp gesprochen in einer analogen Superposition wie unser Qubit )
vor der Messung. Nachdem wir die Miinze allerdings gefangen haben (gemessen haben),

steht die oben liegende Seite fest — die Superposition ist kollabiert.
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1.2.4 Multi-Qubit-Systeme

Bei einem System aus zwei klassischen Bits kann jedes Bit unabhangig von dem anderen
zwei mogliche Zustdnde annehmen. Das ergibt insgesamt 2 - 2 = 22 = 4 mogliche
Zustande fiir das System: 00, 01, 10 und 11. Analog hat ein System aus zwei Qubits 2%2=4
Basiszustande, welche mit |00), |01), |10) und |11) bezeichnet werden. Wie im Fall eines
einzelnen Qubits ist jedoch jede Superposition, die die Normierungsbedingung
[aool2+]ato1 12+ |atol2+1c1l2 = 1 erflllt, ein glltiger Zustand fiir ein solches Zwei-Qubit-
System. Fir ein System aus drei Qubits haben wir 2 - 2 - 2 = 23 = 8 Basiszustéande |000),
[001), 1010), 1011), |100), 17101), 1110) und |111) mit entsprechend vielen Amplituden.
Allgemein kann der Zustand eines Systems aus n Qubits durch 2" Basiszustdnde und

deren zugehorigen Amplituden als

|L|J) = 0(00".00|00. . 00) + 0(00...01|00. . 01) + ..+ 0(11___10|11. . 10) + 0(11___11|11. . 11)

mit entsprechender Normierungsbedingung beschrieben werden. Wir sehen, dass die
Anzahl der benétigten Amplituden sich mit jedem Qubit verdoppelt (n Qubits benétigen 2"
Amplituden wohingegen n+1 Qubits 2™" Amplituden bendétigen. Es gilt 2™ = 2 - 2",
woraus wir die angesprochene Verdopplung ablesen konnen). Dieses exponentielle
Wachstum ist in Tabelle 3 dargestellt und dem Speicherbedarf, welcher auf einem
klassischen Computer fir ein solches n-Qubit-System erforderlich  ware,
gegeniibergestellt. Zur besseren Einschatzung wollen wir erwahnen, dass ein gangiger
Computer 8 bis 16 Gigabyte Arbeitsspeicher besitzt, wahrend der aktuell grofite
Supercomputer der Welt 9,2 Petabyte (=9,2 Millionen Gigabyte) an Arbeitsspeicher hat
und fiir seinen Betrieb einen elektrischen Leistungsbedarf von bis zu 21.000 kW [G 5], [G
6], erfordert (zum Vergleich ein zwdlfteiliger ICE 4 hat 9.900 kW Antriebsleistung [G 7].
Die Simulation eines Quantencomputers auf einem klassischen Computer erfordert also
bereits bei einer moderaten Anzahl von Qubits Hochstleistungsrechner und selbst diese
erreichen schnell die Grenze des Machbaren. Auf den derzeit groten
Hochleistungsrechnern kénnen maximal 45 Qubits exakt und 48 Qubits mit guter

Approximation simuliert werden [G 8].

1 2 16 Byte
2 4 32 Byte
3 8 64 Byte
5 32 256 Byte
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10 1.024 > 16 Kilobyte

20 >1.000.000 > 16 Megabyte
30 >1.000.000.000 > 16 Gigabyte
40 >1.000.000.000.000 > 16 Terabyte
50 >1.000.000.000.000.000 > 16 Petabyte
300 > Anzahl Atome im -

Universum

Tabelle 3: Anzahl moglicher Zustande fiir Qubit-Systeme und bendtigter Speicher auf einem
klassischen Computer.

1.2.4.1 Quantenparallelismus

Auch mit einem klassischen Computer mit n Bits kann man 2" Zustande darstellen (z.B.
die Zahlen von 0 bis 2""). Will man eine gegebene Rechenoperation fiir alle diese
Zustande ausfiihren, muss der klassische Computer jeden der Zustdnde einzeln und
nacheinander manipulieren (sprich: die Rechenoperation anwenden). Da es 2"
unterschiedliche Zustande gibt, muss der klassische Computer also 2"
Rechenoperationen ausfiihren. Hier liegt  demnach ein exponentielles
Komplexitdtswachstum vor: Die Anzahl der Rechenoperationen verdoppelt sich, wenn ein
weiteres Bit hinzukommt. Eine Besonderheit am Quantencomputer ist, dass ein System
aus n Qubits alle 2" Zustdnde simultan in einer einzigen Superposition darstellen kann
und diese mit nur einer Rechenoperation alle gleichzeitig manipulieren kann. Wachst die
Anzahl der Qubits, bleibt es dennoch stets bei einer Rechenoperation. Dieser Effekt ist als
Quantenparallelismus bekannt und eine der Quellen fiir die Machtigkeit von
Quantencomputern. In Infobox 7 haben wir den Effekt des Quantenparallelismus am

Beispiel eines einfachen Sudokus veranschaulicht.

Allerdings gibt es eine groRe Herausforderung, um Nutzen aus dem
Quantenparallelismus zu gewinnen. Wir kdnnen zwar bei einer Superposition aus n Qubits
auf 2" Zustanden parallel rechnen, um das Resultat aber auszulesen, miissen wir die
Qubits messen. Aus einer Messung erhalten wir jedoch nur einen der 2" Zustande als
Messergebnis, und zwar mit einer Wahrscheinlichkeit, die in den Amplituden codiert ist.
Zusatzlich kollabiert die Superposition, wodurch eine Wiederholung des Messprozesses
keine weitere Information bereitstellt. Wir haben also mit dem Quantenparallelismus
durch eine Rechenoperation ein Quantenzustand mit allen Resultaten erzeugt, kénnen
jedoch nicht ohne Weiteres auf sie zugreifen. Eine groRe Herausforderung des Designs
von Quantenalgorithmen ist demnach die Amplituden der erwiinschten Zustdnde zu

verstarken, sodass die Wahrscheinlichkeit diese bei der Messung zu erhalten hoch ist.
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1.3 Hardwarerealisierungen von Quantencomputern

Um die grundlegende Physik verschiedener Quantencomputerarchitekturen
nachvollziehen zu konnen, ist es unumganglich zu verstehen: Was sind eigentlich
»Quanten«? Diese grundlegende Frage soll im Folgenden insbesondere fir Nicht-

Naturwissenschaftler erlautert werden.

Kurz gesagt versteht man unter dem Begriff »Quanten« infinitesimale (sehr kleine!) und
diskrete Energieanregungen eines beliebigen Systems - Eine Definition, die
zugegebenermal3en fur die meisten Zielgruppen jedoch véllig unverstandlich und damit
nutzlos erscheint. Obgleich jedes noch so kleine Detail unserer Welt auf Quanten basiert,
kénnen wir diese mit dem bloRen Auge nicht erkennen. Dies macht die physikalischen
Prinzipien der Quantenmechanik fiir uns so schwer nachvollziehbar. Um den Begriff des
~,Quants® dennoch verstandlich zu machen, bedienen wir uns im Folgenden eines
wohlbekannten Beispiels aus dem urspriinglichen Navigationsbereich: Der

Kompassnadel, ein Stabmagnet mit magnetischem Nord- und Sudpol.

a) Anti-parallel b) Parallel

Abbildung 6: Stabmagnet (Kompassnadel) im homogenen Feld eines Hufeisenmagneten. Die
magnetischen Nord- und Siidpole sind mit N (rot) und S (griin) gekennzeichnet. Die Teilabbildungen
a) bzw. b) definieren die energetisch niedrigsten und héchsten Ausrichtungen des Stabmagnetes
im homogenen externen Feld: a) Anti-parallele Ausrichtung der Magnetfeldlinien (Grundzustand)
bzw. b) parallele Ausrichtung der Magnetfeldlinien (angeregter Zustand).

In unserem Gedankenexperiment legen wir einen Stabmagneten (Kompassnadel) in das
homogene Feld eines Hufeisenmagneten, wie in Abbildung 6 gezeigt. Einmal dem
externen Magnetfeld ausgesetzt, ist es wohlbekannt, dass der Stabmagnet sich exakt so
ausrichtet, dass seine Magnetfeldlinien zu denen des externen Feldes anti-parallel
stehen. Dieser energetische Grundzustand des Systems ist in Abbildung 6a) dargestellt.
Weicht die Lage des Stabmagneten von diesem Zustand nur leicht ab, so wirkt auf ihn ein
endliches Drehmoment und der Stab wird wieder zuriick in die Ausgangsposition

gezwungen. Es gibt jedoch genau einen Zustand, bei dem dies nicht der Fall ist, genau
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dann, wenn die Feldlinien des Stabmagneten und die des Hufeisenmagneten exakt
parallel zueinanderstehen. Dies ist in Abbildung 6b) dargestellt. Obgleich jene
Konfiguration der Zustand hochster Energie ist, wirkt in dieser Position kein Drehmoment

und das System ist in einem sogenannten instabilen Gleichgewicht.

Salopp gesprochen, kann man anhand dieses Gedankenexperiments das Prinzip des
~-Quants“ erlautern. Nehmen wir an, das obige System héatte nur die beiden erlaubten
Konfigurationen (a) anti-parallel und (b) parallel mit der positiven Energiedifferenz AE =
E, — E|;. Befindet sich der Stabmagnet im Grundzustand (anti-parallel) und regen wir das
System genau mit der Energie AE an, so absorbiert der Stabmagnet dieses
,<Energiequant und wechselt in den parallelen, angeregten Zustand. Dieser fiktive
Prozess veranschaulicht den zentralen Mechanismus aller
Quantencomputerarchitekturen. Mittels der Absorption bzw. der Emission von
Energiepaketen werden in einem Quantencomputer Ubergange zwischen den
Grundzustanden |0) sowie den angeregten Zustéanden |1 ) induziert. Dieser fundamentale
und fiir den weiteren Fortgang des Kapitels unverzichtbare Prozess ist in Abbildung 7

visualisiert.

Energie

| I

Eyy 1)
Angeregter Zustand

AFE

5

E 4 0)
Grundzustand

Abbildung 7: Energetischer Grund- |0) und angeregter Zustand |1) eines Quantensystems, die
mittels Emission- bzw. Absorption eines Energiequants (rote gewellte Linie) ineinander Uberfiihrt
werden kdnnen. Derartige Ubergénge werden auf einem Quantencomputer durch sogenannte Gates
induziert. Beispiel: Vom Grundzustand |0) in den angeregten Zustand |1) eines Quantensystems
gelangt man durch das Anwenden eines X-Gates.
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Kunstliche Atome und das Zwei-Level-System

Bei genauer Betrachtung hinkt die obige Analogie zwischen Stabmagneten und
Quantensystem natirlich. Strenggenommen ist es dem Stabmagneten mdglich, jede
Position im externen Magnetfeld anzunehmen. Daher sind seine positionsabhéangigen
Energiewerte kontinuierlich und nicht auf zwei diskrete Level beschréankt. Ein echtes
Quantensystem ist beispielsweise das Wasserstoffatom, welches man eventuell noch
aus der Schulzeit kennt. In diesem Atom umkreist ein negativ geladenes Elektron ein
positiv geladenes Proton. Dabei kann das Elektron in verschiedenen sogenannten
Orbitalen sitzen, wie strukturell in Abbildung 8 dargestellt. Jedes Orbital besitzt einen
diskreten Energiewert und Ubergange konnen mittels Absorption bzw. Emission von

Energiequanten erzeugt werden.

Energie

A

Abbildung 8: Kugel- (s) und Hantelatomorbitale (p) sowie zugehorige Energieniveaus eines
Elektrons in einem Atom (strukturell fiir die Hauptquantenzahlen n = 1 und n = 2). Ubergénge im
Spektrum kdnnen mittels Emission bzw. Absorption von Energiequanten, z.B. in Form von Licht
(elektromagnetischen Wellen) erzeugt werden. Bei Energieniveaus gleicher Energie spricht man von
Entartung. Die p-Orbitale unterscheiden sich in der Quantenzahl fir den Bahndrehimpuls des
Elektrons. Im einfachsten Modell sind diese entartet, wobei die Entartung aufgespaltet wird, wenn
weitere Effekte wie Spin-Bahn Kopplung oder eine Wechselwirkung mit einem duferen elektrischen
oder magnetischen Feld vorliegen.

Aufgrund der diskreten Struktur Ihrer Energielevel kdnnen also Atome in nattrlicher Art
und Weise zum Quantencomputing genutzt werden. Zur Konstruktion eines
Quantencomputers bendtigt man (zumindest fiir Qubits) jedoch nur zwei der oben
genannten diskreten Energieniveaus, einen Grundzustand [0) und einen angeregten
Zustand |1). Welche Niveaus man hier konkret wahlt hangt von zahlreichen
Randbedingungen ab und kann im Rahmen dieser Studie nicht im Detail vertieft werden.
Um dennoch Ideen fiir jene Auswahl zu vermitteln, soll an dieser Stelle angemerkt

werden, dass dhnlich zum radioaktiven Zerfall in Atomkraftwerken, Anregungen eines
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jeden Energieniveaus nur eine endliche Lebensdauer besitzen. D.h. insbesondere, dass
Informationen, die im Zustand [1) gespeichert wurden, nach einer sogenannten
,Kohdrenzzeit” verloren gehen. Dies ist eine signifikante Fehlerquelle fiir heutige
Quantencomputer, deren Konsequenz eingehend in Kapitel 1.5 diskutiert wird. Ein
weiterer prominenter Fehler im Quantencomputing resultiert daraus, dass der
Anregungsimpuls |0) — |1) ebenfalls hoher liegende Energieniveaus |2), |3), .... anregt, die
jedes Quantensystem unweigerlich besitzt (Ansatzpunkt fiir Qudit-Technologien von

Quantencomputern [H 1]).

Neben ,echten® Atomen, lonen oder Molekillen, die ein natirliches diskretes
Energiespektrum besitzen, ist es heutzutage Wissenschaftlern auch mdglich sogenannte
.Kunstliche* Atome zu konstruieren. Unter kinstlichen Atomen versteht man elektrische
Schaltkreise (eine  Aneinanderreihung elektronischer Bauteile) im Nano- bis
Mikrometerbereich, die analog zu ,echten® Atomen ein diskretes Energiespektrum
besitzen und so ebenfalls zum Quantencomputing genutzt werden konnen.
Beispielsweise fallen supraleitende Qubits und Quanten-Punkte in die Kategorie
kinstlicher Atome, wahrend lonenfallen und NV-Zentren als atomahnliche Systeme zu
kategorisieren sind. Im Folgenden werden wir auf die wichtigsten Prinzipien jener

Technologien, sowie deren charakteristische Vor- und Nachteile eingehen.
Autoren: Dr. Christian Tutschku (Fraunhofer IAO), Daniel Pranjic (Fraunhofer IAO)

Kontakt: christian.tutschku@iao.fraunhofer.de, daniel.pranjic@iao.fraunhofer.de

1.3.1 lonenfallen Technologie

Wir beginnen unsere Reise durch die heutigen Quantencomputingtechnologien mit dem
sogenannten lonenfallenansatz. Per Definition sind lonen elektrisch geladene Atome oder
Molekiile. Im ungeladenen Zustand sind Atome oder Molekiile aus gleich vielen
Elektronen und Protonen aufgebaut. Andert man die Elektronenkonfiguration jenes
neutralen Zustandes, so erhalt man positiv bzw. negativ geladene lonen, je nachdem ob
man bzgl. des ungeladenen Zustandes Elektronen hinzugefiigt oder entfernt hat. Als
geladene Teilchen konnen lonen mittels elektrischer oder magnetischer Felder
manipuliert werden, so wie es beispielsweise mit geladenen Teilchen im Erdmagnetfeld

der Fall ist — ein konkretes Phdnomen wéren Polarlichter.

Gleichnamige elektrische Ladungen stofRen sich aufgrund ihrer entgegengesetzten
elektrischen Felder ab, wahrend sich ungleichnamige elektrische Ladungen anziehen.
Physikalisch ist die Kraft, die ein geladenes Teilchen in einem elektromagnetischen Feld

erfahrt durch die sogenannte Lorenz-Kraft gegeben - eine Kraft, die uns mittels der
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charakteristischen ,Drei-Finger Regel” noch aus der schulischen Ausbildung bekannt ist.
Unter einer lonenfalle versteht man nun das Konstruieren einer geeigneten
elektromagnetischen Feldkonfiguration, die auf diesem Effekt basierend ein lon an genau
einer Stelle im Raum fixiert. Wahrend genau an dieser Stelle die elektromagnetische
Nettokraft auf das lon verschwindet, wird das geladene Teilchen nach jeder Auslenkung
durch riicktreibende Krafte wieder auf den Gleichgewichtspunkt zuriickgefiihrt. Eine
derartige Apparatur entwickelte der deutsche Physiker Wolfgang Paul im Jahre 1983, die
sogenannte ,Paul-Falle”, fir die er 1989 mit dem Nobelpreis ausgezeichnet wurde

(gemeinsam mit Hans Georg Dehmelt fiir dessen Forschung an der Penning-Falle 1887).

a)
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Abbildung 9: Aufbau einer linearen Paul Falle — Das Grundprinzip eines lonen-basierten

Quantencomputers. Geladene Atome oder Molekile werden mittels oszillierender
elektromagnetischer Felder eingefangen. Weitere Erkldarungen sind dem FlieBtext zu entnehmen.

Die Graphik ist angelehnt an Referenz [H 2].

Abbildung 9 zeigt schematisch den Aufbau einer linearen Paul Falle. Diese besteht aus
vier parallelen Leiterdrdhten [Abbildung 9a)], die ein charakteristisches, zeitlich
oszillierendes Quadrupolfeld in der zu ihnen senkrecht stehenden Ebene erzeugen.
Wahrend die gegenlberliegenden Leiter stets gleichnamig geladen sind, sind
benachbarte Leiter stets entgegengesetzt geladen, was schematisch in Abbildung 9b)
dargestellt ist. Weiter wird die absolute Ladung der einzelnen Drahtpaare mittels einer
Wechselspannung (Radio-Frequency RF) sinus-férmig variiert [siehe Abbildung 9c)]. Eine

solche Konfiguration fiihrt dazu, dass lonen, die sich innerhalb des Quadrupolfeldes
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befinden immer weiter an das Minimum der zugehdrigen Feldkonfiguration gezwungen
werden. An diesem Punkt, der Symmetrieachse des Systems, heben sich die einzelnen
Krafte auf und das lon wird »fixiert«. Der bis hierher beschriebene Aufbau der Paul-Falle
kann allerdings noch nicht vollstandig sein, warum? Entlang der Symmetrieachse, parallel
zu den Leiterdrahten, existiert in jener Feldkonfiguration noch keine fixierende Kraft. Wie
werden die lonen also entlang der Symmetrieachse fixiert? Die Losung ist so einfach wie
genial. Das Aneinanderreihen von N gleichgeladenen lonen mit entsprechend gleich
geladenen Endelektroden fiihrt zu einer idealerweise dquidistanten Kette an gefangenen
lonen. Grund dafiir ist die abstoRende Coulomb-Wechselwirkung zwischen den einzelnen

lonen und den Endelektroden.

Unter »Quantencomputing« versteht man die kontrollierte Manipulation diskreter
Energieniveaus in atomahnlichen Systemen, wie in den vorangehenden Kapiteln bereits
ausgefiihrt. Die hier beschriebenen lonen in der Paulfalle kann man konkret mittels
hochpraziser Laserimpulse derartig manipulieren, dass mit ihnen einzelne
Quantenalgorithmen realisiert werden konnen. Stellen wir uns der Einfachheit halber
zuerst ein einzelnes gefangenes lon in der Paulfalle vor. Mittels Lichtquanten, also
kleinsten diskreten Energieportionen, ist es nun maoglich die elektronischen Zustande in
dessen &aulerstem Orbital zu beeinflussen. In der einfachsten Apparatur eines lonen-
basierten Quantencomputers benutzt man Atome der zweiten Hauptgruppe, die ionisiert
ein einzelnes Elektron im &uRersten Orbital haben. Jene Systeme sind heutzutage (auch
theoretisch) sehr gut verstanden. Somit erhdlt man durch ein derartiges Vorgehen sehr
gut kontrollierbare Zwei-Niveau-Systeme. Erweitert man nun die lineare Kette um weitere
lonen, kann man die einzelnen Zwei-Niveau-Systeme (Qubits) miteinander koppeln und
damit z.B. Quantenverschrankung realisieren. Zusammen definiert dies die (grobe)

Struktur eines N-Qubit lonenfallen-basierten Quantencomputers.
Autoren: Dr. Christian Tutschku (Fraunhofer IAO), Daniel Pranjic (Fraunhofer IAQ)

Kontakt: christian.tutschku@iao.fraunhofer.de, daniel.pranjic@iao.fraunhofer.de

1.3.2 Supraleitende Architekturen

Die grundlegende Idee, der im vorigen Kapitel besprochenen lonenfallen, ist natiirlich
vorkommende quantenmechanische Systeme so zu manipulieren, dass sie durch
kontrollierte Operationen fiir Quantencomputing nutzbar gemacht werden konnen.
Supraleitende Qubits hingegen sind elektrische Schaltkreise, die so konstruiert sind, dass
sie sich trotz ihrer makroskopischen Grée quantenmechanisch verhalten. Dieser

Umstand hat ihnen den informellen Namen »kiinstliche Atome« eingebracht [H 3], [H 4].
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Die physikalischen Eigenschaften der supraleitenden Qubits ergeben sich durch die
verwendeten Bauteile wie Kondensatoren, Spulen und sogenannten Josephson-
Kontakten. Dadurch ist es mdoglich jene Qubits auf die gewilinschten Anforderungen
zuzuschneiden — eine Freiheit, die bei natirlich vorkommenden Quantensystemen (in
dieser Art) nicht existiert. Ein GrofRteil der dafiir bendtigten Elektronikkomponenten ist
standardmaRig im industriellen Malstab verfiigbar. Hierin liegt ein wichtiger Unterschied
beider Technologien. Fabrizierte supraleitende Qubits sind flexibler, konnen aber
aufgrund des Produktionsprozesses auch stark in ihren Eigenschaften variieren. lonen-

Qubits hingegen sind fundamental gleich, wenn sie aus gleichen lonen bestehen.

Bei der Nutzung herkdmmlicher Leiter anstatt Supraleiter entsteht ein kontinuierliches
Spektrum. Quantencomputing basiert aber auf der Manipulation wohldefinierter, diskreter

Energieniveaus (wie in Abbildung 7 zu sehen).

Um eine solche Diskretisierung zu erhalten, ist es nétig, die komplexe Bewegung der
Elektronen im Leitmaterial zu ordnen. Hierfir nutzen Physiker den Effekt der
Supraleitung. Dieser Effekt tritt auf, wenn man spezielle Materialien wie z.B. Aluminium
oder Niobium stark kihlt. Wird eine bestimmte, kritische Temperatur unterschritten, legen
die Elektronen ein Verhalten an den Tag, was (bis dato) bei alltagstiblichen
Temperaturbereichen? nicht beobachtbar ist. Zum einen verschwindet der Widerstand,
d.h. der Ladungstransport ist verlustfrei. AuBerdem kommen die Elektronen nicht mehr
einzeln, sondern nur noch zu zweit - in sogenannten Cooper-Paaren vor. Es ergibt sich ein
kollektiver Zustand, der trotz mehrerer Milliarden Elektronen in gangigen Schaltkreisen
mathematisch, wie ein einzelnes quantenmechanisches Teilchen beschrieben werden
kann [H5, H6]. Das resultierende Energiespektrum ist nicht mehr kontinuierlich, sondern
besteht nun aus diskreten Niveaus. Wie hieraus konkret die Qubit-Niveaus |0) und |1)

definiert werden konnen wird im Folgenden erlautert.

2 Auf Hochtemperatur-Supraleitung soll an dieser Stelle nicht tiefer eingegangen werden.
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1.3.2.1 Aufbau eines supraleitenden Qubits

Um das Funktionsprinzip von supraleitenden Qubits zu verdeutlichen, betrachten wir
zunachst einen sehr einfachen Schaltkreis, bestehend aus einem Kondensator und einer
Spule [(Abbildung 10a)]. Dies ist ein sogenannter LC-Schwingkreis. Die in einem solchen
Schaltkreis enthaltene Energie oszilliert zwischen Spule L und Kondensator C - ein
Prozess, der analog zur Schwingung eines Pendels interpretiert werden kann. Um nun
einen solchen Schaltkreis supraleitend zu machen, wird er in einem Kryostaten bei
Temperaturen von ungefahr 20 Millikelvin betrieben. D.h. die Betriebstemperatur ist nur
knapp Uber dem absoluten Nullpunkt, der nach dem dritten Hauptsatz der
Thermodynamik niedrigsten mdglichen Temperatur Uberhaupt. In der alltagsiiblichen
Skala angegeben liegt der absolute Nullpunkt bei -273,15 Grad Celsius. Zum Vergleich:
Die Durchschnittstemperatur im Weltraum betragt ca. 3 Kelvin bzw. -270,15 Grad
Celsius. Durch die im vorigen Abschnitt beschriebenen Effekte werden die
Energieniveaus hierbei diskretisiert — der Schwingkreis kann nurnoch bei bestimmten

Frequenzen schwingen.

a) | ¢)

Lg C=—= Lg Er x C=—

) Energie ; d) Energie

Grundzustand Grundzustand

Abbildung 10: a) Elektronischer Schaltplan eines LC-Schwingkreises; b) zugehériges quantisiertes
Energiespektrum (sogenannter harmonischer Oszillator); c) einfaches Qubit, realisiert durch eine
parallel geschaltene Induktivitét L, einen Josephson-Kontakt mit Energie E; und eine Kapazitét C; d)
zugehoriges Energiespektrum des Transmon-Qubits. Der bedeutende Unterschied zwischen dem
Energiespektrum des supraleitenden LC-Schwingkreises in (b) und dem des Transmon-Qubits in (d)
liegt in der Anharmonizitdt. Wahrend in (b) die diskreten Energieniveaus &dquidistant zueinander
liegen, vergroRert sich diese Differenz mit zunehmender Energie beim Transmon-Qubit. Um den
Unterraum aller Zustdande auf das |0)und |1) Subsystem zu beschranken, muss diese
Anharmonizitat erzeugt werden. Anderenfalls wiirde eine Anregung von |0) nach |1) gleichzeitig
auch |1) nach |2), |2) nach |3) usw. induzieren.
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Das entstehende Spektrum ist in Abbildung 10b) zu sehen und zeigt, dass die
Energiedifferenz zwischen den einzelnen diskreten Energieniveaus in solch einem System
jeweils gleich grof ist. Fir die Verwendung als Qubit ist dies problematisch, da bei der
Anregung eines Ubergangs gleichzeitig alle anderen Ubergéange mit angeregt werden und
man somit kein konkretes Zwei-Niveau-System isolieren kann. Das zentrale Bauteil, das
aus einem LC-Schaltkreis ein Qubit macht, ist der sogenannte Josephson-Kontakt
(Abbildung 11). Hier wird in ein Stilick supraleitendes Material eine Barriere eingefiigt. Die
Barriere besteht aus nichtleitendem Material, sodass der reguldre Stromfluss
unterbrochen ist. Ist die Barriere diinn genug (wenige Nanometer), kénnen einzelne
Cooper-Paare sie dennoch (iberwinden. Dies ist ein quantenmechanischer Effekt und wird
als »Tunneln« bezeichnet3. Eingebaut in einen Schaltkreis [(Abbildung 10c)] agiert der
Josephson-Kontakt wie eine nichtlineare Spule [H 7]. Die mathematischen Details wiirden
den Rahmen dieser Studie sprengen, weshalb wir hier den interessierten Leser auf
Referenz [H 8] verweisen. Wichtig ist an dieser Stelle jedoch der Effekt, welchen der
Josephson-Kontakt auf das Energiespektrum hat. Dieser ist in Abbildung 10d) zu sehen.
Anders als beim reinen LC-Schwingkreis sind die Abstdande der Energieniveaus in einem
solchen Schaltkreis nicht mehr konstant. Dadurch kann man naherungsweise die unteren
beiden Niveaus |0) und |1) als »isoliertes« Zwei-Niveau-System interpretieren und somit
als Qubit nutzen (vgl. Abbildung 7).

\Ij A Cooper-Paar qIB

Supraleiter A Isolator ~ Supraleiter B

Abbildung 11: Schematische Veranschaulichung der Funktionsweise eines Josephson-Kontakts.
Eine diinne (wenige Nanometer breite) Isolator-Barriere aus nichtleitendem Material wird in einen
Supraleiter eingefligt, wodurch zwei Supraleiter entstehen. Deren Cooper-Paare, die fiir die
Supraleitung verantwortlich sind, kénnen jeweils durch die Wellenfunktionen ¥,z beschrieben
werden. Ist der Isolator hinreichend diinn kommt es zum quantenmechanischen Phdnomen des
»Tunnelns«, wobei sich die jeweiligen Wellenfunktionen in die Bereiche des anderen Supraleiters
ausdehnen konnen. Es resultiert eine nicht-lineare Strom-Spannungscharakteristik, die fiir das
Transmon-Qubit verwendet wird.

Alle gangigen supraleitenden Schaltkreise teilen dieses Grundprinzip. Die genauen

Eigenschaften der verwendeten Bauteile wie Kondensatoren und Spulen sowie die

3 Fiir die theoretische Beschreibung des Tunnelns von Cooper-Paaren durch eine Barriere
hat Brian D. Josephson im Jahr 1973 den Nobelpreis erhalten.
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Anordnung und Anzahl an Josephson-Kontakten erlauben eine enorme Designfreiheit in
der Konstruktion der Qubits. Dies hat in den letzten Jahren zu einer groRen Vielfalt an
verschiedenen Qubit-Varianten, wie z.B. Transmon [H 3], Xmon [H 9], Fluxonium [H 10]

oder Unimon [H 11] gefiihrt. Verschiedene Qubit Typen haben jeweils individuelle Vor- und

Nachteile und unterscheiden sich u.a. in der Koharenzzeit und den realisierbaren Gates.

Abbildung 12: lllustration eines supraleitenden Quantenchips mit vier Transmon Qubits. Zu
erkennen sind die Resonatoren, die an die Transmons gekoppelt sind, sowie die Mikrowellenleiter,
mit denen die Transmons (ber passende Pulssequenzen initialisiert, kontrolliert und ausgelesen
werden ©IBM.

1.3.2.2 Kontrolle und Operation

Die Zustande von supraleitenden Qubits konnen (iber klassische Kontrollelektronik
gesteuert werden. Hierflir koppelt man den Schaltkreis an eine externe
»Transmissionline«. Um Ubergidnge zwischen den Zustinden z.B. von |0) nach |1)
anzuregen, speist man elektromagnetische RF-Signale ein. Die Frequenz der Signale
muss dem Energieunterschied zwischen den Energieniveaus entsprechen. Diese ist

Ublicherweise im niedrigen Gigahertz Bereich und entspricht somit Mikrowellenstrahlung.

Wie in Abbildung 12 zu sehen ist, kdnnen mehrere supraleitende Qubits auf einen
gemeinsamen Chip aufgetragen werden, um ein Multi-Qubit-System zu erzeugen. Die
einzelnen Qubits kdnnen beispielsweise kapazitiv tiber Kondensatoren oder induktiv tiber
Spulen gekoppelt werden. Um die Qubits miteinander wechselwirken zu lassen, werden

externe Kontrollpulse verwendet. Die Intensitdt und Dauer der Wechselwirkung ist in der
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Regel liber die Gestaltung der Kontrollpulse steuerbar. Ein prominentes Beispiel fiir die

Realisierung eines Zwei-Qubit-Gates ist das Cross Resonance Gate

[H 12], bei dem Qubit 1 mit der Resonanzfrequenz des benachbarten Qubits 2 angeregt
wird. Mit ihm und weiterer Einzel-Qubit-Gates lasst sich z. B. das CNOT Gate realisieren,
welches im Quantencomputing ein zentraler Bestandteil der Algorithmen ist. Grund dafir
ist, das mit jenem Gate maximal verschrankte Qubit-Paare erzeugt werden konnen. Dabei
ist die optimale Form der Mikrowellenpulse entscheidend, denn um die Fidelitdt — das
MaR fiir die Ahnlichkeit des erzeugten mit dem gewiinschten Zustand — zu maximieren,
werden unter anderem Echo-Pulse und Obertdne verwendet. Auf diese Weise werden
ungewliinschte Storeffekte unterdriickt [H 13]. Das Cross Resonance Gate ist nicht das
einzige Zwei-Qubit-Gate mit dem das CNOT Gate realisiert werden kann, z. B. ist dies
auch mit dem iISWAP moglich [H 2]. AbschlieRend sei angemerkt, dass die Art der
realisierbaren Gates stark Hardware-abhangig ist und sich stark zwischen den

verschiedenen Chiparchitekturen unterscheidet.

Supraleitende Schaltkreise miissen aufwendig gekihlt werden, damit die Chips einen
quantenmechanischen  Charakter aufweisen. Im Folgenden wird mit den
diamantbasierten NV-Zentren eine Plattform vorgestellt, die auch bei Raumtemperatur

betrieben werden kann.

Autoren: Dr. Marco Roth (Fraunhofer IPA), Dr. Christian Tutschku (Fraunhofer IAQ),
Daniel Pranjic (Fraunhofer IAQ)

Kontakt: marco.roth@ipa.fraunhofer.de, christian.tutschku@iao.fraunhofer.de,

daniel.pranjic@iao.fraunhofer.de

1.3.3 Stickstoffvakanz-Zentren in Diamant

Diamanten bestehen aus einer gitterformigen Aneinanderreihung von Kohlenstoffatomen,
wie in Abbildung 13 (links) dargestellt. Wahrend reine Diamanten aufgrund ihrer Harte
hauptsachlich in der Schmuck-, bzw. der produzierenden Industrie verwendet werden,
haben Diamanten mit Verunreinigungen und Fehlstellen einzigartige Eigenschaften, die
sie fiir die Wissenschaft — insbesondere fiir Quantensensing und Quantencomputing —
interessant machen. Die einfachste Fehlstelle im Diamanten entsteht durch das Fehlen
eines Kohlenstoffatoms in der sonst regelmafigen Struktur. Dieser Defekt wird als
Vakanz bezeichnet und ist in Abbildung 13 rechts mit einem V dargestellt.
Kohlenstoffatome konnen aber nicht nur fehlen, sie kénnen auch durch andere Elemente

wie z.B. Stickstoff (chemisches Symbol N) ersetzt werden. Liegen eine Vakanz und ein

28


mailto:marco.roth@ipa.fraunhofer.de
mailto:christian.tutschku@iao.fraunhofer.de
mailto:daniel.pranjic@iao.fraunhofer.de

Stickstoffatom benachbart vor, wie in Abbildung 13 (rechts) gezeigt, entsteht ein
Stickstoffvakanz-Zentrum (NV-Zentrum [H 14], [H 15]).

Abbildung 13: Reines Diamantkristallgitter (links) und Prasenz eines Stickstoffvakanz- (NV-)
Zentrums (rechts) in der ansonsten geordneten Struktur der Kohlenstoffatome (schwarze Kugeln).
Weitere Erkldrungen sind dem FlieBtext zu entnehmen.

1.3.3.1 Aufbau eines Stickstoffvakanz-Zentrums

Das Stickstoffatom und die benachbarte Fehlistelle bilden eine Einheit, deren
Energiekonfiguration als Qubit nutzbar ist. Um die notige Zweiniveaustruktur zu erhalten,
nutzt man maBgeblich die quantenmechanischen Eigenschaften des zugehorigen
Elektronspins (siehe Infobox 9: Spin).

Ein Elektron kann in zwei Spinzustadnden (»spin-up« und »spin-down«) vorliegen. Ohne
aulere Einflisse sind die beiden Zustande entartet, d.h. sie haben die gleiche Energie.
Legt man nun ein externes Magnetfeld an, reduziert sich die Energie des einen
Spinzustands wahrend sich die Energie des anderen erhoht. Die so entstandenen
Zustande mit unterschiedlichen Energieniveaus bilden ein Zwei-Niveau-System und
konnen als Qubit genutzt werden.

Das auf diese Art entstandene Qubit hat einige bemerkenswerte Eigenschaften. So
zeichnet es sich bei Raumtemperatur durch eine lange Koharenzzeit aus. Diese liegt fiir
das beschriebene Elektronenspin-Qubit bei 2,4 Millisekunden [H 16] (T2 bei
Raumtemperatur und mehrere Sekunden bei tieferen Temperaturen [H 17]). Wie im
nachsten Kapitel 1.3.3.2 im Detail beschrieben, kdnnen zum NV-basierten
Quantencomputing insbesondere Kernspin-Qubits genutzt werden Ein Einzel-Qubit

Zustand kann Uber eine Minute erhalten werden [H 18].
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Infobox 8: Spin

Spin Magnet

Der Spin (englisch Drehung) ist eine quantenmechanische Eigenschaft von Teilchen.
Mathematisch besitzt er dieselben Eigenschaften wie der klassische Drehimpuls mit
zwei mafRgeblichen Unterschieden: 1) Der Spin wird nicht durch eine Drehbewegung
hervorgerufen, sondern ist eine intrinsische Eigenschaft eines quantenmechanischen
Teilchens. 2) Anders als der klassische Drehimpuls kann der Spin nur in halb- oder
ganzzahligen Vielfachen des planckschen Wirkungsquantums auftreten.

Unter diesen Einschrankungen wirken Spin-behaftete Teilchen wie kleine Kreisel oder
Gyroskope, deren Spin die Drehrichtung bestimmt. Gleichzeitig ist der Spin eng
verkniipft mit den magnetischen Eigenschaften von Teilchen. Geladene Teilchen mit
Spin verhalten sich wie kleine Magnete, bei denen die Magnetisierungsachse durch
den Spin gegeben ist. Sie konnen sich in einem externen Magnetfeld drehen (wie

rechts in der Abbildung gezeigt), anziehen oder abstoRRen — wie echte Magnete.

1.3.3.2 . Multi-Qubit-Systeme in Diamant

Wahrend die aufgespalteten Energiezustdande des Elektronenspins im NV-Zentrum ein
Zwei-Niveau-System bilden, kdnnen im Wesentlichen — wie bereits angedeutet — Qubits
mit sehr langen Kohéarenzzeiten realisiert werden, indem Kernspinzustande genutzt
werden. Das NV-Zentrum ist, wie in Abbildung 13 gezeigt, von Kohlenstoffatomen
umgeben. Es gibt zwei stabile Kohlenstoff-Isotope, die sich in der Anzahl an Neutronen
unterscheiden. Das mit einer Haufigkeit von 98,89% am weitesten verbreitete Isotop ist
das '’C. Es besteht aus 6 Protonen und 6 Neutronen. Das mit 1,11% seltener
vorkommende Isotop 'C hat ein zusétzliches Neutron bei der gleichen Anzahl an
Protonen. Wahrend "2C einen neutralen Kernspin hat und sich somit nicht als Qubit eignet,

hat 13C einen Kernspin von 1/2 und kann als Qubit verwendet werden. Ahnlich wie bei der
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bereits beschriebenen Aufspaltung der Elektronenspins durch den Zeemann-Effekt,
konnen Kernspinzustande zwei diskrete Energieniveaus erzeugen. Die Aufspaltung der
Kernspinniveaus bendtigt aber anders als beim Elektronspin kein externes Magnetfeld,
sondern entsteht auf natlirliche Weise durch die Interaktion des NV-Zentrums mit seiner
Umgebung. Die so entstehende Aufspaltung wird Hyperfeinstruktur, die dafir

verantwortliche Kopplung Hyperfeinkopplung genannt (siehe Infobox 10).

Infobox 9: Hyperfeinstruktur

m; = 0

I Ths = +1 m; = +1
m; = -1

ms = il Bz
m; = 0
ms =—1

= S m; = +1
m; = -1

Zeeman Effekt LN Nuklear-Hyperfeinstruktur

In der Infobox 9 wurden bereits die Wechselwirkung von Elektronspins mit dul3eren
Magnetfeldern und die damit verbundene Aufspaltung der Energieniveaus
beschrieben. Analog zu diesem Effekt bezeichnet die Hyperfeinstruktur die
Aufspaltung von Kernspinzustdnden in verschiedene Energieniveaus. Die
Energiedifferenz der daraus entstehenden Zusténde ist deutlich kleiner als die der
Elektronenspins, woraus sich der Name Hyperfeinstruktur ableitet. Das zur
Aufspaltung nétige Magnetfeld muss in diesem Fall nicht von auRen angelegt werden,
sondern wird natiirlicherweise durch die Spins der benachbarten Teilchen erzeugt

(siehe Infobox 8: Spin).

Der Diamant-Quantenprozessor besteht aus einem NV-Zentrum mit einer lokalen
Ansammlung von hyperfein-gekoppelten Kernspins (Abbildung 14). Die Zwei-Niveau-
Systeme, die durch die Kernspins ("3C und N) entstehen, werden als Qubits genutzt. Der
Elektronenspin des NV-Zentrums hingegen dient als Quantenbus. Dieser initialisiert die
gekoppelten Kernspins, vermittelt Wechselwirkungen zwischen ihnen und erlaubt das

Auslesen der Zustéande.
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Abbildung 14: lllustration eines NV-Zentrums in einer lokalen Ansammlung von hyperfein-
gekoppelten 13C Kernspins#. Der Elektronenspin koppelt an die Nuklearspins ('3C und N), die
wiederum als Qubits genutzt werden. Die Kernspins besitzen aufgrund der lokalen Felder im Kristall
ihre jeweils eigene Resonanzfrequenz. Ublicherweise wiirden die Kernspins den Elektronenspin
storen, jedoch kann tiber Spin-Echos, der Spin bis zu einer Gr6enordnung von 1 Sekunde geschiitzt
werden [H19].

Die Hyperfeinkopplung zwischen dem NV-Elektronenspin und den Kernspins fiihrt zu
einer Aufspaltung der elektronischen und nuklearen Energieniveaus. Diese Aufspaltung
hangt von der jeweiligen Wechselwirkungsstarke der Hyperfeinkopplung zwischen jedem
Kern- und dem NV-Elektronenspin, sowie von den jeweiligen Elektronen- und
Kernspinzustanden ab. Um ein Register zu bilden, ist es no&tig, Kernspins mit
unterschiedlicher Hyperfeinkopplungsstarke zu wahlen, um jedes Kernspin-Qubit im
Register einzeln adressieren zu konnen. Das so entstandene Register zeichnet sich durch

lange Koharenzzeiten aus und kann als Quantenspeicher genutzt werden

AnschlieRend konnen mehrere Register beispielsweise mittels Spin-Photonen-
Verschrankung gekoppelt werden. Dies ist in Abbildung 15 schematisch dargestellt.
Dabei sendet ein Register ein Photon (siehe Kapitel 1.3.4) aus, welches mit dem Spin-
Zustand des anderen Zentrums verschrankt wird. Durch das geschickte
Zusammenfiihren der Photonen auf einen Strahlteiler konnen weit entfernte NV-Zentren

so miteinander verschrankt werden.

4 Grafik tUbernommen von: Bradley, C.E. et al., A Ten-Qubit Solid State Spin Register with
Quantum Memory up to One Minute, Link:
https://journals.aps.org/prx/abstract/10.1103/PhysRevX.9.031045, unter der Creative
Commons 4.0 Lizenz: http://creativecommons.org/licenses/by/4.0/.
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Abbildung 15: Schematische Darstellung fir die Skalierung von NV-Registern. Detaillierte
Informationen sind dem FlieBtext zu entnehmen?.

Die Nutzung von NV-Zentren fiir Quantencomputing birgt mehrere Vorteile. So haben die
genutzten Qubits in der Regel eine lange Koharenzzeit und einen relativ einfachen
Skalierungsmechanismus. Weiterhin ist der Betrieb bei Raumtemperatur moglich, was
grundsatzlich einen dezentralen Einsatz als Edge-Gerat erlaubt. Diese Eigenschaften
konnen beispielsweise ebenfalls dazu genutzt werden einen Quantenspeicher fir

Berechnungen auf anderen Quantencomputerarchitekturen bereitzustellen.

Autoren: Kathrin Konig (Fraunhofer IAF), Dr. Farida Shagieva (Universitat Stuttgart HLRS),
Daniel Pranjic (Fraunhofer IAQ), Dr. Christian Tutschku (Fraunhofer IAQ)

Kontakt: kathrin.koenig@iaf.fraunhofer.de, daniel.pranjic@iao.fraunhofer.de,

christian.tutschku@iao.fraunhofer.de

5> Grafik Gbernommen bzw. weiterentwickelt/gekoppelt: Bradley, C.E. et al., A Ten-Qubit
Solid State Spin Register with Quantum Memory up to One Minute, Link:
https://journals.aps.org/prx/abstract/10.1103/PhysRevX.9.031045, unter der Creative
Commons 4.0 Lizenz: http://creativecommons.org/licenses/by/4.0/.
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1.3.4 Photonen

Elektromagnetische Strahlung ist allgegenwartig. Die bekannteste Form ist das fiir den
Menschen sichtbare Licht. Jenseits des sichtbaren Bereichs tritt diese Strahlung z.B. in
Form von Infrarot- oder Rontgenstrahlung in Erscheinung. Elektromagnetische Strahlung
weist sowohl Eigenschaften von Teilchen als auch von Wellen auf. Dies wird als Welle-
Teilchen-Dualismus  bezeichnet. In  der Teilchenbetrachtungsweise  besteht
elektromagnetische Strahlung aus Photonen. Unter kontrollierten Bedingungen kdnnen

diese als Qubits verwendet werden [H 20].

Ein wesentlicher Vorteil von photonischen Qubits besteht darin, dass sie ihre
Quantenzustande fiir sehr lange Zeit beibehalten. Sie wechselwirken in erster Naherung
nicht direkt miteinander und kénnen daher nur absorbiert oder gestreut werden. So sind
Photonen von fernen Sternen und Galaxien zum Teil mehrere Milliarden Jahre
unverandert unterwegs, bevor sie unsere Augen erreichen. Die Photonen des Lyman-
Alpha-Klecks etwa kdnnen immer noch in ihrem urspriinglichen Zustand polarisiert sein,
wenn sie nach einer Reise von 11,5 Milliarden Jahren die Erde erreichen. Hinsichtlich des
Quantencomputings impliziert jene Eigenschaft allerdings ebenfalls, dass Zwei-Qubit-
Operationen fiir photonische Systeme nicht-trivial zu konstruieren sind [H 15]. Die
Funktionsweise der ersten beiden Methoden wird im Folgenden beschrieben. Beim Boson
Sampling handelt es sich um ein kompliziertes Verfahren, was kein universelles

Quantencomputing erlaubt. Es wird daher in dieser Studie nicht weiter behandelt.
Gatterbasiertes Modell

Im Gattermodel wird ein Qubit durch die horizontale (|H)) und vertikale (]V)) Polarisation
eines einzelnen Photons kodiert (siehe Abbildung 16, Infobox 11). Um die Polarisation
eines Photons zu andern, d.h. Gates zu realisieren, werden sogenannte Wellenplatten
verwendet. Durch die Kombination mehrerer Wellenplatten, kann eine beliebige Drehung
der Polarisation und daher des Qubit-Zustands erzeugt werden (siehe Poincaré-Kugel in
Abbildung 16 rechts).

Im gatterbasierten Quantencomputing Model mittels Photonen werden meist Einzel-
Photonenquellen verwendet [H 22], [H 23] und das Experiment bzw. der Algorithmus viele
Male wiederholt, um eine ausreichende Anzahl an Photonen auf dem Detektor zu

akkumulieren.
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Abbildung 16: (Links) Die Basiszustande eines photonischen Qubits (]0) und |1)) kénnen Uber die
Polarisationszustande der Lichtwelle |H) (horizontal) und |V) (vertikal) kodiert werden. Analog zur
Bloch-Kugel fiir ein Qubit existiert fir die Polarisationzustéande der Lichtwelle die sogenannte
Poincaré-Kugel (rechts). Um eine Superposition der horizontalen und vertikalen Polarisation zu
erzeugen, kann eine sogenannte Lambda-halbe Wellenplatte genutzt werden.

Infobox 10: Polarisation

Lichtwellen stellen elektromagnetische Wellen dar, welche sich durch sich gegenseitig
induzierende, zeitlich oszillierende elektrische- und magnetisch Felder ausbreiten. Jene
Felder schwingen in der Ebene senkrecht zur Ausbreitungsrichtung. Diese Ebene wird als
Polarisationsebene bezeichnet. In jener Ebene konnen elektrische und magnetische
Polarisationsvektoren zeitlich in konstante Richtung zeigen, dann redet man von linear
polarisiertem Licht, oder sich zeitlich gleichmaRig um die Ausbreitungsrichtung drehen. In
diesem Fall redet man von zirkular polarisiertem Licht. Fiir viele physikalische Experimente
werden Lichtquellen bendtigt, die eine strenge lineare Polarisation besitzen. Dies ist zum
Beispiel bei vielen Lasern der Fall. Ubrigens ist auch das Licht von Smartphones oft linear
polarisiert. Das ist leicht zu erkennen, wenn man durch eine Sonnenbrille mit
Polarisationsfilter auf den Bildschirm schaut: Wenn man das Handy dreht, wird der
Bildschirm ab einem bestimmten Moment schwarz. Dies bedeutet, der Polarisationsvektor
des Lichtes und die stark absorbierende Komponente des Polarisationsfilters stehen

zueinander parallel.
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Messungsbasiertes Modell

Universelle Quantenschaltkreise mittels photonischer Systeme kénnen auch durch Qubit-
Messungen realisiert werden. Dieses Konzept bezeichnet man als messungsbasiertes
Quantencomputing [H 24]. Hierbei verwendet man einen hohen Grad an Verschrankung
als initiale Ressource und anschlieBend lokale Messungen auf einzelnen Qubits um

Berechnungen (Algorithmen) durchzufiihren
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Abbildung 17: Clusterzustdnde sind eine spezielle Art von Ressourcenzustand, die im
messungsbasierten Quantencomputing Verwendung finden. Die einzelnen Qubits bilden die
Eckpunkte ,vertices” eines Graphen. Die Qubits werden mit controlled-Z (CZ) Gattern untereinander
verschrankt. Mithilfe von lokalen Messungen konnen anschlieBend beliebige unitére Gatter
realisiert werden.

Die Basis fiir derartige Berechnungen ist ein sogenannter Ressourcenzustand (Abbildung
17). Unter einem Ressourcenzustand versteht man eine Menge von Qubits, die die Knoten
eines Graphen darstellen. Die Kanten entsprechen den Interaktionen zwischen diesen
Qubits. Universelle Quantenberechnungen im messungsbasierten Modell sind
anschlieBend genau dann mdglich, wenn man Einzel-Qubit-Rotationen und Zwei-Qubit

Verschrankungsoperationen (wie z.B. CNOT oder Controlled-Z) realisieren kann [H 25].

Da photonische Systeme wie erwdhnt kaum miteinander wechselwirken jedoch
miteinander sehr gut verschrankt werden konnen (effiziente Prédparation von
Ressourcenzustédnden), eignen sich jene Systeme sehr gut fir messungsbasierte
Quantenberechnungen. Die Weiterentwicklung jenes Ansatzes bezeichnet man als
fusionsbasiertes Quantencomputing, welches im Rahmen dieser Studie jedoch nicht

vertieft werden soll [H 26].
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Hinsichtlich der Skalierung von optischen Quantenschaltungen verwendet man
beispielsweise integrierte Wellenleiter auf Nanochips (Abbildung 18). Diese lassen sich
mittels heutiger Expertise in der Nanotechnologie miniaturisieren. Photonische
Quantenschaltungen mit integrierter Nanophotonik sind programmierbare Chips, die bei
Raumtemperatur arbeiten und mit einem vollautomatischen Kontrollsystem verbunden
sind (Abbildung 18). Im Gegensatz zu fritheren photonischen Geraten verfiigen heutige
photonische Quantenprozessoren uber nichtklassische Lichtquellen, wie zum Beispiel
sogenanntes gequetschtes Licht (siehe Infobox 12: Gequetschtes Licht). Auf
photonischen Nanochips nutzt man aulferdem pfadkodierte Bell-Zustdnde, um
Berechnungen bzw. Algorithmen durchzufiihren. Diese sind der Vollstandigkeit halber in
Abbildung 19 beschrieben.

Infobox 11: Gequetschtes Licht

Gequetschtes Licht ist eine Art des nichtklassischen Lichtes. Analog zur
Heisenbergschen Unscharferelation fiir Ort und Impuls eines quantenmechanischen
Teilchens existiert ebenfalls eine Unscharferelation fiir Amplitude und Phase einer
Lichtwelle. Fiir kohadrentes Licht ist die Unschéarfe des elektrischen Feldes unabhéngig
von der Phase. Bei gequetschtem Licht hangt die Unschéarfe des elektrischen Feldes
jedoch von der Phase ab. Dies fiihrt dazu, dass fiir manche Phasenbereiche die
Amplitudenunscharfe beispielsweise gequetscht wahrend die Phasenunscharfe
vergrofert ist.

Gequetschtes Licht wird in vielen Bereichen eingesetzt, da es Messungen mit
reduziertem Quantenrauschen ermdoglicht. Ein bekanntes Beispiel fiir dessen Einsatz
ist die Messung der von Einstein vorhergesagten Gravitationswellen mittels LIGO und
Virgo [H 27].

In Kombination mit den sogenannten ,approximativen’ Gottesman-Kitaev-Preskill
(GKP) Zustanden wird gequetschtes Licht insbesondere in Xanadu’s photonischen
Quantencomputern eingesetzt [H 28]. Fir die Erzeugung der GKP Zustédnde wird

Gaul'sches Boson Sampling benutzt.
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Abbildung 18: Schematische Darstellung eines photonischen Quantenprozessors der Firma
Xanadu. Fir die detaillierte Beschreibung der Funktionsweise des Prozessors sei auf Referenz [H
29] verwiesen aus der die Grafik entnommen wurde. Man prépariert einen Quantenzustand (ber
Boson Sampling, welcher dann in der QPU verarbeitet wird.
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Abbildung 19 Schematische Darstellung eines photonischen Quantenchips, der aus einem H- und
einem CNOT-Gatter besteht, um pfadkodierte Bell-Zustdnde zu erzeugen. Der Richtkoppler im rot
gestrichelten Kasten stellt ein Hadamard-Gatter dar, der Rest des Chips ein CNOT-Gatter. Die mit Co
und C; markierten Wellenleiter stellen das Control-Qubit dar, wéahrend To und T, fiir das Target-
Qubit stehen. Die lbrigen Wellenleiter sind Hilfs-Qubits (Ancillas), welche fiir die Umsetzung der
Gatteroperationen auf diesem Chip benotigt werden. Jene Grafik wurde aus Referenz [H 30]
libernommen.

Autoren: Daniel Pranjic (Fraunhofer IAO), Dr. Christian Tutschku (Fraunhofer 1AQ),
Dr. Farida Shagieva (Universitat Stuttgart HLRS)

Kontakt: daniel.pranjic@iao.fraunhofer.de, christian.tutschku@iao.fraunhofer.de
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1.4 Quantenalgorithmen

In diesem Abschnitt stellen wir einige der wichtigsten Quantenalgorithmen vor. Wir
beginnen mit einem kurzen Abschnitt zu den historisch ersten Quantenalgorithmen,
werden diese aber nicht ins Detail vertiefen, da sie nur von theoretischem Interesse sind.
AnschlieBend stellen wir mit der Quanten-Fouriertransformation eine der bedeutendsten
Subroutinen im Quantencomputing vor und erlautern moégliche Beschleunigungen. Bereits
in Kapitel 1.1 wurde thematisiert, dass heutige Quantencomputer noch von geringer
GroRe und fehlerbehaftet sind. Algorithmen fiir fehlerkorrigierte Quantencomputer, die in
Abschnitt  1.4.3 vorgestellt werden, sind also insbesondere fiir zukiinftige
Quantencomputer relevant. Fiir den Einsatz auf heutigen Quantencomputern konzipiert

sind variationelle Quantenalgorithmen, welche wir in Abschnitt 1.4.4 besprechen.

1.4.1 Frihe Quantenalgorithmen

Im Jahr 1985 entwickelte David Deutsch den ersten Quantenalgorithmus [A 1] der
demonstrieren konnte, dass ein Quantencomputer einen klassischen Computer
Ubertreffen kann. Als Generalisierung dieses Algorithmus wurde 1992 der Deutsch-Jozsa-
Algorithmus [A 2] prasentiert. Er stellt eines der ersten Beispiele fiir einen exponentiellen
Speed-Up eines Quantenalgorithmus gegeniiber jedem mdoglichen deterministischen,
klassischen Algorithmus dar. Obwohl aus theoretischer Sicht sehr relevant, sind beide
Algorithmen jedoch von geringem praktischem Nutzen, sodass wir in dieser Studie nicht

weiter auf diese eingehen.

Quellen: [A 3, Kapitel 1.4], [A 4, Kapitel 7.3 und 7.5]

1.4.2 Quanten-Fouriertransformation

Die diskrete Fourier-Transformation (DFT, Discrete Fourier Transform) ist eine der
wichtigsten mathematischen Transformationen und findet Anwendung u. a. in der
digitalen Signal- und Bildverarbeitung. Ebenso spielt sie bei der Losung von partiellen
Differentialgleichungen oder der effizienten Implementierung anderer Algorithmen (z. B.
zur Berechnung von Faltungen) eine herausragende Rolle. Mit der schnellen Fourier-
Transformation (FFT, Fast Fourier Transform) ist ein effizienter Algorithmus bekannt, um
die DFT zu berechnen. Fir eine Sequenz von N Daten kann dieser die DFT mit der

Komplexitat O(N log N) berechnen (zur O-Notation siehe Infobox 13).

Die Quanten-Fouriertransformation (QFT, Quantum Fourier Transform) - unabhéngig
voneinander von Shor [A 5] und Coppersmith [A 44] entwickelt - ist das Analogon zur FFT

auf dem Quantencomputer.
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Infobox 12: O-Notation

Eine VergroRerung der Input-Datenmenge macht Probleme im Allgemeinen schwerer.
Wie stark der Ressourcenbedarf eines Algorithmus dadurch wachst, charakterisiert
dessen Effizienz. Ublicherweise wird diese Charakterisierung in der sogenannten
Landau-Schreibweise (,0-Notation”) angegeben. Fiir eine gegebene ProblemgroRe N
gilt dabei:

O(log N) logarithmisches Aufwand wachst um konstanten Betrag, wenn
Wachstum N sich verdoppelt
O(log™N) polylogarithmisches  Aufwand wé&chst um (gréReren) konstanten
Wachstum Betrag, wenn N sich verdoppelt
O(VN) Wachstum wie Aufwand verdoppelt sich, wenn N sich
Wurzelfunktion vervierfacht
O(N) lineares Wachstum  Aufwand verdoppelt sich, wenn N sich
verdoppelt
O(N log N) log-lineares/ quasi- Fir groRe N gilt in guter Naherung: Aufwand
lineares Wachstum  verdoppelt sich, wenn N sich verdoppelt
0(N?) quadratisches Aufwand vervierfacht sich, wenn N sich
Wachstum verdoppelt
O(N™) polynomielles Aufwand wachst um 2™-fache, wenn N sich
Wachstum verdoppelt
oM exponentielles Aufwand verdoppelt sich, wenn N sich um 1

Wachstum

erhoht

Genauer gesagt setzt die QFT die DFT auf den Amplituden eines Quantenzustandes um
(zum Begriff »Amplitude« siehe Kapitel 1.2.1). Sie schreibt das Resultat dabei nicht in ein
Ausgaberegister, sondern manipuliert den Eingabezustanddirekt. Dazu bendtigt sie
lediglich 0(log? N)¢] Operationen, was eine exponentielle Beschleunigung im Vergleich
zur FFT bedeutet.’

6 Aus Kapitel 1.2 wissen wir, dass mit n Qubits 2» Amplituden verfiigbar sind und somit N
= 2n Daten codiert werden konnen. Andersherum brauchen wir fiir N Daten also n = log:
N Qubits. Man kann &quivalent zu obigen Angaben die Anzahl der Rechenoperationen
auch durch n ausdriicken. Dann haben wir fiir die FFT O(n 2™) und fiir die QFT 0(2™)) .
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Bei der DFT erhalten wir aus den N Eingabedaten als Resultat N Ausgabedaten mit dem
Ergebnis der Transformation. Im Gegensatz dazu liegt bei der QFT das Resultat, d. h. die
transformierten Daten, als Amplituden eines Quantenzustandes vor und ist damit nicht
direkt zuganglich (siehe Kapitel 1.2.3.3). Die QFT ist entsprechend nicht unbedingt als
schnellerer Ersatz der FFT zu sehen, vielmehr bekommt sie ihre Bedeutung durch ihren
weitverbreiteten Einsatz als Subroutine von anderen Algorithmen [A 4]. In [A 14] wird die

QFT gar als die wichtigste Quantensubroutine Gberhaupt bezeichnet.

Quellen: [A 3, Kapitel 5.1], [A 4, Kapitel 7.8]

1.4.3 Algorithmen fiir fehlerkorrigierte Quantencomputer

1.4.3.1 Shor-Algortihmus

Der 1994 vorgeschlagene Shor-Algorithmus [A 5], [A 6] war der erste Quanten-
algorithmus, welcher eine Beschleunigung fir ein anwendungsrelevantes Problem bot. Er
kommt zur Anwendung bei der Faktorisierung groBer Zahlen (und Berechnung von
diskreten Logarithmen), wie sie in weitverbreiteten kryptographischen Verfahren wie RSA
oder elliptische Kurven benutzt wird. Die Eingabe ist eine n Bit Zahl (damit konnen ganze,
nichtnegative Zahlen bis maximal N = 2™ — 1 dargestellt werden), die faktorisiert werden
soll. Als Ergebnis erhalten wir in 0(n®) Operationen einen nicht-trivialen Faktor der Zahl.
Verbesserungen des Shor-Algorithmus skalieren sogar mit O(n?logn). Der beste

bekannte klassische Algorithmus, der Zahlkorpersieb (englisch: number field sieve),
skaliert hingegen mit 0 (e”1/3) [A 4], [A 7]. Dies bedeutet, dass der Shor-Algorithmus eine

exponentielle Beschleunigung liefert. Ein wichtiger Bestandteil und Grund fiir diese
exponentielle Beschleunigung ist die QFT, welche im Shor-Algorithmus verwendet wird.
Die Bedeutung und Konsequenzen sowie die Hardwareanforderungen des Shor-

Algorithmus fiir die Kryptographie werden in [A 8] detailliert erlautert.

Weitere Quellen: [A 4], [A 7], [A 8], [A 9]
1.4.3.2 Grover-Algorithmus

Neben dem Shor-Algorithmus ist der 1997 in [A 10] prasentierte Grover-Algorithmus einer
der bekanntesten Quantenalgorithmen. Urspriinglich wurde er formuliert zur
Durchsuchung von unstrukturierten Datenbanken. Nehmen wir als einfaches Beispiel zur
Illustration dieser Situation an die Datenbank enthalt N Eintrage, wovon genau einer der
gesuchte ist. Weiter nehmen wir an, dass es eine Subroutine gibt, welche zu jedem
Eintrag entscheiden kann, ob es sich um den gesuchten Eintrag handelt oder nicht
(beispielsweise indem gewisse Bedingungen tberpriift werden). Die Implementierung der

Subroutine spielt dabei fiir die Funktionalitdt des Algorithmus keine Rolle und wird
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deshalb als Orakel bezeichnet (siehe Abbildung 20). Der bestmogliche klassische
Algorithmus zum Finden des gesuchten Eintrags benotigt O(N) Aufrufe des Orakels®. Der
Grover-Algorithmus liefert jedoch bereits nach O(VN) Aufrufen des Orakels mit hoher
Wahrscheinlichkeit den gesuchten Eintrag. Dies entspricht einer quadratischen
Beschleunigung gegeniiber dem klassischen Algorithmus.

Der Grover-Algorithmus funktioniert ebenfalls in der Situation, dass es mehrere gesuchte
Eintrage gibt. Auch gibt es Variationen des Grover-Algorithmus, welche nicht nur mit
hoher Wahrscheinlichkeit, sondern mit Sicherheit einen gesuchten Eintrag liefern. Im
Gegensatz zum Shor-Algorithmus ist der Grover-Algorithmus leichter zuganglich: er kann
anschaulich geometrisch interpretiert und visualisiert werden. Auch wenn die
quadratische Beschleunigung im Gegensatz zum klassischen Algorithmus nicht
dramatisch wirkt, kann sie in der Anwendung groe Auswirkungen haben. Beispielsweise
ist die FFT auch lediglich quadratisch schneller als eine naive Implementierung der DFT,

fur die Praxis jedoch wird diese Beschleunigung als sehr signifikant betrachtet [A 4].

Beim Grover-Algorithmus ist der Fall jedoch komplizierter, da fiir eine reale
Beschleunigung noch der Zusatzaufwand fiir Fehlerkorrektur beriicksichtigt werden muss
(siehe 1.5).

Eingabe Orakel Ausgabe

0. Eintrag war
nicht gesucht

Eintrag aus

Datenbank ' .
\ 1 Eintrag

war gesucht

Abbildung 20: Der Grover-Algorithmus bendtigt ein Orakel mit folgender Funktionalitat: Als Eingabe
erhalt es einen Eintrag aus der Datenbank und als Ausgabe liefert es ein bindres Resultat: 1, falls es
sich um einen gesuchten Eintrag aus der Datenbank gehandelt hat und 0, falls nicht.

Zu erwahnen ist, dass der Vorteil des Grover-Algorithmus gegeniiber klassischen
Algorithmen davon abhédngt, dass das Orakel giinstig zu berechnen ist. Sollte dies nicht
der Fall sein, konnte dies Laufzeitvorteile konterkarieren. Auch sind Datenbanken in der
Anwendung zumeist nicht unstrukturiert, sondern im Gegenteil sehr strukturiert. Diese

konnen auch mit klassischen Algorithmen schneller durchsucht werden. Fiir geordnete

8 Da es sich um eine unsortierte Datenbank handelt, bleibt auf dem klassischen Computer nichts
anderes librig als ein Eintrag nach dem anderen zu tberpriifen. Dadurch wiirde man im Mittel

nach W/ 2 Uberpriifungen (d. h. Aufrufen des Orakels) den gesuchten Eintrag finden. Die Anzahl der
Orakelaufrufe wachsen also linear mit OWV),
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Daten ist hochstens ein konstanter Faktor an Beschleunigung durch einen
Quantenalgorithmus gegeniiber einem optimalen klassischen Algorithmus mdoglich.
Somit ist durch den Grover-Algorithmus keine Beschleunigung von Datenbankabfragen
oder Internetsuchanfragen zu erwarten [A 4], [A 11].

In [A 12] wurde bewiesen, dass der Grover-Algorithmus optimale Komplexitat hat. Fir die
gegebene Aufgabe kann es keinen Algorithmus geben, der besser als O(VN) skaliert. Wie
die QFT findet der Grover-Algorithmus Anwendung als Subroutine in komplexeren
Quantenalgorithmen, z. B. in Optimierungsanwendungen oder der Graphentheorie, siehe
z.B.[A 13],[A 14, Tabelle 2].

Weitere Quellen: [A 4, Kapitel 9], [A 9], [A 15]

Algorithmen zur Lésung linearer Gleichungssysteme spielen eine herausragende Rolle bei
der Modellierung und Simulation von Problemen, Effekten und Phanomenen
verschiedenster Fachgebiete. Sie tauchen in natirlicher Weise unter anderem in der
Physik und der Chemie, den Ingenieurs- und Computerwissenschaften, der Finanz- und
Versicherungsbranche sowie dem maschinellen Lernen auf. Das Ziel ist dabei zu einer
gegebenen NxN Matrix A und einem gegebenen Vektor b einen Vektor x zu finden,
sodass A x = b gilt. Der beste bekannte klassische Algorithmus, der dieses Problem
(ndherungsweise und fiir eine bestimmte Klasse an Matrizen) |0st, ist der CG-Algorithmus

(conjugate gradient, deutsch: Verfahren der konjugierten Gradienten). Dieser hat eine
Laufzeitkomplexitdt von O(NSKlog (2)) wobei s die Sparsity (MaR fiir die

Diinnbesetztheit) und «k die Kondition (Empfindlichkeit gegen Stérungen) der Matrix A sind

und e die gewlinschte Genauigkeit der Naherungsldsung beschreibt.

Der von Harrow, Hassidim und Lloyd vorgeschlagene (und nach den Autoren benannte)
HHL-Algorithmus [A 16] 16st das obige lineare Gleichungssystem A x = b in dem Sinn,

dass er ein Quantenzustand |X) berechnet, der bis auf Genauigkeit e die »Quantenversion«
Ix) von x approximiert. Die Laufzeitkomplexitat betragt dabei 0 (log(N) s2x? é) was einer

exponentiellen Beschleunigung in der Anzahl der Inputdaten N gegeniiber dem CG-
Algorithmus entspricht. Allerdings ist zu beachten, dass die Skalierung in den anderen
Parametern schlechter ist, was einen Geschwindigkeitsvorteil des Quantenalgorithmus
gegeniiber dem klassischen Algorithmus wieder zunichte oder Einschrankungen auf
spezielle Problemklassen erforderlich machen kann. Weiterhin ist zu beachten, dass der
HHL-Algorithmus Zugriff auf den Eingabevektor b in Form eines Quanten-Zustandes |b)
bendtigt. Dieser muss effizient auf dem Quantencomputer zu erzeugen sein, um einen
maoglichen Vorteil des HHL-Algorithmus nicht zu unterminieren. Ebenso benétigt der HHL-
Algorithmus Zugriff auf A, der ebenfalls effizient umsetzbar sein muss. Auch erhalten wir,
wie oben erwéhnt, nicht den vollen Losungsvektor x, sondern ein Quantenzustand |%),

dessen Amplituden die Komponenten von x approximieren. Durch 0(N) Messungen (und
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entsprechend vielen Durchlaufen des HHL-Algorithmus) konnte zwar der Vektor %
gewonnen werden, jedoch wiirde dies jeden Laufzeitvorteil zerstoren. Dieses Problem tritt
nicht auf, wenn das zugrunde liegende Anwendungsproblem nur spezifische Stichproben

von |X) bendtigt.

Es existieren diverse Verbesserungs- und Generalisierungsvorschlage des HHL-
Algorithmus, die die Laufzeitkomplexitdt (zum Teil unter erweiterten Annahmen)
verbessern oder zu deterministischen Ergebnissen fiihren [A 17], [A 18], [A 19], [A 20].
Diese werden oftmals unter der Bezeichnung QLSA (Quantum Linear System Algorithm)
gefiihrt. Viele weitere Quantenalgorithmen, beispielsweise aus dem maschinellen Lernen
und der Losung von Differentialgleichungen, nutzen bzw. basieren auf dem HHL-

Algorithmus und seinen Fortentwicklungen [A 45].

Weitere Quellen: [A 7], [A 21], [A 22], [A 46]

1.4.4 Variationelle Quantenalgorithmen

Variationelle Quantenalgorithmen (VQA, englisch: variational quantum algorithms) haben
sich als die fiihrende Strategie etabliert, um in der NISQ Ara Quantenanwendungen
umzusetzen. Sie zeichnen sich durch ihren hybriden Ansatz aus, bei dem klassischer und
Quantencomputer zusammenarbeiten. Hierbei werden parametrisierte Schaltkreise auf
dem Quantencomputer ausgefiihrt, die ihre Parameter durch ein Optimierungsverfahren
auf einem klassischen Computer erhalten. Dies erlaubt die Konstruktion von Algorithmen,
die lediglich Quantenschaltkreise mit geringer Tiefe bendtigen. Dadurch sind sie fiir den
Einsatz auf der aktuellen NISQ-Hardware mit den zugehorigen Beschrankungen
besonders geeignet. Entsprechend wurden sie fiir (fast) jede Anwendung, die fir

Quantencomputing in Frage kommt, entwickelt (siehe Abbildung 21).
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Maschinelles Lernen

|

Variationelle Naturwissenschaften

o _’ {Quantenchemie, kodensierte Materie,
Quantenalgorlthmen dynamische Systeme, ...)

SN

Mathematische Anwedungen
(lineare Gleichungssysteme, Faktorisierung, ...)

Quantencomputing '

(Fehlerkorrektur, Kompilierung, ..}

Optimierung

Abbildung 21: Anwendungsgebiete variationellener Quantenalgorithmen, siehe [A 28]

Bei variationellen Quantenalgorithmen wird das zu Idsende Problem (ber eine
Zielfunktion dargestellt. Diese konnte beispielsweise die Kosten oder den CO2-Ausstol}
bei verschiedenen Energieanteilen an einem Strommix oder den Profit bei verschiedenen
Gewichtungen von Aktien in einem Portfolio modellieren. Mégliche Eingabedaten fiir die
Zielfunktion kann man parametrisieren und somit systematisch in die Zielfunktion
einsetzen und diese auswerten. Finden wir den Satz an Parametern, an dem die
Zielfunktion ihr Minimum bzw. Maximum annimmt, haben wir die Lésung des
zugrundeliegenden Problems gefunden. Dies kann realisiert werden, indem ausgehend
von einem Satz von Anfangsparametern diese iterativ so variiert werden, dass der Wert
der Zielfunktion nach jeder Iteration verbessert wird. Das setzt voraus, dass die
Zielfunktion in jedem lterationsschritt ausgewertet wird, um die Variation der Parameter
fir die nachste Iteration zu bestimmen. Auf klassischen Computern ist dies oft nicht

effizient moglich.

Hier setzen VQA an. Bei ihnen wird ein als Ansatz (oder variationelle Form) bezeichneter
parametrisierter Quantenschaltkreis gewahlt, um verschiedene Eingabedaten fiir die
Zielfunktion zu erzeugen. Ausfilihrung und Messung des Ansatzes liefert die Auswertung
der Zielfunktion, deren Berechnung auf den Quantencomputer verlagert wurde. Das
Ergebnis wird anschlieBend auf dem klassischen Computer verwendet, um die
optimierten Parameter fiir die nachste Iteration zu berechnen. In Abbildung 22 ist der
Ablauf nochmals zusammengefasst. Die Iterationsschleife wird abgebrochen, sobald die
Qualitat des Ergebnisses gut genug ist oder andere Abbruchbedingungen erfiillt sind. Die
Wahl eines guten Ansatzes ist entscheidend fir VQA und kann nach verschiedenen
Kriterien getroffen werden, z. B. problemspezifisch oder hardwarespezifisch (siehe [A 24]
fiir weitere Beispiele). Da dies ein komplexes Problem ist, sind die meisten Ansatze
heuristischer Natur, sodass allgemeine Aussagen Uber Laufzeitverbesserungen nicht

maoglich sind.
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F(64,..,0,)

-

8y, ...,6,

Abbildung 22: Funktionsweise eines variationellen Quantenalgorithmus: Fiir ein Satz an Parametern
6y,...,0, liefert der Quantencomputer die Auswertung F(6y,...,6,) der Zielfunktion. Auf dem
klassischen Computer wird daraus der ndchste zu Uberpriifende Parametersatz 0y, ..., 6, berechnet
und wieder an den Quantencomputer ibergeben. Dies wird so lange iteriert bis ein optimaler Satz
an Parametern erzeugt wurde oder andere Abbruchkriterien eintreten.

Weitere Quellen: [A 7, Kapitel 3.3.1], [A 23], [A 24], [A 25], [A 26], [A 27]
1.4.41 QAOA

Der bekannteste VQA fiir klassische Optimierungsprobleme ist der Quantum Approximate
Optimization Algorithm (QAOA), der in [A 29] zur approximativen LOsung von
kombinatorischen Optimierungsproblemen vorgeschlagen wurde. Diese dullerst wichtige
Klasse von Problemen taucht in beinahe jedem Anwendungsgebiet auf, unter anderem in
der Logistik, der Produktionsplanung, im Netzwerkdesign, der Verkehrsplanung wie auch
in der OperationsResearch (siehe Use Cases 2.2). Aufgrund der GréRe von realistischen
Problemen ist es oftmals nicht moglich eine optimale Lésung zu finden. Somit sind
approximative Algorithmen (wie QAOA), die Naherungen an die optimale Ldsung

berechnen, von hoher praktischer Relevanz.

Um fir QAOA zuganglich zu sein, muss ein gegebenes kombinatorisches
Optimierungsproblem erst als QUBO (quadratic unconstrained binary optimization)
Problem umformuliert werden. Fiir eine Vielzahl an Beispielen liegt diese Umformulierung
bereits vor [A 30], [A 31], [A 32], [A 33], [A 34]. Aus der QUBO-Form lasst sich dann die
Zielfunktion herleiten. Der QAOA-Ansatz besteht nun aus zwei alternierenden
parametrisierten Quantenoperationen: die erste enthélt die Zielfunktion, wahrend die
zweite Uberlagerungen herstellt (diese Operation wird als Mixer bezeichnet). Wie bei allen
VQA wird das Resultat verwendet, um mit einem klassischen Optimierer verbesserte

Parameter zu berechnen. Dies erweist sich als schwieriges Problem, da die
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Optimierungslandschaft von QAOA nicht-konvex mit vielen lokalen Minima ist [A 35]
Entsprechend wurde und wird groBer Aufwand in das Finden guter klassischer Optimierer
gesteckt. Es existieren Verallgemeinerungen von QAOA zum Quantum Alternating
Operator Ansatz (wiederum abgekirzt mit QAOA) [A 36], der die Alternierung von
allgemeineren Quantenoperationen erlaubt und Vorteile z. B. bei Optimierungsproblemen
mit Nebenbedingungen bietet. Auerdem gibt es den sogenannten warm-starting QAOA

[A 37] der QAOA von einer klassisch berechneten Approximation der Lésung startet.

Weitere Quellen: [A 9], [A 23], [A 24], [A 38]

1.4.42 VQE

Fir eine quadratische Matrix A nennt man die Zahl A Eigenwert und den Vektor x
Eigenvektor, falls gilt: Ax = Ax. Das Finden der Eigenwerte und Eigenvektoren wird als
Eigenwertproblem bezeichnet. Die Losung von hochdimensionalen Eigenwertproblemen
ist dabei zentral fiir verschiedenste Anwendungen, wie z. B. dem Ranking von
Suchmaschinen [A 39], der Strukturdynamik, in elektrischen Netzwerken oder der
Makrookonomie [A 40]. Insbesondere in der Simulation quantenchemischer und
quantenphysikalischer Phanomene spielen Eigenwertprobleme eine groe Rolle.
Allerdings sind diese bereits fiir kleine Systeme in klassischen Computer schwer bis gar
nicht mehr I6sbar. Bessere Algorithmen wiirden hier nicht nur einen groen Fortschritt
akademischer Natur bedeuten, sondern waren direkt auch in Anwendungsbereichen wie
beispielsweise der Medizin (z. B. fiir die Entwicklung neuer Medikamente) und den
Materialwissenschaften (z.B. fiir neue Batterien) einsetzbar [A 28], [A 41].

Der Variational Quantum Eigensolver (VQE) [A 42], [A 43] wurde entwickelt, um die
Grundzustandsenergie von Quantensystemen wie z. B. von Festkorpersystemen oder
Molekiilen zu berechnen (dieses Auffinden wird auch als »electronic structure problem«
bezeichnet). Daraus lassen sich u. a. Reaktionen, stabile Strukturen und optische
Eigenschaften voraussagen [A 41]. Mathematisch entspricht dies dem L&sen eines
Eigenwertproblems, genauer gesagt dem Finden des kleinsten Eigenwerts einer
hermiteschen Matrix H. Zielfunktion ist dabei der Energieerwartungswert (H), dessen
Minimierung den kleinsten Eigenwert liefert (Rayleigh-Ritz-Prinzip). Als variationeller
Algorithmus bewerkstelligt VQE diese Minimierung in hybrider Form durch einen
variationellen Ansatz, der die Auswertung der Zielfunktion auf dem Quantencomputer
umsetzt und einem klassischen Optimierer, der die Parameter des Ansatzes bestimmt.
Fir den Ansatz gibt es eine Vielzahl an Vorschlagen, u. a. problemspezifische (z. B. aus
der Quantenchemie), heuristische, problemagnostische Ansédtze (fir eine groRe
Bandbreite an Problemen geeignet) oder hardwarespezifische Ansétze (gut
implementierbare Quantenschaltkreise) [A 41]. Das macht VQE sehr flexibel einsetzbar,

jedoch hangen sowohl Performance als auch Hardwareanforderungen stark von der Wahl
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des Ansatzes ab. Weiterhin existieren eine Vielzahl an Adaptionen und Erweiterungen von

VQE, die beispielweise angeregte Energiezustande berechnen kdnnen [A 23], [A 24].
Weitere Quellen: [A 23], [A 24], [A 26], [A 28], [A 41], [A 42]
Autor: Dr. Andreas Sturm (Fraunhofer IAQ)

Kontakt: andreas.sturm@iao.fraunhofer.de

1.5 Exkurs: Quantenfehlerkorrektur

Wie in Kapitel 1.2.4.1 beschrieben, beruht der mogliche Vorteil eines Quantencomputers
gegeniiber klassischen Computern unter anderem darauf, dass sie mit Superpositionen
aller 2n verschiedenen Basiszustande der n Qubits arbeiten konnen. Diese
Superpositionen sind jedoch auflerst empfindlich gegeniiber Stoérungen seitens der
Umgebung. Da es in der Praxis unmoglich ist, ein Quantensystem vollstandig von seiner
Umgebung zu isolieren, muss man sich mit der Tatsache auseinandersetzen, dass die
Quantenoperationen, welche auf den physikalisch realisierten Qubits durchgefiihrt
werden, Fehlerraten aufweisen. Beispielsweise betragen diese Fehlerraten bei dem von
der Fraunhofer-Gesellschaft genutzten IBM Quantum System One Ehningen momentan
(Dezember 2022) ca. 0,02 % fur 1-Qubit-Quantengatter und ca. 0,8 % fiir 2-Qubit-
Quantengatter. Neben der beschrankten Anzahl von Qubits sind diese Fehler derzeit noch

ein wesentliches Hindernis auf dem Weg zu anwendungsrelevantem Quantencomputing.

In  klassischen Computern hingegen ist die Fehlerrate der elementaren
Rechenoperationen heutzutage so gering (< 10-17; [E 1]) dass keine Fehlerkorrektur
bendtigt wird. Anders sieht es aus, wenn Daten iiber grolRere Entfernungen Ubertragen
werden sollen. Hierbei konnen Fehler auftreten - z. B. ein Umspringen eines Bits von 1 auf
0. Das einfachste Korrekturverfahren besteht darin, jedes einzelne Bit nicht nur einmal,
sondern mehrmals zu lbertragen (also z.B. 000 statt 0 und 111 statt 1). Tritt ein einzelner
Fehler auf (z.B. 111 - 101), kann anhand der {brigen Bits der urspriingliche Wert
rekonstruiert werden. Die Fehlerwahrscheinlichkeit dndert sich dabei von p (fir das
Umspringen eines einzelnen Bits) auf 3p? — 2p3 (fir die Wahrscheinlichkeit, dass zwei

von drei oder alle drei Bits umspringen). Sofern die Fehlerwahrscheinlichkeit eine gewisse
Schwelle unterschreitet (hier: p = %), wird auf diese Weise der Fehler insgesamt reduziert.

Reicht dies noch nicht aus, kann der Fehler weiter unterdriickt werden, z. B., indem man

jedes Bit mehr als drei Mal Gbertragt.

Auf ahnliche Weise konnen auch Quantencomputer korrigiert werden: mehrere
fehlerbehaftete physikalische Qubits stellen hierbei ein weniger fehleranfalliges logisches

Qubit dar. Durch die Messung sogenannter Fehlersyndrome wird festgestellt, ob ein
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Fehler aufgetreten ist, und — falls ja — wie dieser wieder korrigiert werden kann. Im
einfachsten Fall sind - &hnlich wie im oben erwédhnten klassischen Fall - drei
physikalische Qubits né&tig, um eine Korrektur unerwiinschter Bitflips (|0) « [1)) zu
ermdglichen (Infobox 14). Neben Bitflips konnen Qubits im Gegensatz zu klassischen
Bits jedoch auch von Phasenflips (|0) + |1) « |0) — |1)) betroffen sein. Eine Erweiterung
des Codes auf mindestens fiinf physikalische Bits [E 1] erlaubt es, auch diese Fehler zu
korrigieren. Alle weiteren moglichen Fehler, die an einem einzelnen Qubit auftreten
konnen, werden durch den mit der Messung der Fehlersyndrome einhergehenden Kollaps
des Quantenzustands (siehe Abschnitt 1.2.3.3) auf Bit- bzw. Phasenflips reduziert und

damit ebenfalls korrigiert.

Neben dem im Infobox 14 erlduterten Grundprinzip der Quantenfehlerkorrektur sind in der
Realitat noch weitere Aspekte zu beachten: So bendtigen Kodierung, Messung und
Korrektur zusatzliche Quantenoperationen, die ihrerseits auch fehlerbehaftet sind.
AuBerdem konnen sich urspriinglich lokal (d.h. an einzelnen Qubits) auftretende Fehler im
Laufe der Rechnung auf weitere Qubits ausdehnen. Insgesamt diirfen also bei der
Implementierung der Quantenfehlerkorrektur nicht mehr zusatzliche Fehler eingefiihrt als
am Ende korrigiert werden. Nach der Theorie des fehlertoleranten Quantencomputings [E
2], [E 3] ist dies moglich, sofern die physikalischen Fehlerraten eine bestimmte Schwelle
unterschreiten und dabei gewisse Annahmen erfiillt sind, beispielsweise dass Fehler nur
an einzelnen Qubits oder Gruppen benachbarter Qubits (mit hinreichend schnell
abfallenden Korrelationen) auftreten. Die GroBe der Fehlerschwelle hangt vom
verwendeten Quantenfehlerkorrekturcode ab: nach gegenwartigem Stand der Forschung
verhalten sich hier die Surface Codes am giinstigsten mit einer geschatzten
Fehlerschwelle von ca. 1 % [E 4]. Je nachdem, wie weit der tatséchliche Fehler unterhalb
dieser Schwelle liegt, wird eine unterschiedlich groRe Zahl physikalischer Qubits bendétigt,
um ein fehlerfreies logisches Qubit zu kodieren. Bei einer physikalischen Fehlerrate von
hochstens 0,1 % wird dieser Aufwand auf ca. 1.000 bis 10.000 physikalische Qubits pro
logischem Qubit geschatzt [E 5]. Zu beachten ist, dass neben den Quantengattern auch
der Messvorgang zur Bestimmung der Fehlersyndrome schnell und prazise funktionieren
muss, damit Fehler wahrend der Rechnung rechtzeitig erkannt und korrigiert werden
konnen. Auch diese Bedingungen werden von der gegenwartigen IBM-Quantenhardware
noch nicht erflillt: der Auslesefehler betragt ca. 1 % statt der bendétigten 0,1 % bei einer
Dauer von 0,8 ps im Vergleich zu 0,3 ps fiir ein CNOT-Gatter (1 pys = 1 Mikrosekunde =
0,000001 Sekunden).

49



Infobox 13: Drei Qubit Bitflip Code

Der einfachste Quantenfehlerkorrekturcode ist in der Lage Bitflips auf einzelnen Qubits
zu korrigieren. Der Zustand |y) = a|0,) + b|1,) eines logischen Qubits wird hierbei wie
folgt in drei physikalischen Qubits kodiert: [) = a|000) + b|111), also:

|0) - 10,) = [000)

1) > |1,) = [111)
Nehmen wir nun an, dass bei jedem Qubit mit Wahrscheinlichkeit p ein Bitflip auftritt.
Dieser Fehler kann dann wie folgt korrigiert werden: Zunachst wird durch geeignete
Messungen bestimmt, welches Qubit von einem Bitflip betroffen ist. AnschlieRend
wird das entsprechende Qubit zuriickgeflippt und damit der urspriingliche Zustand |i)
wiederhergestellt. Eine wichtige Rolle spielen hierbei die besonderen Eigenschaften
des quantenmechanischen Messprozesses. Anders als im klassischen Fall darf man
beispielsweise nicht einfach den Zustand aller drei Qubits direkt vermessen, da
aufgrund des damit einhergehenden Zustandskollaps der urspriingliche
Superpositionszustand zerstort wird (siehe Abschnitt 1.2.3.3). Stattdessen fiihrt man
sogenannte kollektive Messungen an zwei Qubits gleichzeitig durch. Die Messung des
Operators Z,Z, beispielsweise liefert das Ergebnis ,+1“ oder ,-1“ je nachdem, ob sich
die Qubits 1 und 2 im selben Zustand oder in unterschiedlichen Zustanden befinden,
ohne jedoch preiszugeben, um welche Zustédnde es sich hierbei handelt. Diese
kollektive Messung wird an einem zusatzlichen Hilfsqubit durchgefiihrt, welches zuvor
durch jeweils ein CNOT-Gatter an die Qubits 1 bzw. 2 gekoppelt worden ist. Nach einer
weiteren Messung (Z,Z;) an Qubits 2 und 3 kann man gemaB folgender Tabelle
bestimmen, welches Qubit von einem Bitflip betroffen ist, und den Zustand

entsprechend korrigieren:

+1 +1

keine
+1 -1 X5 (flip Qubit 3)
-1 +1 X, (flip Qubit 1)
-1 -1 X, (flip Qubit 2)

Wie im klassischen Fall (siehe Haupttext) funktioniert die Korrektur nur dann, wenn
hochstens ein Qubit von einem Bitflip betroffen ist. Insgesamt wird hierdurch die

Fehlerwahrscheinlichkeit von p auf 3p? — 2p? reduziert.
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Eine fir die Zukunft des Quantencomputings entscheidende Frage ist, ob
Quantenfehlerkorrektur auch bei physikalisch realistischen Fehlern funktionieren wird,
welche die oben erwadhnten Modellannahmen der Schwellentheoreme (beispielsweise
bzgl. abfallender Korrelationen) mdglicherweise nicht vollstandig erfiillen. Bevor diese
Frage geklart werden kann, wird noch einige Zeit vergehen, in der die Quantenhardware
weiter verbessert werden muss, um die Fehlerraten deutlich unter die Fehlerschwelle zu
driicken und die Zahl der physikalischen Qubits bis auf ca. 100.000 bis 1.000.000 zu
vergroBern. Innerhalb der nadchsten Jahre werden wir es daher mit noch nicht
(vollsténdig) fehlerkorrigierten sogenannten NISQ (Noisy Intermediate-Scale Quantum)
Computern zu tun haben [E 6], bei denen die Lange der durchfiihrbaren
Quantenschaltkreise aufgrund der physikalischen Fehlerraten beschrankt ist. Fiir diese
gibt es eine Reihe von schon heute einsetzbaren Fehlermitigationsverfahren (siehe
Infobox 15) die — im Gegensatz zur oben diskutierten Quantenfehlerkorrektur — ohne
zuséatzliche Qubits auskommen und Fehler bis zu einem gewissen Mall reduzieren,

jedoch nicht vollstandig unterdriicken konnen kénnen.

Zu nennen sind hier die Mitigation von zuvor charakterisierten Auslesefehlern durch
klassische Nachverarbeitung der experimentellen Auslesestatistik [E 7] und die Zero
Noise Extrapolation, bei der die Fehler zunachst absichtlich verstarkt werden, um danach
eine Extrapolation auf Fehlerstdarke Null durchzufiihren [E 8]. Eine spannende und
gegenwadrtig noch offene Frage ist, ob es bestimmte Quantenalgorithmen gibt, die ein
gewisses Mal von Fehlern verkraften und auf diese Weise auch schon in ndherer Zukunft

einen anwendungsrelevanten Vorteil gegeniiber klassischen Computern erzielen kénnen.

Nachdem in diesem Kapitel die Grundlagen des Quantencomputings gelegt wurden,

werden im nachsten Kapitel konkrete Anwendungsfalle besprochen.
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Infobox 14: Fehlermitigationsverfahren
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Da die Anwendbarkeit von Quantenalgorithmen auf den derzeit zu Verfiigung
stehenden NISQ-Computern (insbesondere auch dem |IBM-Quantencomputern)
wesentlich durch die auf der Quantenhardware auftretenden Fehler beschrankt ist,
kommt der Entwicklung und Analyse verschiedener Strategien zur Mitigation
(Abschwéchung) dieser Fehler und somit zur Steigerung der Zuverldssigkeit von
Quantensoftware-Komponenten eine wesentliche Bedeutung zu. Zur Mitigation von
Fehlern beim Durchfiihren von Quantengattern wird deshalb einerseits das Verfahren
der Richardson-Fehlerextrapolation bzw. Zero Noise Extrapolation implementiert,
welches auf der Fahigkeit beruht, die Starke der Fehler durch zusatzliche

Quantengatter zu variieren. Andererseits werden zur Korrektur von Auslesefehlern

verschiedene Matrixinversions-, sogenannte Unfolding-Methoden, verwendet. Dabei
wird eine Kalibrationsmatrix gemessen in der Informationen Uber die Messfehler
enthalten sind. Diese wird mit der theoretischen, fehlerfreien Matrix verglichen um im

Anschluss die Messwerte mitigieren zu konnen [E 9].

Measure

Mitigate

00 01 10 11 00 01 10 11 00 01 10 11
Prepared State Measurement Result Mitigated Result

Autor: Dr. Thomas Wellens (Fraunhofer IAF)

Kontakt: thomas.wellens@iaf.fraunhofer.de
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2 DIE SEQUOIA ANWENDUNGSFALLE

2.1 Das assoziierte Unternehmensnetzwerk

Das Interesse der Wirtschaft an Quantentechnologien, insbesondere am
Quantencomputing wéchst in den letzten Jahren rapide und stetig (siehe Kapitel 1.1).
Durch den industriellen Einsatz von Quantencomputern versprechen sich Unternehmen
perspektivisch enormes wirtschaftliches Potenzial. In Vorbereitung auf die konkreten
SEQUOIA Anwendungsfélle, welche zentraler Gegenstand dieses Kapitels sind, wird
zunichst ein Uberblick dieser Unternehmen respektive der relevanten Branchen und

potenziellen Anwendungsgebiete gegeben.

Das assoziierte Unternehmensnetzwerk im SEQUOIA Projekt besteht aus liber 30
Unternehmen aus unterschiedlichen Branchen. Darunter sind nicht nur produzierende und
entwickelnde Gewerbe — auch fiir Dienstleistungsunternehmen oder Verwaltungen ist die
Zukunftstechnologie von hoher Relevanz. Neben Firmen aus den Bereichen Automotive,
Transport und Mobilitat, dem Chemie- und Pharmaziesektor sowie Unternehmen aus der
Energie- und Finanzwirtschaft spielt Quantencomputing insbesondere fiir
innovationsfokussierte Technologieanwender eine bedeutende Rolle. Das Netzwerk
bringt mittels regelmaliger Netzwerktreffen ihre Anwendungsfdlle und ihr
branchenspezifisches Doméanenwissen im Quantencomputing-Kontext ein. Damit wird
eine fortwahrende industrielle Relevanz fir die zu erforschenden Quantenanwendungen
sichergestellt.

Einzelne Firmen des Netzwerkes planen bereits kurz- und mittelfristige Projekte im
Bereich Quantencomputing. Deren zentrale Motivation ist durch effizientere

Prozessoptimierungen das Einsparen verschiedenster Ressourcen zu ermdoglichen.

Die konkreten Anwendungsfélle des Unternehmensnetzwerkes im SEQUOIA Projekt
definieren die jeweiligen Quantenumsetzungen der Forschungspartner. Dazu zahlen unter
anderem kombinatorische Optimierungsprobleme in der Elektromobilitdt und der
verarbeitenden Industrie, die Losung von (gekoppelten) Differentialgleichungen zur
Unterstiitzung von CFD-Berechnungen (Computational Fluid Dynamics) oder die Lsung
von Varianten des TSP-Problems (Travelling Sales Person) im Bereich der Logistik zur

nachhaltigen Optimierung von Routing-Problemen.

Gegenstand der folgenden Unterkapitel (2.2.1 - 2.2.6) ist die Sammlung und detaillierte
Untersuchung hybrider Quantenalgorithmen fiir diese Anwendungsfélle. Eine genaue
Analyse und Bewertung hinsichtlich praktischer Relevanz geschieht anhand von
reprasentativen  Fokus-Anwendungen. Speziell fiir diese werden mdgliche

Losungsansatze vorgestellt und hinsichtlich ihrer Anwendbarkeit beurteilt. Es ist
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hervorzuheben, dass die vorgestellten Anwendungsfalle durch interaktive Jupyter
Notebooks gestiitzt werden, um Entwickelnden niederschwellig erste Hands-on

Erfahrungen zu ermdglichen und einen fundierten Wissenstransfer sicherzustellen.

Autorin: Chiara Stephan (Fraunhofer |AQ)

Kontakt: chiara.stephan@iao.fraunhofer.de

2.2 Anwendungsfalle

2.2.1 Fokusanwendung 1 »Optimierung von Ladepléanen einer gegebenen
Ladesauleninfrastruktur«

Im Zuge des Verbundprojekts »LamA (Laden am Arbeitsplatz)« wird seit Juli 2018
bundesweit an 37 Fraunhofer-Instituten Ladeinfrastruktur fiir Elektrofahrzeuge errichtet
[UC 1]. Ziel dieses Use Cases war es Ladeplane fiir diese Infrastruktur zu optimieren.
Zwei beispielhafte Optimierungen wéaren zum Beispiel basierend auf Wetterprognosen die
Elektrofahrzeuge dann zu laden, wenn viel erneuerbare Energie (Sonne, Wind, etc.)
verfligbar ist. Oder basierend auf Strompreisprognosen zu den Tageszeiten zu laden,
wann der Strom am glinstigsten ist. Beide Beispiele basieren im Wesentlichen darauf,
dass die E-Autos am Arbeitsplatz geladen werden und somit Ankunfts- und
Abfahrtszeiten (ungefahr) bekannt sind und eine groe Zeitspanne (ca. acht Stunden)
zum Laden zur Verfiigung steht. Viele weitere Optimierungen sind denkbar, in Anbetracht
der vielen Einschrankungen von den derzeitigen NISQ-Computern wurde in diesem Use
Case jedoch ausschlieBlich der Aspekt der Lastspitzenreduktion betrachtet. Diese
reduziert Kosten, schont die Lade- und Netzinfrastruktur und ist somit ein erster Schritt in
Richtung einer ganzheitlichen Ladeplanoptimierung. Als konkrete Aufgabe wurde
definiert die Spitzenlast, welche aus dem Stromnetz gezogen wird, zu minimieren. Dabei
ist gegeben wie viele Elektrofahrzeuge an einer Ladesdule sind, wann sie ankommen
sowie abfahren und wie viel Energie sie laden miissen. Abbildung 23 veranschaulicht die
Situation. Man kann erkennen, dass noch weitere Vereinfachungen wie z.B. eine
Diskretisierung der Zeitachse, die Beschrankung auf diskrete Ladestufen und kleine
Problemstellungen getroffen wurden. Dies hat den Hintergrund NISQ-kompatible
Probleme zu erhalten, welche jedoch noch den Kern des zugrunde liegenden Use Cases
modellieren. Es handelt sich somit um Proof-of-Concept-Modelle. Im Folgenden werden
die Schritte zur Umsetzung als Quanten-Anwendung und die damit erzielten Resultate

vorgestellt.
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Abbildung 23: Proof-of-Concept-Modell zum Fokus-Anwendungsfall »Optimierung von Ladeplanen.
(Beispiel fiir abstrakte Beschriftung: 1 Zeitslot = 1 Stunde, 1 Ladelevel = 5 kW).

Als ersten Schritt zur Umsetzung als Quanten-Anwendung wurde eine mathematische
Modellierung vorgenommen. Diese resultierte in einem quadratischen, ganzzahligen
Optimierungsproblem mit Nebenbedingungen. Zugehorig wurde eine objekt-orientierte
Implementierung in  der Programmiersprache Python  erarbeitet, welche
Verstandlichkeit, Wartbarkeit und insbesondere Erweiterbarkeit auf spatere komplexere
Modelle sicherstellt. Basierend auf dem Modul Qiskit Optimization wurde eine
Schnittstellenfunktion programmiert, welche Instanzen dieser Implementierung in die
Welt des Quantensoftware-Framework Qiskit Ubertrdgt. Ein weiterer notwendiger
Schritt, um fiir den Quantenalgorithmus QAOA (siehe Abschnitt QAOA) zugéanglich zu
sein, ist die Transformation des obigen mathematischen Modells in ein quadratisches,
bindres Problem ohne Nebenbedingung (QUBO, englisch fiir quadratic unconstrained

binary optimization problem). Alle diese klassischen Vorarbeiten sind in [UC 2] zu finden.

Als nachster Schritt wurde der Quantenalgorithmus QAOA zuerst als geeigneter
Algorithmus fiir das hier betrachtete Problem identifiziert, anschlieBend im Detail
analysiert sowie auf verschiedenen Abstraktionsstufen implementiert und auf
Simulatoren ausgefiihrt. Ein wichtiges Resultat aus diesem Arbeitsschritt ist die

Erkenntnis, dass eine Implementierung hoher Abstraktion, wie sie die giskit-Klasse
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QAOA Zugriff via Use Cases — SEQUOIA (fraunhofer.de) [UC 3] bietet, einen einfachen
Zugang zu Quantenalgorithmen erlaubt, jedoch nur méaRig effizient fiir konkrete Probleme
implementiert ist. Dies liegt insbesondere an vielen Pre- und Postprocessing-Schritten,
welche zwar das Ergebnis verbessern, jedoch auch sehr rechenintensiv sind. Ein fairer
Vergleich verschiedener (klassischer und Quanten-) Algorithmen und verldssliche
Aussagen zur Effizienz und Skalierung von QAOA sind somit nicht moglich. Genau
andersherum verhalt es sich mit eigenen low-level Implementierungen von QAOA, welche
beispielweise basierend auf giskit.opflow und giskit.quantum info realisiert
werden koénnen. Hier ist eine performante Umsetzung des Quantenalgorithmus
angepasst auf den Use Case mdoglich und man hat volle Kontrolle tiber die verschiedenen
Schritte bis zum Endresultat. Eine solche Umsetzung erfordert jedoch umfangreiches
Expertenwissen sowohl in der Theorie des Quantenalgorithmus als auch in der
Implementierung in Python und Qiskit. Als guter Mittelweg hat sich die giskit-
Klasse QAOA-Ansatz [UC 4] erwiesen, welche die QAOA-Schaltkreise generiert, wahrend
die restliche Funktionalitdt des Algorithmus vom Nutzer bereitgestellt wird. Eine
detaillierte Dokumentation dieses Wissens zu QAOA und dem Vorgehen und der
Implementierung ist in [UC5] verfligbar. In [UC 8] ist darliber hinaus die Adaption von

QAOA zum verbesserten CVaR-QAOA implementiert und analysiert.

Aufbauend auf diesen Arbeiten ist die Ausfiihrung der QAOA-Schaltkreise auf realen
Quantencomputern (insbesondere dem [IBM Quantum System One Ehningen)
angegangen worden. Als erste groBe Herausforderung stand hier die Transpilation der
Schaltkreise auf die IBMQ Systeme an. Es stellte sich heraus, dass die naive Verwendung
des Qiskit-Transpiler keine zufriedenstellenden Ergebnisse erzielen kann. Ein genaues
Wissen (iber die verschiedenen Transpilationsschritte und ihre Steuerung (z.B. iiber die
Parameter des Transpilers) als auch Techniken zur Mitigation von Hardwarefehlern (z.B.
mittels Dynamical Decoupling und Auslesefehlermitigation, siehe auch Abschnitt 3.2.4
Fehlermitigations-Modul) sind zwingend notwendig. In [UC 6] wurden diese Techniken
dokumentiert und demonstriert sowie Big Data Tools vorgestellt, mit denen die Resultate
der Quantencomputer verarbeitet werden konnen. Es muss jedoch darauf hingewiesen
werden, dass das gesamte Framework Qiskit und insbesondere auch der Transpiler

sehr volatil sind und eine stete Integration bzw. Entfernung von Features stattfindet.

Durch all diese Vorarbeiten war es moglich eine systematische Untersuchung des Fokus-
Anwendungsfall als Quanten-Anwendung in Form zahlreicher Experimente insbesondere
auf dem IBM Quantum System One in Ehningen durchzufiihren. Um den Rahmen nicht zu
sprengen, werden an dieser Stelle nur einige wenige dieser Experimente in kurzen Worten
dargestellt. Alle Experimente zusammen mit ausfiihrlichen Details und Interpretationen
sind in [UC 7] dokumentiert. Um den Einschrankungen der NISQ-Ara Rechnung zu tragen,

wurden kleine Beispiele wie sie Abbildung 24 zeigt ausgefiihrt. Dafiir werden acht Qubits
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benotigt, was einer GroRe entspricht, bei der man vom IBM Quantum System One in
Ehningen (Quantenvolumen 64) noch aussagekraftige Resultate erhélt (16 Qubit Beispiele
sind in [UC7] dokumentiert). Als variationeller Algorithmus (siehe Abschnitt Variationelle
besteht QAOA

Quantencomputer ausgefiihrt und einer

Quantenalgorithmen) aus zwei Teilen, einer wird auf dem

auf dem klassischen Computer. Beim
klassischen Anteil handelt es sich um eine Optimierung der freien Parameter in QAQA.
Abhangig von dem QAOA-Hyperparameter p hat man dabei 2p Parameter zu optimieren.
In der Literatur wird oft berichtet, dass es sich hierbei um eine sehr herausfordernde
Aufgabe fiir klassische Optimierer handelt. Dies konnte in den vorliegenden Experimenten
bestétigt werden. So zeigt Abbildung 25 eine typische Optimierungslandschaft, durch
welche ein Optimierer ausgehend von einem vom Nutzer festzulegenden Startpunkt
navigieren muss. Dies gestaltet sich als schwierig, da die Landschaft stark oszillatorisch
mit vielen lokalen Extrema ist. Auch ein Verschwinden der Gradienten (der sogenannte

Effekt der Barren Plateaus) ist bereits auszumachen.

Beispiellp3, penalty=1.1
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Abbildung 24: Vier Beispiele fiir Proof-of-
Concept Modelle. Die Problemstellung
besteht immer aus einem E-Auto, einer
Ladesdule, vier verfligbare Zeitslots, vier
mogliche Ladelevel und einer zu ladenden
Energie. Die Beispiele unterscheiden sich
lediglich in Ankunfts- und Abfahrtszeiten. Je
kirzer das E-Auto an der Ladesé&ule ist, desto

Abbildung 25: Optimierungslandschaft zu
Beispiel1p3 (siehe Abbildung links) fir QAOA
mit p=1, d.h. mit zwei freien Parametern g und
y. Die Farbskala gibt den Wert der
Kostenfunktion an. Ziel des klassischen
Optimierungsteil in QAOA ist es Parameter zu
finden, fiir welche die Kostenfunktion minimal
ist.

flacher  werden spater die QAOA-
Schaltkreise.

Auch Abbildung 26 bestéatigt nochmals die Schwierigkeit optimale Parameter zu erhalten.
Hier sieht man das Ergebnis des klassischen Optimierers, wenn er von verschiedenen
Startpunkten ausgefiihrt wird. Die vielen lokalen Extrema spiegeln sich hier in der groRen

Varianz der Ergebnisse wider.
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Abbildung 26: Ergebnis des klassischen Optimierers COBYLA fiir 50 zufallig gewahlte Startpunkte

% € [0,7]? und ¥, € [0,27]? mit einer exakten State-Vector-Simulation. Der Parameter penalty auf
der x-Achse geht in der Transformation des Ausgangsproblems zu einem QUBO ein.

Durch die oben genannten Experimente konnten sehr gute bis optimale Wahlen fiir die
Parameter in QAOA gefunden werden. Im nachsten Schritt wurden QAOA-Schaltkreise mit
genau diesen Parametern auf dem IBM Quantum System One in Ehningen ausgefiihrt, um
die Leistungsfahigkeit unter diesen bestmdglichen Bedingungen zu evaluieren. Es war zu
erwarten, dass neben der Qubitanzahl vor allen Dingen die Tiefe der Schaltkreise eine
entscheidende Rolle fiir die Qualitdt des Resultates spielt. Dies wurde im Design der
Experimente zentral beriicksichtigt und kann iiber die Verweildauer des E-Autos an der

Ladesé&ule gesteuert werden (siehe Abbildung 24).

Durch viele Experimente kann folgendes bestatigt werden: Fiir flache Schaltkreise im
Bereich 20 — 30 CNOT Gates (nach Transpilation) konnen gute Resultate vom IBM
Quantum System One erhalten werden Abbildung 27 links). Fir mitteltiefe Schaltkreise
(40 - 70 CNOT Gates) geht die Qualitat merklich zuriick, kann jedoch durch
Fehlermitigationstechniken wieder entschieden verbessert werden (Abbildung 27
Mitte). Fir noch tiefere Schaltkreise (iber 80 CNOT Gates) ist ohne
Fehlermitigationstechniken keine sinnvolle Losung mehr zu erwarten und selbst wenn
diese angewandt werden, ist die Varianz in der Qualitét drastisch (Abbildung 27 rechts).
An dieser Stelle muss unbedingt erwahnt werden, dass die Ergebnisqualitdt des IBM
Quantum System One stark (ber die Zeit variiert (siehe Abbildung 28) und somit
samtliche Aussagen nur eine Momentaufnahme sind. Auch ist in Abbildung 28 zu sehen,
dass die Ubliche Beurteilung eines Quantenschaltkreises vor allem aufgrund der CNOT
Anzahl nicht immer eine valide Einschatzung der erzielten Qualitat der Quantenlosung

entspricht. Hier bedarf es noch weiterer Forschung.
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Abbildung 27: Qualitdt der vom IBM Quantum System One in Ehningen erhaltenen Losung im
Vergleich zu einer exakten Simulation (gemessen als fidelity, wobei 0 sehr schlecht und 1 sehr gut
ist). Von links nach rechts sind drei verschiedene Beispiele, wobei das E-Auto links am kiirzesten an
der Ladesdule ist und rechts am langsten, siehe Abbildung 24. Die Tiefe der QAOA-Schaltkreise
nimmt dadurch von links nach rechts zu. Es wurden 75 verschiedene Transpilationen durchgefihrt,
daher die variierende CNOT Gate Anzahl. Beschriftung der x-Achse: std=standard Transpilation mit
QOiskit-Transpiler und optimization level=3, dd=standard Transpilation und zusétzlich
Dynamical Decoupling, xx_mit=xx und zusétzlich Auslesefehlerkorrektur.
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Abbildung 28: Qualitdt der vom IBM Quantum System One in Ehningen erhaltenen L&sung im
Vergleich zu einer exakten Simulation des gleichen Beispiels an verschiedenen Tagen. Zur
Bedeutung dd und dd_mit und zum Begriff fidelity, siehe Abbildung 27.

Autor: Dr. Andreas Sturm (Fraunhofer IAQ)

Kontakt: andreas.sturm@iao.fraunhofer.de
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2.2.2 Fokusanwendung 2 »Quantenbasierte numerische
Stromungssimulation«

Im zweiten Fokus-Anwendungsfall wird das Thema »Quantenbasierte numerische

Stromungssimulation« behandelt. Ziel ist es, heutige Computational Fluid Dynamics

(CFD) Rechnungen mit Quantencomputern zu beschleunigen und/oder in ihrer
Approximationsglte zu verbessern. Der hier betrachtete Use Case wurde in enger
Zusammenarbeit zwischen dem Fraunhofer 1AO, dem Ho&chstleistungsrechenzentrum

HLRS der Universitat Stuttgart und der Firma Simerics entwickelt.

Das Grundprinzip heutiger CFD-Rechnungen basiert auf dem L&sen (gekoppelter) Navier-
Stokes-Gleichungen in drei Raum- und einer Zeitdimension. Um ein fiir die NISQ-Ara
angemessenes Zielproblem zu definieren, wurde zusammen mit der Firma Simerics
abgeklart, initial die dreidimensionale Navier-Stokes-Gleichung unter bestimmten
Randbedingungen zu l|6sen: Dabei wurde auf zwei Raum- und eine Zeitdimension
fokussiert, wobei wir in longitudinale Richtung (in Stromungsrichtung) der Einfachheit
halber zuerst Translationsinvarianz annehmen (d.h. effektiv nur zwei Dimensionen
analysieren, eine Zeit- und eine Raumdimension). Dies ist schematisch fiir einen fixen

Zeitpunkt in Abbildung 29 gezeigt.
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Abbildung 29: Schematisches Diskretisieren und Flussprofil einer zweidimensionalen Strémung zu
einem gegebenen Zeitpunkt t = t,.

Die Navier-Stokes Gleichung fiir den hydrodynamischen Fluss einer inkompressiblen
Flissigkeit mit Translationsinvarianz in die e,-Richtung und unter verschwindender
Fluidgeschwindigkeit in e, -Richtung ist in zwei Raum- und einer Zeitdimension gegeben

als

Ouyx _ v E)Zux'
at 0y?
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wobei u,, (t,y) die Strémungsgeschwindigkeit an der Stelle x = x, als Funktion der

Koordinaten y und t definiert. Die kinematische Viskositat ist durch v gegeben.

Diese spezielle Art der Gleichung ist auch als zweidimensionale Warmeleitungsgleichung
bekannt (eine Raumdimension, eine Zeitdimension), wobei die Viskositdt als

Temperaturleitfahigkeit interpretiert werden kann.

Eine populdare Methode zur Berechnung von approximativen Ldsungen der
Warmeleitungsgleichung besteht darin die Differenzialgleichung mittels der Finite
Differenzen Methode im Ort und mit dem impliziten Eulerverfahren in der Zeit zu
diskretisieren. Hierbei handelt es sich um ein numerisch sehr stabiles Verfahren, welches
jedoch mit dem Preis kommt, dass in jedem Zeitschritt ein lineares Gleichungssystem
gelost werden muss. Genau dies soll im hiesigen Use Case durch passende (Quanten-)

Algorithmen geschehen. Es geht also primar um das Losen linearer Gleichungssysteme

A% =b. Die detaillierte Herleitung dieser Gleichung hinsichtlich der initialen
Differentialgleichung (DGL) ist unserem Demonstrator zu entnehmen.

Insbesondere ist die hier diskutierte DGL in lhrer diskretisierten Form durch eine tri-
diagonale Matrix beschrieben, das heil’t eine Matrix in der lediglich die Diagonale und die

Nebendiagonalen besetzt sind.

Das Losen von linearen Gleichungssystemen mittels des »reinen« Quantenalgorithmus
HHL [UC 10] hat sich aufgrund der zu hohen Schaltkreistiefe als nicht zielfiihrend auf
aktueller Quantenhardware erwiesen (vgl. Schaltkreistiefe und Qubit-Skalierung in
Abbildung 30). Daraufhin wurde der Variational Quantum Linear Solver [UC 11] (VQLS) als
variationelle, hybride Alternative in einer eigenen Implementierung untersucht. Dies
geschah sowohl in Simulationen mit und ohne Noise-Modell als auch auf realer

Quantenhardware (insbesondere auf dem IBM Q System One in Ehningen).

vQLs: HHL:
Matrix  Qubits Tife | Matrix | Qubits | Tiefe |
4x4 2 11 4x4 6 1096
8x8 4 15 8x8 8 36962

Abbildung 30: Schaltkreistiefe und Qubitanzahl des VQLS- vs. HHL-Algorithmus in Abhéngigkeit der
GroRe des zu lI6senden linearen Gleichungssystems.

Eine zentrale Rolle im VQLS-Algorithmus spielt die Wahl der Kostenfunktion. Anhand

deren Wert bemisst sich die Giite des iterativen Losungsvorschlags im hybriden quanten-
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klassischen Optimierungsprozess. Eine hohe Kostenfunktion bedeutet eine schlechte

Approximation der Losung des linearen Gleichungssystems und umgekehrt.

Im VQLS Algorithmus gibt es zwei Alternativen die Kostenfunktion zu definieren, welche
konkret Abbildung 31 zu entnehmen sind: Die globale Kostenfunktion C; und lhr lokales
Pendant C;..

Wahrend die globale Kostenfunktion C; keine lokalen Minima in der
Optimierungslandschaft aufweist, zeigt sie jedoch sogenannte Barren Plateaus bei
skalierender Qubitanzahl. Die lokale Kostenfunktion C; hingegen umgeht jenen Effekt und
geht ebenfalls mit deutlich geringeren Schaltkreistiefen einher (insbesondere mit nur
zwei Hadamard Tests pro Evaluierung). Sie scheint daher in der NISQ Ara préaferiert,
kommt jedoch mit einer deutlichen Herausforderung: Man kann im klassischen
Optimierungsschritt leicht in lokalen Minima ,hangenbleiben”. Dies definiert eine

besondere Herausforderung an die zu wahlenden klassischen Optimierer.

Der Ubersichtlichkeit halber haben wir in Abbildung 31 eine performante Ldsung eines
linearen Gleichungssystems sowohl mit der lokalen als auch der globalen Kostenfunktion
dargestellt. Man sieht, dass zwar in beiden Ansétzen die klassische Losung reproduziert
werden kann, die lokale Methode allerdings besser konvergiert. Dieses Verhalten ist
insbesondere bei grolReren Systemen deutlich zu erkennen, kommt aber mit dem Problem
lokaler Minima, bei denen eine konvergierte Losungen erreicht werden kann, welche

jedoch einen vollig falschen Losungsvektor darstellt.
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Abbildung 31: lteratives Losen des linearen Gleichungssystems A% = b mittels der globalen
Kostenfunktion C; und lokalen Kostenfunktion €, mittels QASM Simulator. Die Definition der
einzelnen Variablen und Operatoren sind [QCFD_2] zu entnehmen.
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Bei systematischer Analyse der gangigen klassischen Qiskit-Optimierer hat sich
herausgestellt, dass die Performanz dieser stark vom Noise-Modell oder dem (echten)
Rauschen des IBM Quantum System One abhangig ist. Ohne Fehlerquellen kristallisierte
sich bei der Analyse der COBYLA als bester Optimierer heraus, wahrend im Beisein von
Fehlerquellen der SPSA Optimierer das beste Ergebnis lieferte.

In Abbildung sind zwei Beispiele des VQLS-Algorithmus auf dem IBM Quantum System
One Ehningen mit lokaler Kostenfunktion und unterschiedlichen klassischen Optimierern
dargestellt, welche ein schlechtes Konvergenzverhalten zeigen, wahrend Abbildung eine

erfolgreiche Minimierung der Kostenfunktion zeigt, allerdings erst nach Kalibrierung.
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Abbildung 32: Konvergenzverhalten des klassischen Optimierers SPSA im VQLS-Algorithmus auf
dem IBM Quantum System One Ehningen mit lokaler Kostenfunktion ohne Kalibrierung (links) und
mit Kalibrierung (rechts). Nach Kalibrierung ist eine deutliche Konvergenz zu erkennen.
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Abbildung 33: Konvergenzverhalten der klassischen Optimierer »Conjugate Gradient« (links) und
»Truncated Newton« (rechts) im VQLS-Algorithmus auf dem IBM Quantum System One Ehningen
mit lokaler Kostenfunktion. Es ist keine Konvergenz zu erkennen.

Wie erwdahnt ist neben der Konvergenz des klassischen Optimierers auch die zugehdérige
Qualitat der Lésung im VQLS-Algorithmus von besonderem Interesse, da gerade auch
lokale Minima in der lokalen Kostenfunktion approximiert werden kdnnen. Dies wurde in
zahlreichen Beispielen (fir verschiedene Matrizen und Vektoren) auf dem IBM Quantum
System One untersucht, wobei aufgrund der Beschrankungen der NISQ-Ara nur kleine
lineare Systeme betrachtet werden konnten. Abbildung 30 stellt das Ergebnis des VQLS-
Algorithmus fir den Fall einer 4 x 4 Identitdtsmatrix dar. Hier ist eine gute Qualitat der

Losung zu erkennen. Wird die Schwierigkeit auf eine 8 x 8 Identitatsmatrix erhoht, ist
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bereits eine Verschlechterung des Resultates zu sehen (siehe Abbildung 35). Fir den Fall
einer Tridiagonalmatrix, wie sie oft bei Diskretisierungen von partiellen
Differentialgleichungen auftritt (siehe obige Diskussion), ist in Abbildung 36 zu erkennen,

dass die Losung des VQLS-Algorithmus selbst fiir 4 x 4 Systeme nur noch von maRiger

Qualitat ist.
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Abbildung 32: Konvergenzkurve (links) und Resultat (rechts) des VQLS-Algorithmus auf dem IBM
Quantum System One in Ehningen. Als Optimierer kam SPSA zum Einsatz, als Matrix A die 4 x 4

Identitatsmatrix und als rechte Seite b der Vektor [0.2,0.8,0.8,0.2]. In der Mitte ist die exakte Ldsung
dargestellt.

Classical solution Quantum solution

e 06
oe s 0s

04 04
04

03
az 02
ao a0

] 2 4 6 o 2 4 6

Cost function
o o
oW

]

oo
0 00 0 00 00
Opltimization steps Vector space basis Hilbert space basis

Abbildung 33: Situation wie in Abbildung 30, aber als Matrix A kam die 8 x 8 Identitdtsmatrix zum
Einsatz und als rechte Seite b der Vektor [0.2,0.4,0.6,0.8,0.8,0.6,0.4,0.2].
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Abbildung 34: Situation wie in Abbildung 31 aber als Matrix A wurde eine tridiagonale Matrix
verwendet sowie als rechte Seite b der Vektor [1,1,1,1].
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Um die Performanz des Algorithmus hinsichtlich der Losung auch komplexerer
Stromungsprobleme zu erhohen, wurden im letzten Schritt in unsere VQLS-Algorithmen,
die in AP3 entwickelten Fehlermitigations-Strategien inkludiert. Jene Losung, sowie unser
finaler Demonstrator wurde als interaktives Jupyter Notebook auf der KQCBW
Recheninfrastruktur deployt uns ist dort seit Januar 2023 der breiten Offentlichkeit open
source zugéanglich.

Link: https://websites.fraunhofer.de/sequoia/Use Cases/

AbschlieBend sei anzumerken, dass noch weitere Forschung fiir den Dateninput

(Encoding des b Vektors und Pauli-Zerlegung der Matrix A) sowie den Datenoutput
(Auslesen des Losungsvektors) notwendig ist, welche sonst bei Skalierung der

SystemgrofRe mogliche Quantenvorteile wieder revidieren konnten.

Autoren: Dr. Christian Tutschku (Fraunhofer IAO), Dr. Bharadwaj Chowdary Mummaneni
(Fraunhofer IAQ)

Kontakt: christian.tutschku@iao.fraunhofer.de,

bharadwaj.chowdary.mummaneni@iao.fraunhofer.de

2.2.3 Fokusanwendung 3 »Optimierung einer Auftragssequenzierung in
der diskreten Fertigung«

Der dritte Use Case »Optimierung einer Auftragssequenzierung in der diskreten
Fertigung« behandelt die Verteilung von Produktionsauftragen auf unterschiedlichen
Produktionsressourcen und wurde gemeinsam vom Fraunhofer IPA mit der KUMAVISION
AG erarbeitet. Diese Problemstellung existiert in nahezu allen fertigenden Branchen
jedoch variiert sie meist im Detail bei den abzubildenden Einflussfaktoren (z.B.
Materialverfiigbarkeit, ~ Mitarbeiterfahigkeiten,  Anlagenkapazitdten etc.), Rand-

bedingungen oder zu optimierenden ZielgroRRen.

Eine in der Literatur weit verbreitete Definition dieser Problemart ist das sogenannte Job
Shop Scheduling Problem (JSP). Abzuarbeiten sind hierbei eine Reihe von
Produktionsauftragen (Jobs), bei denen jeder Job aus beliebig vielen Fertigungsschritten
(Operationen) bestehen kann, die in einer vorgegebenen Reihenfolge abgearbeitet werden
missen. Jeder Fertigungsschritt muss auf einer spezifischen Anlage (Maschine)
durchgefiihrt werden. Die Anlagen unterliegen dabei einer Reihe von Einschrankungen. So
missen die vorangegangenen Fertigungsschritte eines jeden Jobs vollendet sein, bevor

der aktuelle Fertigungsschritt bearbeitet werden kann. Eine Anlage kann auBerdem zu
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jedem Zeitpunkt nur einen Fertigungsschritt bearbeiten. Fertigungsauftrage kénnen nicht
pausiert werden. Ziel des klassischen JSP ist die Minimierung der

Gesamtproduktionsdauer (englisch Makespan).

Abbildung 35 zeigt eine beispielhafte (nicht-optimale) Lésung eines JSP auf drei
Maschinen. Die Produktionsschritte, die zu ein und demselben Job gehéren, sind hier
farblich zusammengefasst. Die Anordnung fiihrt zu einer Gesamtproduktionsdauer von 5

Zeiteinheiten.

Job

B job-o
0 B job-1
B job-2

Machine

Abbildung 35: Exemplarische Losung fiir ein Job Shop Scheduling Problem

Im Rahmen dieser Fallstudie wurde das JSP in Form des sogenannten Time-Indexed-JSP-
QUBO [JSP1] (QUBO, englisch fiir quadratic unconstrained binary optimization problem)
implementiert. Besonderer Fokus lag auf der Bestimmung optimaler Parameter (englisch
penalty parameter), welche garantieren, dass die Randbedingungen des Problems
eingehalten werden. Aulerdem wurden Heuristiken implementiert, die die bendtigten
Binarvariablen und den damit verbundenen L&sungsraum reduzieren (englisch Variable
Pruning). Beispielsweise wurden absurde Startzeiten fiir Fertigungsschritte aus dem
Losungsraum entfernt. Dies fiihrte fiir eine Minimalinstanz des QUBOs zu einer
Formulierung, die 9-Qubits bendétigt, um das Problem zu beschreiben.Mithilfe der Qiskit
Implementierung des  QAOA-Algorithmus  konnten diese  minimalen  JSP-
Probleminstanzen auf dem IBM Q System One in Ehningen erfolgreich geldst werden.
Abbildung zeigt hierzu bespielhafte Ergebnisse. Die implementierte Losung wurde in

Form eines Demonstrators auf der Projektwebsite veréffentlicht.

Abschliefend wurde versucht durch weitere Heuristiken den JSP-Use Case fiir grolRere
Probleminstanzen mithilfe des QAOA-Algorithmus zu I6sen. Hierzu wurde z.B. fir
Probleminstanzen, welche eine hohe Bearbeitungsdauer aufweisen, durch sogenanntes

»Operation Duration Squashing« eine Variablenreduktion erzielt.
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Aufbauend auf diesen bisherigen Resultaten wurde ein weiterer aus der Wissenschaft
bekannter Ansatz fir die Loésung von Job-Shop Scheduling Problemen hinzugezogen.

Dieser unterscheidet sich in der Behandlung der zu erfiillenden Randbedingungen.

JSP-Instance: ./data/agrg_minimal.txt, Backend: ibmqg_ehningen

QADA: p=4, shots: 1000

penalty factors: p4=1, 1, p6=1, p7=1

betas: 3.142, 1.571, 0.000, 3.142, gammas: 0.000, 3.142, 6.283, 6.283,
0.1

probability of a given bitstring
optimal solution

v

0.08

0.06

probabllity

0.04

bitstring

Abbildung 36: Exemplarische Wahrscheinlichkeitsverteilung der L6sungen bei Nutzung des QAOA-
Ansatzes auf dem IBM System One (optimale Losung rot markiert)

Es wurde oben bereits erwahnt, dass eine Schwierigkeit des Problems darin besteht, nicht
zuldssige Losungen (z.B. wegen doppelter Maschinenbelegung oder falscher Job-
Reihenfolge) sicher auszuschlieRen. Im oben beschriebenen Ansatz geschieht dies lber
die erwahnten »Strafparameter«. Diese bewirken, dass bei einer Optimierung unzuldssige
Konfigurationen aufgrund ihres hohen Kostenwertes nicht als Ldosung ausgewdhlt
werden. Dieser Ansatz nennt sich »soft constraints«, da bei zu niedriger Wahl der

Strafparameter trotzdem unzulédssige Losungen auftreten kdnnen.

Der nun zu besprechende Ansatz der »hard constraints«® hingegen schlieBt nicht
zuldssige Losungen sicher aus und kommt vollig ohne Strafparameter aus. Damit
offenbart er bereits einen groBen Vorteil: Die notwendige Optimierung der Strafparameter
entfallt vollstandig. Dafiir ist es aber notwendig, den zuldssigen Losungsraum gut zu
verstehen. Nur so kann man Schaltkreise entwerfen, die die Struktur des Losungsraums
respektieren, in dem Sinne, dass man ausgehend von zuldssigen Lésungen wieder zu
(anderen) zuldssigen Loésungen kommt.

Zum Verstandnis der Methode der »hard constraints« ist eine etwas abstraktere
Sichtweise hilfreich: Bei der Beschreibung des Losungsraums spielen Symmetrien eine
wichtige Rolle. Etwa beim verwandten Problem des Handlungsreisenden konnen,
ausgehend von einer beliebigen Startreihenfolge, alle moglichen Ldsungen erreicht
werden, indem hinreichend oft die Reihenfolge von nur zwei nacheinander besuchten

Stadten vertauscht wird. Damit hat man einfache Grundbausteine gefunden, die die

° Siehe Hadfield: Quantum Algorithms for Scientific Computing and Approximate
Optimization 2018
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Zulassigkeit von Losungen erhalten und durch Rekombination alle mdéglich zuldssigen
Losungen ergeben. Mathematisch gesprochen hat man die Symmetriegruppe des
Losungsraums gefunden und eine einfache Maoglichkeit, diese zu explorieren.
Implementierungstechnisch kann man nun auf Basis dieses Verstandnis' Schaltkreise
entwerfen, die diese Exploration auf dem Quantencomputer durchfiihren. Je besser das

Verstédndnis der Symmetrie, desto effizienter kann dabei die Implementierung erfolgen.

Der Ansatz der »hard constraints« fiir die Quantenoptimierung wurde nun in einer freien,
wissenschaftlichen Kooperation mit der Leibniz Universitat Hannover im Rahmen der
SEQUOIA Fallstudien entscheidend verbessert: Fiir verschiedene »Maschinen-
Zuordnungsproblemex, aber auch fiir das »Problem des Rundreisenden« wurden die
vollstandigen Symmetriegruppen gefunden. Dadurch wird die Menge der zuldssigen
Losungen durch wenige Operatoren beschreibbar. Ein groRer Vorteil, aber auch offene
Fragen, ergeben sich nun aus der optimalen Implementierung der Symmetrien auf einem

Quantencomputer.

Ein erster, einfacher Prototyp ist der Algorithmus »QGOA« (Quantum Group Optimization
Algorithm), der genau die Symmetriegruppe beispielsweise eines »Maschinen-
Zuordnungsproblems« durch mathematische Gruppentheorie implementiert. Der Vorteil
hierbei ist, dass man mit vergleichsweise wenigen Operatoren alle bendtigten
Symmetrien implementieren kann. Dies hat direkte Auswirkung auf den Algorithmus, da
man beweisbar nur polynomiell viele klassische Parameter bendtigt, um diesen
Algorithmus nutzen zu konnen. Dies ist sehr wichtig, da es bei allgemeinen variationellen
Algorithmen eine offene und auch unklare Frage ist, wie stark nun wirklich die klassische
Optimierung zur Losung des Problems beitragt. Ein Nachteil von »QGOA« ist, dass dieser
Algorithmus eine zwar polynomiell begrenzte, aber trotzdem grolRe Menge an
Quantenbits bendtigt, die aus analytischer Sicht nicht notwendig waren. Dieses Problem
des »klugen Encodings« ist weiterhin eine offene Forschungsfrage und noch nicht
abschlieBend geklart. Weil der Ansatz Giber Symmetriegruppen aber universell ist, kann
man diesen Teil zukiinftig jedoch nutzen, um in der Entwicklung von Quantenalgorithmen
flr restringierte kombinatorische Optimierungsprobleme Fortschritte zu erzielen.

Der Quanten-Algorithmus »QGOA« wurde auf dem IBM Quantum System One in Ehningen
implementiert.  Hierbei ~wurde auch ein effizienterer, gradientenbasierter
Optimierungsalgorithmus zur Lésung der klassischen Optimierungsaufgabe eingesetzt.
Es konnten wesentliche Punkte herausgearbeitet werden, wie beispielsweise, dass
Messungen nicht die Eigenschaft haben, den Raum der zuldssigen Ldsungen im
Allgemeinen invariant zu lassen. Dieser Punkt wird ebenfalls in zukiinftige Forschung und

Entwicklung eingebunden werden.
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Autoren: Dr. Florian Knéble (Fraunhofer IAO), Gereon KoBmann (Fraunhofer IAO), Arthur

Grigorjan (Fraunhofer IPA)

Kontakt: florian.knaeble@iao.fraunhofer.de, gereon.kossmann@iao.fraunhofer.de,

arthur.grigorjan@ipa.fraunhofer.de

2.2.4 Fokusanwendung 4 »Optimale Auslegung von Schnittmustern in der
Blechfertigung«

Im Rahmen des Projektes »SEQUOIA« wurde ein Use Case untersucht, in dem die

optimale Auslegung von Schnittmustern in der Blechfertigung erarbeitet wurde. Der Use

Case wurde von der Trumpf Gruppe eingebracht und vom Fraunhofer IPA untersucht.

In der Blechfertigung werden Teile hergestellt, die durch Schneiden mit Laser- oder
Stanzmaschinen aus grolRen Blechtafeln herausgeldost werden. Die Form der zu
produzierenden Teile kann dabei sehr komplex sein. Weiterhin kdnnen verschiedene Teile
aus dem gleichen Blech gestanzt werden. Um die Materialausnutzung pro Blechtafel zu
maximieren, ist es wiinschenswert, die zu schneidenden Teile so anzuordnen, dass die
ungenutzte Flache dabei minimal ist. Hierbei handelt es sich um ein
Optimierungsproblem, bei dem die derzeitig verwendeten Losungen rechenaufwandig
sind, sodass oft kein optimales Ergebnis erzielt werden kann und manuelle
Nachbereitung durch einen Experten noétig ist. Die gro3te Schwierigkeit ergibt sich aus
der freien Formgebung der Teile, wodurch es u.a. nétig ist, Teile zu rotieren oder

ineinander zu schachteln, um eine optimale Platzausnutzung zu erzielen.

Der Use Case lasst sich mathematisch als zweidimensionales Zuschnittproblem (Strip
Packing Problem) interpretieren. Hierbei wird eine vorgegebene Anzahl von N Teilen auf
eine rechteckige Flache mit fester Hohe H und variabler Lange L verteilt. Ziel ist es, die
Teile so anzuordnen, dass L und somit auch die bendtigte Gesamtflache minimal sind.
Um ein sinnvolles Ergebnis zu erhalten, miissen alle Teile so verteilt sein, dass sie
komplett innerhalb der Flache sind und dabei nicht lberlappen. Dies ist beispielhaft in
Abbildung illustriert. Die anzuordnenden Teile sind in der linken, eine optimale

Konfiguration der Teile in der rechten Grafik zu sehen.

69


mailto:florian.knaeble@iao.fraunhofer.de
mailto:gereon.kossmann@iao.fraunhofer.de
mailto:arthur.grigorjan@ipa.fraunhofer.de

PUZZLE3: 12 pieces

Layout for PUZZLE3

2500

1500 %b 600 | 1|

400 /\//\/_
1000

200
500

0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 0 250 500 750 1000 1250 1500 1750 2000

=
8

2000

¥ I
O g

EESAYEN

Abbildung 37: Beispielhafte Darstellung typischer Teile, die in unseren Berechnungen platziert
werden (links). Resultat eines erfolgreichen Packvorgangs (rechts).

Neben der unmittelbaren Bedeutung fiir den vorliegenden Use Case ist dieses Problem
dariiber hinaus auch von erheblicher wirtschaftlicher Bedeutung. Durch die Lésung des
Problems kann die verarbeitende Industrie ihre Kosten fiir Materialien wie Stoff, Leder,
Karton, Holz, Kunststoff, Glas, Keramik oder Metall minimieren. Diese werden fir die
Herstellung von Einzelteilen verwendet, aus denen sich Endprodukte zusammensetzen,
wie z. B. Kleidung, Autos, Schiffe, Elektrogerate, Maschinen und Verpackungen. Eine
Fertigung mit minimalem Verschnitt ist nicht nur 6konomisch, sondern auch 6kologisch
wiinschenswert.

Zur Losung des zweidimensionalen Zuschnittproblems werden ({blicherweise
heuristische Verfahren verwendet. Die meisten in der Literatur betrachteten Verfahren
wabhlen eine feste Orientierung der Teile. Dies fihrt nur in Spezialfdllen zu optimalen
Losungen. Eine besondere Anforderung an die Losung des Use Cases war es deshalb,
dass die Teile nicht nur frei positioniert, sondern auch rotiert werden kénnen. Fir die
Losung des Use Cases wurde ein hybrider, quanten-klassischer Algorithmus entwickelt.
Hierbei wird das Problem in kleinere Unterprobleme zerlegt. In einem ersten Schritt
werden Teile in Gruppen unterteilt. Die Gruppen werden so gewahlt, dass Teile in eine
moglichst kleine rechteckige Flache passen. Die optimale Anordnung der Teile in diesen
Rechtecken kann durch das Losen eines Traveling Salesperson Problems™ gefunden
werden. Dies kann z.B. mit Hilfe des QAOA-Algorithmus (siehe QAOA) gemacht werden.
Sind alle Teile berlappungsfrei verteilt, werden die kleinen Rechtecke auf der
Gesamtflache so angeordnet, dass sie moglichst wenig Platz einnehmen. Dies kann
effizient mit klassischen Algorithmen gemacht werden. Der Algorithmus ist in der Infobox

16 genauer beschrieben.

0 Das Traveling Salesperson Problem wird in den folgenden Use Cases 2.2.5 und 2.2.6

noch eingehender betrachtet und erlautert.
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Im Rahmen des Projekts SEQUOIA wurde der Ansatz an acht verschiedenen
Teilekonfigurationen getestet. Die Beispiele sind aus der Literatur entnommen [UC 17]
und entsprechen gangigen Testinstanzen die zum Benchmarking der Leistung von Pack-
Algorithmen verwendet werden. Um die Probleminstanzen fiir NISQ Hardware zuganglich
zu machen, wurde der Rotationsfreiheitsgrad auf zuldssige Winkel (vielfache von 45°)
beschrankt. Der QAOA-Schaltkreis besitzt p =5 Wiederholungen und wird mit dem
COBYLA-Optimierer optimiert. Fiir die Losung der QUBOS wurden 16 Qubits verwendet.
Dies erlaubt eine maximale Anzahl von 4 Stadten pro TSP. Der Schaltkreis wurde
zunachst mit giskits gasm-Simulator voroptimiert. Die so trainierten Schaltkreise wurden
dann auf dem IBM Quantum System One in Ehningen ausgefiihrt. Die Anzahl der Shots
wurde auf 1000 pro Schaltkreis festgelegt. Fiir jeden Schaltkreis wurde der Zustand mit
der hochsten gemessenen Anzahl als Losung ausgewahlt. Dieses Vorgehen fiihrt dazy,
dass auch Losungen, die die Randbedingungen des Optimierungsproblems verletzen
ausgewahlt werden konnen. In einem Nachbearbeitungsschritt wurde deshalb
sichergestellt, dass der kodierte Pfad jede Stadt genau einmal besucht. Exemplarische

Ergebnisse sind in Abbildung zu sehen.
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Infobox 15: Algorithmus zum Losen des zweidimensionalen Zuschnittproblems

Analyse der geometrischen Kompatibilitdt zwischen Teilen. Fir jedes Paar aus
anzuordnenden Teilen wird eine optimale Anordnung (Rotation, Positionierung)

ermittelt.

Bildung von Gruppen geometrisch kompatibler Teile. Teile, die sich im vorigen Schritt

als besonders kompatibel herausgestellt haben, werden in Gruppen eingeteilt.

Bildung kompakter Rechtecke aus jedem Cluster. Wir ordnen die Teile jeder Gruppe
raumlich nacheinander so an, dass die ungenutzte Flache innerhalb eines
rechteckigen Begrenzungsrahmen minimal ist. Fiir einen Cluster mit n Teilen gibt es
zunachst n! mogliche Reihenfolgen. Bei einem Cluster mit 4 Teilen gibt es
beispielsweise 24 solcher Sequenzen. Bei einem Cluster mit 5 Teilen wachst die
Anzahl der Sequenzen auf 120 und bei 6 Teilen auf 720... Die Anordnung der Teile
gemal einer gegebenen Sequenz ist sehr rechenaufwandig, daher wollen wir dies
nicht fir jede mogliche Sequenz tun. Wir brauchen also ein einfaches Verfahren, um
eine gute Reihenfolge direkt zu bestimmen. Wir kdnnen beobachten, dass die gesamte
verschwendete Flache ungefahr durch die Summe der verschwendeten Flachen
zwischen jedem Paar von Teilen entlang der Sequenz begrenzt wird. Auf der
Grundlage dieser Beobachtung kénnen wir die Platzierungsreihenfolge wahlen, die den

Gesamtverschnitt minimiert. Sie entspricht der Summe Y321 d(P,,P;,,,). Die Suche

lk+1
nach dieser besten »Reihenfolge« fiir das Packen einer Menge von Teilen ist
mathematisch &aquivalent zur Losung des so genannten Traveling Salesperson
Problems (TSP). Dies kann mit dem Quantencomputer z.B. mit dem QAOA-

Algorithmus erfolgen.

Optimale Anordnung der Rechtecke. Fiir jede Gruppe von Teilen lasst sich das
urspriingliche Packproblem auf ein einfacheres Problem reduzieren, bei dem nur
Rechtecke aus den Clustern der Partition auf der Flache platziert werden missen. Das
Problem, Rechtecke in einen rechteckigen Behélter zu packen, wird als
Rechteckpacken bezeichnet. Hierbei handelt es sich um ein NP-schweres
Optimierungsproblem, das heuristisch z.B. mithilfe des MAXRECTS-Algorithmus [UC

15] gelost werden kann.
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Abbildung 38: Exemplarische Resultate des quanten-hybriden Packvorgangs verschiedener
Beispiele — gerechnet auf dem IBM Quantum System One in Ehningen.

Quantencomputing wird erst seit kurzem fiir die Losung von Packproblemen in Betracht
gezogen. Es wurde zunachst zur Losung des 1D-Bin-Packing-Problems, dann zur Losung
des 2D-Rechteck-Packproblems [UC 18] und mit unserem Ansatz nun auch zur Lésung
des 2D-unregelmaligen Packproblems eingesetzt. Diese Arbeit unterstreicht die aktuelle
Bedeutung der Entwicklung und des Einsatzes von Dekompositionsmethoden bei der
Losung von realen Problemen groBeren Umfangs auf NISQ-Hardware mit begrenzter
Anzahl von Qubits. Auch wenn der aktuelle Ansatz vielversprechende Ergebnisse liefert,
weist er einige Schwierigkeiten wie das Skalierungsverhalten auf groRere
Probleminstanzen und herausfordernde Optimierung des variationellen QAOA auf. Trotz
der aufgetretenen Schwierigkeiten zeigt dieser Use Case, dass die Entwicklung
quantenklassischer Hybridalgorithmen ein zielfihrender Ansatz ist, der die Entwicklung

neuer Konzepte und Methoden zur Losung rechenintensiver Probleme ermaglicht.

Autoren: Dr. Paul-Amaury Matt (Fraunhofer IPA), Dr. Marco Roth (Fraunhofer IPA)

Kontakt: paul-amaury.matt@ipa.fraunhofer.de, marco.roth@ipa.fraunhofer.de

73


mailto:paul-amaury.matt@ipa.fraunhofer.de
mailto:marco.roth@ipa.fraunhofer.de

2.2.5 Fokusanwendung 5 »Szenario-basierte Routenplanung zur
Absicherung von Fahrfunktionen«

Im flinften Fokus-Anwendungsfall »Szenario-basierte Routenplanung zur Absicherung

von Fahrfunktionen« von der Universitat Tibingen, dem FZI und der Firma Bertrandt
wurde die Routenplanung fiir ein Testfahrzeug betrachtet. Dabei sollen Testszenarien fiir
automatisierte Fahrfunktionen in der realen Umgebung moglichst effizient durchlaufen
werden konnen. Beispielsweise soll die Erkennung und Interpretation von Ampelanlagen
getestet werden. Zu diesem Zweck soll, vom Standpunkt des Testfahrzeugs aus, eine
Strecke auf Basis von Kartendaten ermittelt werden, auf der in einer vorgegebenen Zeit
moglichst viele Ampelanlagen bzw. bestimmte Varianten von Ampelanlagen passiert
werden. Durch Berlicksichtigung von Witterung, Verkehrsdichte und vorgegebene
Fahrtrichtungen steigt die Komplexitat dieses Problems erheblich an. Es wurde deshalb
zum einen in einer wirklichkeitsnaheren Variante als Orienteering Problem (OP) und auf
den kombinatorischen Problemkern reduziert als Traveling Salesperson Problem (TSP)
formuliert. Bei beiden handelt es sich also um kombinatorische Optimierungsprobleme
[UC 19].

Ein erster Ansatz zur Losung des eigentlichen Orienteering Problems auf dem
Quantencomputer, der sich leider als wenig effizient erwiesen hat, besteht in der
Formulierung als ILP und Uberfiihrung in ein QUBO, wobei fiir die nicht binéren Variablen
und Randbedingungen zuséatzliche Variablen eingefiihrt werden miissen. Die
automatische Abbildung des ILP durch Qiskit auf ein QuadraticProgram fihrt bereits fir
ein Minimalbeispiel zu grolRen Schaltkreisen, die auf dem Quantencomputer in Ehningen
nicht sinnvoll ausgefiihrt werden kénnen.

Alternativ kdnnen fir viele Optimierungsprobleme Quantenschaltkreise »manuell« erstellt
werden, die die konkreten Eigenschaften des Problems ausnutzen und somit
kleinere/effizientere Schaltkreise zur Folge haben. Die grundlegende Idee ist hierbei
Randbedingungen, die fir das Optimierungsproblem gelten missen, statt in die
Kostenfunktion in den sogenannten Mixer des QAOA-Algorithmus (Quantum Alternating
Operator Ansatz) einzubetten. Es ist bekannt, dass es eine solche optimierte
Formulierung fiir das TSP gibt [UC 20]. Fiir das OP bleibt dies eine offene Fragestellung,
da die im Gegensatz zu TSP nicht vorab bekannte Tourldnge eine entsprechende

Formulierung stark erschwert.

Ein Algorithmus zur approximativen Lésung des TSP wurde mittels QAOA-Algorithmus
auf dem Quantenrechner und Simulator umgesetzt und getestet. Dies fiihrte zutage, dass
selbst kleine Instanzen des Problems zwar laufféhig sind, aber hohe Fehlerraten auf dem
Quantenrechner in Ehningen zur Folge haben. Die Implementierung wurde daher

hinsichtlich der SchaltnetzgroRe optimiert.
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Die Schaubilder unten illustrieren beispielhaft die Ergebnisse auf dem Quantenrechner in
Ehningen fiir die TSP-Implementierung mit drei Stadten. Beide Bilder zeigen Histogramme
der Messungen, nachdem der QAOA-Schaltkreis mit optimierten Parametern ausgefiihrt
wurde. Das gewiinschte Ergebnis ist zusatzlich rot markiert. Links sind die haufigsten
Messergebnisse ohne weitere Nachbearbeitung dargestellt. Daraus ist zu erkennen, dass
das gesuchte Ergebnis durch die verrauschten Berechnungen nicht klar als solches zu
erkennen ist. Das wahrscheinlichste Messergebnis (hochster Balken) ist dariiber hinaus
eine ungiiltige TSP-Tour, verletzt also mindestens eine der Randbedingungen der
Problemstellung. Trotz dem, dass eine QAOA-Variante implementiert wurde, die
theoretisch ungiiltige Touren gar nicht im Zustandsraum zulasst, sind durch Gatter- und

Auslesefehler solche Zustande gemessen worden.

Filtert man alle ungiiltigen Zustédnde aus den Messergebnissen heraus, ist das optimale
Ergebnis als solches erkennbar, was im rechten Bild dargestellt ist. Fiir drei Stadte gibt es
nur 6 Moglichkeiten, sie in eine Reihe zu bringen — aus diesen Moglichkeiten wurde die
optimale am haufigsten gemessen. Demnach muss fiir die sinnvolle Verwendung von
Quantenrechnern groRBer Fokus daraufgelegt werden, Fehler zu reduzieren, zu mitigieren

oder zu korrigieren.
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Abbildung 39: Verteilung der Haufigkeit der gemessenen Bitstrings direkt nach der Ausfiihrung auf
dem QC in Ehningen (links) und Verteilung der Haufigkeit der Strings, nachdem ungdiltige Touren
herausgefiltert wurden

Measured Bit string

Die bisher existierenden, in ihrer GroRe stark eingeschrankten Quantenrechner sollen
moglichst friih Probleme 16sen, deren Komplexitat praktische Relevanz haben. Deshalb
wurde nach Mdglichkeiten gesucht, groRere Probleminstanzen in kleinere aufzuteilen, um
sie so auf kleinen Quantenrechnern berechenbar zu machen. Da durch schrumpfende
individuelle Problemgréfien die auszufiihrenden Schaltkreise kleiner werden, kann so
auch das entstandene Rauschen auf die Unterprobleme verteilt werden. Es wurden dabei
Ansatze erarbeitet, die sich Elementen von dynamischer Programmierung und dem A*-
Algorithmus [UC 21] bedienen. Eine entscheidende Rolle spielt dabei ein Machine-
Learning-Verfahren, mit dem die voraussichtliche Lange einer optimalen TSP-Tour

abgeschatzt werden kann. Dies wird dazu bendtigt, die Generierung der Unterprobleme zu
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fihren, da andernfalls exponentiell viele Unterprobleme generiert wiirden, deren Losung
zur Losung des urspriinglichen Problems nicht beitragen, weshalb jeder Laufzeitvorteil

verschwaénde.

In der Abbildung unten sind zwei verschiedene Losungen fiir eine zuféllig generierte TSP-
Instanz zu sehen. Links ist die optimale Losung dargestellt. Die Losung rechts zeigt das
Ergebnis des oben beschriebenen Algorithmus. Die generierten Teilprobleme bzw. deren
Losungen sind farblich voneinander abgegrenzt. Es wird daraus auch ersichtlich, dass es
sich hierbei um ein Approximationsverfahren handelt, da Heuristiken und Schatzungen
malgeblich fiir die Giite des Ergebnisses verantwortlich sind. Gleichzeitig wird fiir die
Losung der Teilprobleme QAOA verwendet, was an sich nur approximative Ergebnisse
liefert.

Abbildung 40: Darstellung einer optimalen TSP-Tour (links) und die approximative
Losung, die durch Problemaufteilung und Losung auf dem Quantenrechner entstanden

Eine genauere Beschreibung der Funktionsweise dieses Algorithmus und dessen

Implementierung sind in einem Demonstrator festgehalten worden.

Autor: Simon Garhofer (Eberhard-Karls-Universitat Tiibingen)

Kontakt: simon.garhofer@uni-tuebingen.de
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2.2.6 Fokusanwendung 6 »Routenplanung von LKW-Flotten im Supply-
Chain-Management«

Im sechsten Fokus-Anwendungsfall »Routenplanung von LKW-Flotten im Supply-Chain-

Management« vom Fraunhofer IAO mit der Firma Schwarz IT wurde ein Vehicle Routing

Problem (VRP) modelliert, welches eine Verallgemeinerung des klassischen Traveling

Salesperson Problems (TSP) darstellt.

Dabei geht es darum, eine grofle Zahl durchzufiihrender Lieferungen optimal auf eine
kleinere Zahl von Lastwagen aufzuteilen. Sobald einem Lastwagen eine Auswahl von
Lieferungen zugewiesen ist, entsteht ein kleineres Optimierungsproblem, welches man in
erster Naherung als klassisches TSP auffassen kann. Genauer genommen handelt es
sich um ein Pickup Delivery Problem (PDP). Dieses modifiziert das TSP in der Hinsicht,
dass nicht mehr beliebige Abfolgen der Orte mdglich sind, sondern gewisse Reihenfolgen
eingehalten werden missen (fiir jedes Paar von Abhol- und Lieferorten muss der Abholort

vor dem Lieferort besucht werden).

In Abbildung ist ein VRP mit 9 durchzufiihrenden Lieferungen skizziert. Ein Pickup und
Delivery Orte-Paar ist hier durch Gleichfarbigkeit und die Buchstaben P und D
gekennzeichnet. Eine mogliche Partitionierung in drei Untermengen mit jeweils drei
Lieferpaaren ist skizziert. Fir eines der dadurch entstehenden PDPs ist eine optimale
Losung angegeben. Man beachte, dass innerhalb der gleichen Farbe immer P vor D

durchlaufen wird. Alle Lastwagen starten vom selben Depot aus (schwarzer Punkt).

Abbildung 41: Ein Vehicle Routing Problem mit 9 Lieferungen als Set Partitioning Problem und die
beispielhafte Losung eines der drei dadurch entstehenden Pickup and Delivery Probleme.

In einem ersten Ansatz zur Losung des gesamten VRP, also die gesamt-optimale

Aufteilung der Lieferungen auf einzelne Lastwagen, wurde versucht das VRP als Set
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Partitioning Problem (SPP) aufzufassen, welches sich durch eine Formulierung als QUBO
ebenfalls fiir eine Losung auf dem Quantencomputer anbietet. Dieser Ansatz hat sich
leider nicht als sinnvoll erwiesen, da zur Formulierung der globalen Kostenfunktion die
Losung von sehr vielen kleinen PDPs notig ware und keine gute Heuristik zur Umgehung
dieser Problematik gefunden wurde.

Anstelle des Set-Partitioning-Ansatzes wurde das VRP daher als Uberlagerung einzelner
PDPs dargestellt. Ein einzelnes PDP kann als spezielles Traveling-Salesperson-Problem
(TSP) aufgefasst werden. Zur Enkodierung eines TSP mit n Orten sind n? Qubits nétig,
wenn man die Besuchsreihenfolge als Permutationsmatrix x; ; reprasentiert. Fir kleine
Werte von n erhalt man auch ProblemgréRen, die fiir aktuelle NISQ-Architekturen noch
handhabbar sind.

Im Folgenden soll kurz auf die oben schon angedeutete mathematische Formulierung
und Enkodierung des TSP eingegangen werden, die das Problem erst fiir den Quanten-
rechner zugénglich macht. Die entsprechende Kostenfunktion f, die eine binédre Matrix x; ;

aufnimmt, und diese gemal der zu fahrenden Strecken bewertet, stellt sich wie folgt dar:

n

n o n n n n 2
i=1 j=1

i=1 t=11,j=1 i=1
2
n n
i=1 j=1

x;; = 1 bedeutet hier, dass Tour i an Stelle j innerhalb der Abfertigungsreihenfolge steht.
D;; stellt die (bekannten) Kosten fiir die Leerfahrt dar, um vom Ende der Tour i zum
Anfang der Tour j zu gelangen. D,,,,; entspricht der Entfernung vom Depot zum Beginn
von Tour i. Der Parameter A ist ein Strafparameter, der sicherstellen soll, dass
Binarmatrizen, die keine Permutationsmatrizen sind, nicht als Losung in Frage kommen.
Denn diese wiirden Konfigurationen entsprechen, die entweder Touren auslassen oder
mehrere Touren gleichzeitig bedienen. Man beachte, dass die Kostenfunktion
quadratisch in den x;; ist, damit haben wir das Problem als Quadratic Unconstrained
Binary Optimization (QUBO) Problem formuliert, was uns die Nutzung des

Quantenalgortihmus QAOA zur Losung ermdglicht.

In Abbildung 44 ist beispielhaft gezeigt wie eine Abfertigungsreihenfolge als
Permutationsmatrix kodiert werden kann. Man beachte, dass hier aufgrund der
Vereinfachung, dass Pickup und Delivery direkt aufeinander folgen miissen, eine Tour, die

vorher aus zwei Orten bestand, nun auf einen Punkt abstrahiert wurde.
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Abbildung 42: Eine mdgliche Losung eines Pickup and Delivery Problems eines LKW mit 8
Lieferungen und seine Enkodierung als Permutationsmatrix x; ;.

Um ein VRP mit k Lastwagen und n Touren als QUBO formulieren zu kénnen, kann man
eine mogliche Aufteilung in Subtouren Uber eine Partition einer Permutationsmatrix in k
bindre Matrizen darstellen. Dafiir sind dann k n2 Qubits notwendig. Die entsprechende
Kostenfunktion lasst sich dhnlich wie oben im Falle von einem LKW aufstellen und sie ist
immer noch quadratisch in den Matrixelementen. Abbildung 45 zeigt eine mdogliche

Aufteilung fir zwei LKWs und die entsprechende Partition der Permutationsmatrix.
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Abbildung 43: Eine mdogliche Lésung eines Vehicle Routing Problems mit zwei LKWs und 8
Lieferungen und seine Enkodierung als zerlegte Permutationsmatrix.

In diesem Beispiel sind also bereits 128 Qubits notwendig. Ein auf dem IBM Quantum
System One theoretisch noch darstellbarer Fall, sind etwa zwei Lastwagen und drei
Touren mit 18 notwendigen Qubits. Im Folgenden wird eine Wahrscheinlichkeitsverteilung
fir einen LKW mit 3 Touren dargestellt, was 9 Qubits erforderte. Die entsprechenden

Schaltkreise wurden mit Hilfe der Qiskit-Klasse QAOA-Ansatz erzeugt.

Die Wahrscheinlichkeitsverteilung der 1000 Shots ist sehr breit verteilt, das optimale
Ergebnis rangiert zumindest an vorderer Stelle. Der Bitstring mit maximaler
Wahrscheinlichkeit reprasentiert allerdings keine zuldssige Losung. Im Gegensatz zu
Simulationen kann man aufgrund von Dekoharenzeffekten in echter Hardware auch mit

passend gewahltem Strafparameter unzuldssige Losungen nicht immer vermeiden.
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Abbildung 44: Wahrscheinlichkeitsverteilung der QAOA-LOsung eines Vehicle Routing Problems mit
einem LKW und 3 Lieferungen gerechnet mit 1000 shots auf dem IBM Quantum System One in
Ehningen. Die Optimale Losung ist gekennzeichnet.

Abbildung 47 zeigt ein Simulationsergebnis mittels des QASM-Simulators. Man sieht,
dass die Wahrscheinlichkeitsverteilung innerhalb einer Simulation viel gedrangter ist, da
hier im Normalfall keine unzuldssigen Losungen auftreten. Auch wenn der favorisierte
Bitspring mit 33% Wahrscheinlichkeit nur einer leicht suboptimalen Lésung entspricht,

ragen die optimalen Losungen mit 5% - 6% noch substanziell heraus.
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Abbildung 45: Wahrscheinlichkeitsverteilung der QAOA-LOsung eines Vehicle Routing Problems mit
einem LKW und 4 Lieferungen gerechnet mit 1000 shots mit dem QASM-Simulator. Die beiden
optimalen Losungen sind gekennzeichnet.

Die ProblemgroRen mit zwei LKWs, die 18 Qubits erfordern, lassen sich auf dem System
One in Ehningen leider nicht mehr sinnvoll berechnen. Die hohe Qubitzahl in
Zusammenhang mit der starken Kopplung (jedes der 18 Qubits muss mit bis zu 12
anderen verschrankt werden) fiihrt zu einer prohibitiv hohen Anzahl an CNOT Gattern, die
im entsprechenden Schaltkreis bei den derzeitigen Fehlerraten zu so viel Rauschen
fiihren, dass es von aktuellen Fehlermitigationstechniken nicht mehr beherrscht werden

kann.
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Die verwendeten Algorithmen sind auch in einem Demonstrator (siehe Projektwebsite)
dargestellt. Hier wurden Beispielinstanzen von Vehicle Routing Problemen
unterschiedlicher Komplexitat in Python modelliert auf welche QAOA in unterschiedlicher

Parametrisierung angewendet werden kann.

Autor: Dr. Florian Knéble

Kontakt: florian.knaeble@iao.fraunhofer.de

2.3 Expectation Management und Handlungsempfehlungen

In Kapitel 1.1 und Kapitel 2.1 wurde das sich rapide entwickelnde Okosystem aus
Hardware- und Softwareanbietern, Start-ups, Forschungspartnern und -projekten sowie
interessierten Unternehmen diskutiert. Insbesondere wurden in Kapitel 2.1 konkrete
industrielle Anwendungsfalle und deren Umsetzung mittels Quantentechnologie in der
NISQ-Ara vorgestellt. Um jedoch allen Akteuren des Okosysteme eine gemeinsame und
realistische Einschatzung der aktuell moglichen Losungen via Quantencomputing zu
vermitteln, einem Quantenhype vorzubeugen und etwaige Anspriiche an heutige
Quantenldsungen realistisch einzuschatzen, soll an dieser Stelle noch einmal konkret auf

den Stand der derzeitigen Forschung eingegangen werden.

Wie in Kapitel 2.1 beschrieben, sind die heute zu behandelnden Probleminstanzen
industrieller Anwendungsfélle noch prototypisch. Dies liegt daran, dass durch die
aktuellen Hardwareeigenschaften Quantenschaltkreise (Softwareldsungen) noch sowohl
in ihrer Breite als auch in ihrer durchfiinrbaren Tiefe beschrénkt sind (siehe Kapitel 1.1).
Die Breite ist hierbei limitiert durch die zur Verfiigung stehende Anzahl an Qubits (siehe
Infobox 1), die Tiefe durch die Zuverldssigkeit der Gatteroperationen und der
Koheranzzeit (siehe Kapitel 1.2.4). Wie im einleitenden Kapitel 1.1 dargestellt, befinden
sich diese Parameter lber das gesamte Hardwarespektrum hinweg in stetiger und
rapider Verbesserung. Wissenschaft, Wirtschaft und Politik investieren hier Hand in Hand

signifikant in angewandte Forschung und Entwicklung.

Es ist jedoch zu erwarten, dass es selbst bei gleichbleibend hohem Entwicklungstempo
noch einige Jahre dauern wird, bis die in Kapitel0 vorgestellten Anwendungen
praxisrelevante ProblemgroRen effizient 16sen kdnnen. Zudem ist fiir die hybriden
Methoden der NISQ-Ara nicht rigoros beweisbar, dass diese einen Quantenvorteil zeigen
werden. Hierbei handelt es sich meist um heuristische Ansédtze einen Quantenvorteil zu
realisieren. Die vorgestellten Ergebnisse stellen allerdings bereits heute ein Proof-of-

Concept dar, dass wir erste Anwendungsfdlle mittels Quantentechnologie als
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Minimalbeispiele 16sen konnen. Dies gilt es nun zu performanten End-to-End Losungen

weiterzuentwickeln, welche schlussendlich einen Quantenvorteil aufweisen.

Es ist daher bereits heute fiir potenzielle industrielle Anwender essenziell, jene
Entwicklung engmaschig zu verfolgen, um direkt mit der Technologie mitzulernen und
sich durch den Paradigmenwechsel der Quantensoftware-Entwicklung nicht abhdngen zu
lassen. Dies schlieBt die auf Hardwareseite stattfindende Entwicklung mit ein, um hier
den Markt fundiert bewerten zu kdnnen. Ein Unternehmen sollte laufend beobachten, wie
sich die Entwicklungen im Hardware-Software-Codesign auf seine relevanten
Anwendungsfélle auswirken. Weiter ist es zentral auf Entwickelnden-Ebene ein gewisses
Know-how, beispielsweise in Kollaborationen mit (angewandten) Forschungspartnern in
gemeinsamen Projektvorhaben aufzubauen, um den angestrebten Quantenvorteil direkt

nutzbar umzusetzen, sobald er sich bietet.

Autoren: Dr. Florian Knable (Fraunhofer IAQ), Dr. Christian Tutschku (Fraunhofer IAQ)

Kontakt: florian.knaeble@iao.fraunhofer.de, christian.tutschku@iao.fraunhofer.de
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3 DER SEQUOIA ANWENDUNGSBAUKASTEN -
QUANTENCOMPUTING IN DER PRAXIS

Zu den grundlegenden Erfolgsprinzipien des Software-Engineerings zdhlen Abstraktion,
Wiederverwendbarkeit und leistungsfahige Werkzeuge. Sie ermdglichen Arbeitsteilung
und Spezialisierung bei der Entwicklung von Anwendungen und leisten hierdurch einen
erheblichen Beitrag zur Erzielung von Zeit- und Kostenvorteilen. Abbildung 48 zeigt
typische Abstraktionsebenen bei der Entwicklung von Anwendungssoftware. Konnen
Anwendungsentwicklerfsinnen auf einen leistungsfahigen Anwendungsbaukasten
zuriickgreifen, sinken Softwarefehler und die zur Realisierung einer Anwendung bendtigte
Zeit erheblich. Muss ein Unternehmen zur Realisierung einer Anwendung mehr
Abstraktionsebenen adressieren, so steigt die bendtigte Entwicklungszeit und in der

Regel auch die Kosten.

Software-Engineering
Zielorientierte Bereitstellung und systematische Verwendung von Prinzipien, Methoden
und Werkzeugen fiir die arbeitsteilige, ingenieurmallige Entwicklung und Anwendung

von umfangreichen Softwaresystemen.

Anwender*innen o) ’

Anwendungsentwickler*innen w
Anwendungsbaukasten -
Bibliotheken
Programmiersprachen
Betriebssystem

. Software
Firmware

Hardware

Abbildung 46: Abstraktionsebenen im Software-Engineering

Da Quantencomputer in den letzten Jahren einem breiteren Kreis von Anwender*innen
zuganglich wurden und sich mittelfristig eine kommerzielle Nutzung abzeichnet, hat sich
die Weiterentwicklung insbesondere auf den unteren und mittleren Abstraktionsebenen
erheblich beschleunigt. Anwendungsbaukasten wie Qiskit etc. unterstiitzen erste
Problemstellungen auf hoher Abstraktionsebene, sind jedoch noch zu unflexibel, um eine
groRere Zahl realer Anwendungen darauf abbilden zu kénnen. SEQUOIA stellt fiir die im
Projekt adressierten/demonstrierten Use Cases die notwendige flexible Unterstiitzung
durch den SEQUOIA Anwendungsbaukasten bereit.
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3.1 Quantensoftware-Engineering

Wahrend die Programmierung von Quantencomputern seit einigen Jahren erforscht wird,
steht die Forschung im Hinblick auf Software-Engineering noch ganz am Anfang. Die
Definition des Begriffs Quantensoftware-Engineering sowie  zugehoriger
Ausbildungsinhalte erfolgt seit dem Jahr 2020 durch eine ganze Reihe von Workshops
wie dem »Workshop on Quantum Software Engineering (Q-SE)« [S 1] im Rahmen der IEEE
International Conference on Software Engineering (ICSE) oder dem »Workshop on
Quantum Software Engineering & Technology (Q-SET)« [S 2], [S 3] im Rahmen der IEEE
International Conference on Quantum Computing and Engineering (QCE). Fokussiertere
Workshops sind der »Workshop on Quantum Software Architecture (QSA)« [S 4] im
Rahmen der IEEE International Conference on Software Architecture (ICSA), der
»Workshop on Quantum Software Analysis, Evolution and Reengineering (Q-SANER)« im
Rahmen der IEEE International Conference on Software Analysis, Evolution and
Reengineering (SANER) und die International Conference on Quantum Software (QSW)
[S 5] im Rahmen des IEEE World Congress on SERVICES.

Die Erarbeitung der Definition des Begriffs Quantensoftware-Engineering diskutiert vor
allem die Frage in welchen Aspekten Quantencomputing die einzelnen Teilgebiete des
Software-Engineerings beeinflusst und neue Vorgehensweisen und Technologien
erfordert. Nachfolgend werden diese Unterschiede und ihre Einflliisse auf das Software-

Engineering ausfihrlicher erlautert.

Quantencomputing stellt keine Alternative zu klassischen Rechnerarchitekturen dar,
sondern eine Ergdnzung. Zum einen entfaltet Quantencomputing seine Uberlegenheit nur
bei der Lésung sehr spezifischer Probleme. Zum anderen sind in der aktuellen NISQ-Ara

noch keine beliebig tiefen Quantenschaltkreise mdglich (siehe Kapitel 1.2.4).

Diese beiden Umsténde fiihrten und fiihren zu einer Ausbildung sogenannter hybrider
Ansdtze, bei der klassisches Computing und Quantencomputing sich gegenseitig
abwechseln (siehe Abschnitt 1.4.4 Variationelle Quantenalgorithmen). Entsprechend ist
die zentrale Herausforderung fiir das Software-Engineering die moglichst nahtlose
Integration beider Paradigmen. Im Gegensatz zu klassischer spezialisierter Hardware
(GPU, FPGA, ASIC etc.) ist der konzeptionelle Bruch durch die dem Quantencomputing
zugrundeliegenden Effekte der Quantenmechanik (siehe Kapitel 1.2) erheblich groRer. So
folgt die Codierung von Information in Qubits meist einer vollig anderen Logik als in
klassischen Bits. Bei jedem Datentransfer zwischen klassischer Rechnerarchitektur und
einem Quantencomputer ist somit eine komplexe Transformation notwendig. Diesen
Overhead zu reduzieren, um die Effizienz von hybriden Ansatzen zu gewahrleisten, ist

eine beispielhafte Herausforderung.
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Aus dem erheblichen konzeptionellen Unterschied gegeniiber klassischen Computern
und der gegenwartigen Situation, in der Quantencomputing aus einer stark spezialisierten
Forschungsdisziplin in die breite Anwendung(-sforschung) (ibergeht, ergeben sich einige
Aufgabenfelder des Quantensoftware-Engineerings, in denen keine addquaten Losungen

aus dem Software-Engineering bereitstehen.

3.1.1 Vorgehensmodelle

Fir die Entwicklung einer Softwareanwendung hat das Software-Engineering
verschiedene Vorgehensmodelle entwickelt. Diese variieren im Grad ihrer Formalitat und
konnen eher sequentiell oder eher evolutiondr ausgestaltet sein. Ihnen gemein ist jedoch
eine Unterteilung in Entwicklungsphasen, die (noch erweitert um eine Betriebs- oder
Wartungsphase) zu einem allgemeinen Software-Lebenszyklus zusammengefasst
werden konnen. Diesen skizzieren wir im Folgenden, bevor wir im nachsten Abschnitt
darauf eingehen, wie sich ein entsprechender Quantensoftware-Lebenszyklus darstellen

konnte.

Anforderungsanalyse

Verteilung

Entwicklung

Abbildung 47: Phasen der Softwareentwicklung

Jeder Lebenszyklus beginnt mit einer Anforderungsanalyse, in der erhoben und
dokumentiert wird, welche Aufgaben die zu erstellende Software zu erfiillen hat. Die hier
detailliert niedergelegten Spezifikationen dienen in der Designphase dazu, die
Softwarearchitektur festzulegen. Dies schlieBt die Aufteilung des Systems in
Komponenten und deren Kommunikation untereinander ein, sowie die verwendeten
Programmiersprachen und Frameworks. Aulerdem missen die Zielplattformen
ausgewahlt werden, auf denen die Software lauffahig sein soll. In der Entwicklungsphase

wird dann gemadR dem Design die eigentliche Programmierung durchgefiihrt.
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In der Testphase werden die Spezifikationen Uberpriift. Dies kann zum Beispiel
automatische Tests kleiner Module, Integrationstests tiber mehrere Module und Lasttests
auf Performanz umfassen.

In der Verteilungsphase wird die Software ausgerollt und zum Einsatz gebracht. Spater
auffallende Fehler werden in der Wartungsphase behoben. Diese Phase dauert den
gesamten Betrieb Uber an und umfasst jegliche Verdanderungen und Erweiterungen der

Software, die durch Anderungen der Anforderungen im Zeitverlauf nétig werden kénnen.

Bei der agilen Softwareentwicklung werden diese Phasen innerhalb fortlaufender Sprints
immer wieder durchlaufen. Jeder anschliefende Sprint kann auch als Wartungsarbeit an
der bereits bestehenden Implementierung verstanden werden. Daher taucht die

Wartungsphase im Kreislaufmodell in Abbildung 49 nicht explizit auf.

Im klassischen Wasserfallmodell findet jede Phase hingegen nur einmal statt.

3.1.2 Quantumsoftware-Lifecycle

Im Vergleich zum klassischen Vorgehensmodell sollen nun die fir das
Quantencomputing spezifischen Unterschiede herausgearbeitet werden. Dabei
orientieren wir uns an den oben dargestellten Phasen.

Fir einen Quantensoftware-Lebenszyklus, der tber die hier dargestellte Anwenderebene
hinaus auch auf technische Details eingeht, sei auf die umfassende Darstellung in [S 1]
verwiesen. Die Auswirkungen auf das Zusammenspiel von Development und Operations

(DevOps) werden zum Beispiel in [S 23] betrachtet.
3.1.2.1 Anforderungsanalyse

Da die Anforderungsanalyse rein die Problemebene betrifft und noch unabhéngig von der
genauen Art der technischen Umsetzung ist, sind hier keine Einflisse durch das

Quantencomputing zu erwarten.
3.1.2.2 Entwurf

Der Entwurf neuer Algorithmen wird in der Regel nicht als Kerndisziplin des Software-
Engineerings betrachtet. Vielmehr adressiert Software-Engineering die Auswahl,
Anpassung, Implementierung und Komposition von Algorithmen zu komplexen
Softwareldsungen, um konkrete Anforderungen aus der Praxis zu erfiillen. Im Laufe der
vergangenen Jahrzehnte sind eine Klassifikation von grundlegenden Problemen der
Informatik und den zugehorigen Algorithmen zur Losung dieser Probleme entstanden.
Fir viele Probleme gibt es dabei eine ganze Reihe von Algorithmen mit unterschiedlichen
Eigenschaften, die meist gut verstanden sind. Zudem haben viele Algorithmen Gber die

Zeit hinweg eine stetige Verbesserung erfahren. Im Gegensatz dazu decken die bisher
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bekannten Quantenalgorithmen nur einen Teil der algorithmischen Problemstellungen ab,
die bei der Entwicklung von Anwendungen zu I6sen sind. Zudem sind die Eigenschaften
von vielen Quantenalgorithmen im Hinblick auf Anwendungen in der Praxis bisher oft
noch nicht gut verstanden. Quantensoftware-Engineering muss entsprechend den
Entwurf neuer Algorithmen mitbetrachten, da auf absehbare Zeit bei der Entwicklung von
Quantensoftware Problemstellungen auftreten werden, fiir welche passende

Quantenalgorithmen fehlen.

Anwendungen fiir Quantencomputer bestehen zu einem grofRen Teil aus klassischen
Softwarekomponenten, die mindestens Aufgaben wie Ein- und Ausgabe, Persistierung
von Daten und die gesamte Ablauflogik der Anwendung bereitstellen. Diese klassischen
Anteile  werden um  Quantensoftwarekomponenten ergdnzt, die einzelne
Quantenalgorithmen implementieren und Teile der Berechnungen auf Quantencomputern
ausfiihren. Diese Berechnungen weisen jedoch einige Besonderheiten auf, wie z. B. die
Notwendigkeit, fiir jede Ausflihrung neue Schaltkreise zu erzeugen, da Eingabedaten in
Form von Initialisierungslogik fiir Qubits Teil des Schaltkreises sind. Das den meisten
klassischen Rechnerarchitekturen zugrunde liegende Prinzip der Trennung von Daten und
Programmcode greift somit nicht. Quantensoftware-Engineering muss dies beim Entwurf
von Anwendungen durch entsprechende Modellierungs- und Spezifizierungstechniken
sowie Entwurfsmuster unterstiitzen [S 6].

Beim Zusammenspiel von Quanten- und klassischen Softwarekomponenten zu einer
Anwendung macht es der komplexe Entwurfsraum (Gesamtheit der Freiheitsgrade im
Entwurf, die durch eine Entwurfsentscheidung ausgeprdgt werden) sehr schwer,
Annahmen zu qualitativen Eigenschaften, wie Performanz und Zuverlassigkeit, zu treffen.
Insbesondere die Charakteristiken der NISQ-Ara (wenige sowie fehlertrachtige Qubits und
begrenzte Zeit, in der die Kohdrenz (siehe Kapitel 1.2.4) machen es notwendig,

praxisrelevante ProblemgréRen in kleinere Teile zu zerlegen.

Das Auffinden geeigneter Teilprobleme, bei deren Losung die spezifischen
Geschwindigkeitsvorteile des Quantencomputers gehoben werden konnen, ist die
eigentliche Herausforderung des Entwurfs. Ebenso wie die Abbildung des
Zusammenspiels zwischen klassischer und Quantensoftware in einem geeigneten
hybriden Workflow. Zum Beispiel muss der Zustand des Quantencomputers fiir jede
Teilberechnung vollstdandig neu initialisiert werden. Der Bedarf des Zerlegens in
Teilberechnungen verbunden mit der fehlenden Moglichkeit Zustande tiber Berechnungen
hinweg zu erhalten, hat betrachtliche Auswirkungen auf die Performanz einer
Anwendung. Es kommt hinzu, dass aufgrund der stark unterschiedlichen
Fehlercharakteristika von Quantencomputern und dem somit unterschiedlichen Bedarf
zur Fehlerkompensation, Algorithmen bzw. deren Implementierungen sich sehr

hardwareabhangig verhalten.
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Methoden und Werkzeuge zur Analyse des komplexen Entwurfsraums von Anwendungen
mit Quantensoftware-Komponenten im Hinblick auf die Vorhersage von Performanz und
Zuverlassigkeit stellen daher eine wichtige Aufgabe des Quantensoftware-Engineering
dar [S7].

3.1.2.3 Programmierung

Bisher war die Programmierung von Quantencomputern eng verbunden mit deren
Entwicklung. D. h. Personen, die Quantencomputer programmiert haben, waren in der
Regel auch in deren Entwicklung eingebunden und hatten einen fachlichen Hintergrund in
Quantenphysik oder dhnlichem. Aktuell findet der Ubergang in die Anwendung statt,
sodass zunehmend Personen ohne detaillierte Kenntnisse der physikalischen Grundlagen
der Quantenmechanik sich der Programmierung von Quantencomputern zuwenden.
Deshalb werden in der akademischen Ausbildung seit einigen Jahren Curricula erprobt,
die ausloten, welche zuséatzlichen Kompetenzen in die Informatikausbildung eingebracht
werden missen, um die Fahigkeit zur Programmierung von Quantencomputern zu
vermitteln [S 8], [S 9], [S 10] [S 12]. Inzwischen umfasst die Forschung ebenfalls erste
Arbeiten, die die gegenwartig verfligbaren Programmier-Frameworks  fir

Quantencomputer aus didaktischer Sicht bewerten [S 13].

Die  Programmierung einer  Quantensoftware kann auf unterschiedlichen
Abstraktionsebenen erfolgen (siehe Abbildung 50). Auf niederer Ebene arbeitet man bei
gatterbasierten Quantenprozessoren mit sogenannten »Quantenschaltkreisen«, die
festlegen, in welcher Reihenfolge welche Quantengatter auf welche Qubits angewandt
werden. Dagegen existieren auf hoherer Ebene Anwendungsbaukasten, die fiir einzelne
Teile von Algorithmen oder fiir ganze Algorithmen zugehérige Quantenschaltkreise

generieren kdnnen.

n

(mathematische) _,

Problemformulierung |

Unterstiitzung
A iy
Anwendungsbaukasten Algorithmen e
Bibliotheken Schaltkreise

Compiler | schaltkreise (HW-spezifisch)

Quantenprozessor

Abbildung 48: Abstraktionsebenen der Programmierung von Quantencomputern. Entsprechend der
Abstraktionsebene dndern sich die Anforderungsprofile fiir die Programmierung. Fir die Erstellung
von Schaltkreisen ist ein detailliertes Verstéandnis der physikalischen Eigenschaften der einzelnen
Quantengatter sowie der durch die Gatter realisierten Effekte auf Qubits notwendig. Im Gegensatz
dazu kann auf Ebene von Anwendungsbaukdsten mit wesentlich weniger Detailkenntnis der
physikalischen Grundlagen programmiert werden.
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Aktuell sind die durch Anwendungsbaukadsten bereitgestellten Implementierungen von
Algorithmen oftmals fiir eine konkrete Problemstellung optimiert. Sie weisen
entsprechend wenig Flexibilitdt auf und erzeugen bereits bei einer leicht variierten
Problemstellung sehr ineffiziente Quantenschaltkreise. Generische Implementierungen
von Quantenalgorithmen, die fiir unterschiedliche Auspragungen einer Problemstellung in
der Lage sind, effiziente Schaltkreise zu erstellen, werden erst langsam Verbreitung
finden. Das SEQUOIA-Konsortium wird fiir ausgewahlte Anwendungsfélle derartige

flexible Implementierungen demonstrieren.

Auf der Ebene der Quantenschaltkreise stellen die meisten Programmier-Frameworks
Bibliotheken mit Schaltkreisbausteinen bereit, die bestimmte Funktionen realisieren
sowie zu Algorithmen und Anwendungen zusammengesetzt werden konnen. Die
Quantenschaltkreise werden in den meisten Frameworks in einem universellen Format
definiert und dann fiir die Ausfiihrung auf einem konkreten Quantenprozessor in
prozessorspezifische Schaltkreise libersetzt. Dabei werden sowohl die fiir den Prozessor
verfligbaren Gatter als auch dessen Topologie beriicksichtigt. Compiler flihren diesen
Schritt automatisch aus. Allerdings kann durch die dynamische Entwicklung der

Quantenprozessoren die Effizienz der Ubersetzung stark variieren.
3.1.2.4 Test und Validierung

Das Testen und Validieren von Software fiir Quantencomputer birgt mehrere grol3e
Herausforderungen. So gibt es nur sehr beschrankte Mdglichkeiten, Zwischenzustande
eines Quantenschaltkreises auszuwerten, da Qubits beim Auslesen ihre
quantenmechanischen Eigenschaften, (siehe Abschnitt 1.2.1) wie Superposition und
Verschrankung, verlieren [S 14]. Deshalb ist ein Quantencomputer als »Blackbox«
aufzufassen, der eine Anfrage annimmt, nicht einsehbare Berechnungen auf Basis der
quantenmechanischen Eigenschaften durchfiihrt und am Ende eine Antwort liefert.
Dieses grundlegende Prinzip des Quantencomputings hat zur Konsequenz, dass fiir Test
und Validierung nur Techniken eingesetzt werden konnen, die eine »Blackbox-Sicht« auf
die Quantensoftwarekomponenten einnehmen. Hierbei kann das Verhalten einer
Quantensoftwarekomponente lediglich auf Basis ihrer Ein- und Ausgabedaten bewertet

werden und nicht durch eine Analyse der genauen Ablaufe innerhalb der Komponente.

Darliber hinaus liefert das Auslesen von Qubits bedingt durch die Natur des
quantenmechanischen Messprozesses ein inhdrent zufélliges Ergebnis. Durch
wiederholte Ausfiihrung einer Berechnung entsteht eine Wahrscheinlichkeitsverteilung
der Ausgabezustande, aus der dann das Ergebnis der Berechnung abgeleitet werden
muss. In der aktuellen NISQ-Ara weisen Quantencomputer zudem erhebliche

Fehlercharakteristiken auf. Beispielsweise fiihren einzelne Quantengatter in einer
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Quantenschaltung nicht exakt die vorgesehene Zustandsanderung von Qubits durch oder
Qubits weichen bereits nach sehr kurzen Zeitspannen von ihrem urspriinglich gesetzten
Zustand ab.

Im Kontext der genannten Eigenschaften von Quantencomputern wird klar, dass eine
Implementierung eines Quantenalgorithmus schwer als korrekt bewertet werden kann.
Nur wenn diese Implementierung tolerant gegeniiber den Fehlercharakteristiken eines
bestimmten Quantencomputers ist, liefert der Quantenalgorithmus Ergebnisse, die es

ermdglichen, die falschen von den richtigen Ergebnissen zu separieren.
3.1.2.5 (Software-)Verteilung

Auch wenn einige Hardwareanbieter bereits in Aussicht stellen, Quantencomputer
ausliefern zu wollen, auf die der Anwender direkt selbst zugreifen kann, erfolgt der Zugriff
aktuell immer noch iber Cloud Systeme, an die man die entwickelten Schaltkreise als
einzelne Jobs absendet. Der klassische Teil der Software, der wie gewohnt verteilt
werden kann, muss also nur mit den dafiir notwendigen Informationen Uber diese
Endpunkte ausgestattet werden. Die (temporare) Installation der Quantenschaltkreise fir
die Ausfiihrung eines Jobs auf dem Backend wird hingegen komplett vom Framework

des jeweiligen Herstellers ibernommen.
3.1.2.6 Wartung

Die Wartung von Quantensoftware unterscheidet sich von Software fiir konventionelle
Hardwarearchitekturen vor allem durch das sich rasch andernde Hardwareumfeld und die

Tatsache, dass Quantencomputer nur tiber Clouddienste zur Verfligung gestellt werden.

Es werden verschiedene Realisierungen von Quantencomputern parallel erforscht, die auf
unterschiedlichen Technologien (Supraleiter, lonenfallen, Photonen etc., siehe Kapitel 1.3)
basieren. Nicht alle Software Development Kits harmonieren mit jedem Ansatz und Stand
heute ist unklar, ob sich alle Ansétze durchsetzen werden.
Auch innerhalb einer Technologie gibt es eine vergleichsweise rasche Abfolge von
Prozessorgenerationen. Um von verbesserter Performanz oder verbesserter
Fehlerkorrektur zu profitieren, kann unter Umstanden ein Update der Software von Né&ten
sein.

Auch die aktuell zur Verfligung stehenden Software Development Kits fiir die
Quantenprogrammierung andern sich tendenziell schneller und volatiler als ihre
konventionellen Gegenstiicke. Damit kann die Adaption einer neuen Version auch
Nacharbeiten an der Codebasis nach sich ziehen.

Schlussendlich sind die aktuell prominenten variationellen Algorithmen (siehe Abschnitt

1.4.4) noch in der Erforschungsphase und damit per se volatil. Deren Implementierungen
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werden deshalb ebenfalls einem standigen Verbesserungsprozess unterworfen sein. All
diese Faktoren lassen tendenziell kiirzere Wartungsintervalle erwarten und unterstreichen

damit nochmals die gesteigerte Bedeutung einer hohen Wartbarkeit.

3.1.3 Bedeutung von Simulatoren

Es besteht grundsatzlich die Moglichkeit einen Quantenalgorithmus auf einem
konventionellen Computer zu simulieren. Die Anwendung eines Quantenschaltkreises auf
einen Anfangszustand entspricht mathematisch einer Matrixmultiplikation. Die Gro3e der
entsprechenden Matrix wachst allerdings exponentiell mit der Anzahl der simulierten
Qubits und demgemaR auch der Bedarf an Arbeitsspeicher. Wahrend man bei 10 Qubits
noch im Bereich von Megabyte ist, um die entsprechende Matrix darzustellen, erreicht
man bei 20 Qubits schon den Bereich von Terabyte. Tabelle 3 in Kapitel 1 zeigt den
genauen Zusammenhang zwischen der Anzahl von Qubits und dem Speicherbedarf fiir
einen Quantenzustand. Man beachte, dass man fiir den Bedarf der Matrix, den Bedarf fir

den Zustand quadrieren muss.

Es gibt auch effizientere Simulationsmethoden [S 15], welche nicht die gesamte Matrix

gleichzeitig im Speicher bendtigen, aber das Wachstum bleibt exponentiell.

Fir Algorithmen mit einer niedrigen zweistelligen Zahl von Qubits ist eine Simulation
aktuell noch gut darstellbar und auch deutlich gilinstiger als einen echten Quantenrechner
zu verwenden. Eine Simulation ist zudem frei von der bereits erwahnten
Fehleranfalligkeit aktueller Quantencomputer. Auch die probabilistische Problematik wird
hinfallig, wenn man einen Simulator verwendet. Dieser kann samtliche Amplituden des
Ergebnisvektors ausgeben, die man physikalisch durch wiederholte Messungen
herausarbeiten misste. Damit ldsst sich leichter erkennen, ob der Algorithmus
tatsachlich so ablauft wie konzipiert. Wiederum im Vergleich mit der Rechnung auf einem
echten Quantencomputer kann dies auflerdem das Verstandnis dafiir scharfen, wie sich

Fehler auswirken und Moglichkeiten er6ffnen, daraus Mitigationsmethoden abzuleiten.

Bei der Entwicklung von Quantenalgorithmen ist es also angebracht, die Ergebnisse
immer zuerst mit einem Simulator zu validieren, bevor man zur Rechnung auf einem
echten Quantenrechner Gibergeht. Als Zwischenschritt gibt es auch noch die Mdglichkeit,
das Fehlerverhalten eines bestimmten Quantenrechners in die Simulation
miteinzubeziehen. Wie Algorithmen auf Problemgréen verifiziert werden, die einer

Simulation nicht mehr zugéanglich sind, ist allerdings eine offene Forschungsfrage.

3.1.4 Cloud-Backends

Derzeitig stellen alle Anbieter von Quantencomputern ihre Hardware als Cloud-L&sung

bereit. Um eine Rechnung auf einem Quantencomputer auszufihren ist es, dhnlich wie
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beim Hochleistungsrechnen, notwendig, das erstellte Programm in eine Warteschlange
einzureihen, die dann vom Cloud-Backend abgearbeitet wird. Da man keinen direkten
Einfluss auf die Zeit hat, die bis zur Ausfiihrung des Programms verstreicht, werden

bestehende Workflows so unterbrochen.

Insbesondere bei hybriden Programmen, die ein Wechselspiel von klassischem und
Quantum Computing bendtigen, kann die Ausfiihrungsdauer so betrachtlich steigen. Eine
Messung der Performanz wird deutlich erschwert. Eine Losung hierfiir besteht darin, das
gesamte Programm (klassischer Teil wie Quantenteil) in einer Laufzeitumgebung in der
Cloud ausfiihren zu lassen. Dies garantiert immer noch nicht eine durchgéngige
Ausfiihrung, aber eine drastische Reduktion der Wartezeiten. Der im SEQUOIA-Baukasten
enthaltene Ausfiihrungsservice, der in Abschnitt Ausfiihrungs-Modul beschrieben wird,

unterstitzt ebenfalls beim Umgang mit Cloud-Backends.

Autoren: Oliver Denninger (FZI Forschungszentrum Informatik), Dr. Florian Knable
(Fraunhofer IAO), Daniel Mayer (Fraunhofer IAQ),

Kontakt: denninger@fzi.de, florian.knaeble@iao.fraunhofer.de,
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3.2 Der SEQUOIA Werkzeugkasten - High-Level Entwickler API

Optimierun
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Abbildung 49: Schematische Darstellung der Verwendung des Werkzeugkastens

Wie weiter oben bereits angedeutet, steht und fallt die Produktivitdit der
Softwareentwicklung mit  der Verfiigbarkeit von  Software-Baukasten, die
wiederverwendbare Implementierungen zur Losung gangiger Problemklassen enthalten.
Im Rahmen des SEQUOIA-Projektes werden daher vorhandene Software-Bausteine
zusammengetragen und bewertet. Ergdnzend wurden eigene Komponenten entwickelt,
welche zusammen mit den vorhandenen in einen Werkzeugkasten integriert wurden.
Dabei wurde besonderes Augenmerk daraufgelegt, dass die Komponenten
anbieterunabhangig sind, sodass Interoperabilitdit mit allen gangigen Frameworks
gewahrleistet ist.

Der Werkzeugkasten gliedert sich in die vier verwendeten Application Programming
Interfaces (APIs) zur Umsetzung von Quantenalgorithmen, welche in Abbildung 51

dargestellt sind. Im Folgenden werden diese kurz dargestellt.

3.2.1 Schaltkreisgenerierungs-Modul

Bei der Bearbeitung der in Kapitel 0 beschriebenen Use Cases sind
Schaltkreisimplementierungen von Quantenalgorithmen entstanden, welche als Teil des
Werkzeugkastens veroffentlicht werden. Dazu gehoren zum Beispiel die in Abschnitt 3.3
vorgestellte LOosung eines modifizierten Traveling-Salesperson-Problems und die
Implementierung eines Variational Quantum Linear Solvers zur Losung linearer
Gleichungssysteme. Diese Schaltkreisimplementierungen werden (ber eine APl zur
weiteren Verwendung zur Verfligung gestellt, sodass Schaltkreise fiir betreffende
Probleme automatisch generiert und als Bausteine in anderen Algorithmen verwendet

werden koénnen. Weitere enthaltene Algorithmen(-bausteine) sind die Quantum Fourier
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Transformation (QFT), Quantum Phase Estimation (QPE), Quantum Approximate
Optimization Algorithm (QAOA) und Quantum Algorithm for Linear Systems of Equations
(HHL).

Um Daten auf dem Quantenrechner zu verarbeiten, miissen diese enkodiert werden. Dies
ist vergleichbar mit der Bindrkodierung einer Zahl fiir die Verarbeitung auf einem
klassischen Computer. Zur Schaltkreisgenerierung stehen daher auch Bausteine bereit,
um klassische Daten auf alle gangigen Arten (z. B. Basis-Enkodierung, Winkel-
Enkodierung, Amplituden-Enkodierung) als Quanten-Daten zu enkodieren. Zum Beispiel
bendtigt der HHL-Algorithmus seinen Input in Basis-Enkodierung, stellt seinen Output
hingegen in Amplituden-Enkodierung zur Verfiigung. Eine Ubersicht {iber Enkodierungen

fur Quantenalgorithmen findet sich zum Beispiel in [S 17].

3.2.2 Ubersetzungs-Modul

Aktuell existieren diverse unterschiedliche Programmiersprachen und Frameworks zur
Implementierung von Quantenalgorithmen, welche eine starke Abhangigkeit zum
jeweiligen  Hersteller zeigen. Im  Allgemeinen existieren nicht fir jede
Programmiersprache auch die notwendigen Compiler, um die Schaltkreise fiir die
Hardware aller Hersteller in ausfihrbaren Code zu kompilieren.
Um Implementierungen in unterschiedlichen Frameworks verwenden zu konnen,
existieren eine Reihe von Ubersetzern, die Schaltkreise zwischen unterschiedlichen
Sprachen konvertieren kénnen. Diese werden im Ubersetzungsmodul integriert und iber
eine Schnittstelle bereitgestellt. Somit konnen unter anderem die durch das
Schaltkreisgenerierungs-Modul erzeugten Schaltkreise in mehreren Sprachen verfiigbar
gemacht werden. Dies erleichtert die Ausfiihrung der Schaltkreise auf der Hardware

unterschiedlicher Hersteller.

3.2.3 Ausfiihrungs-Modul

Die Ausflihrungskomponente erlaubt es, Quantenschaltkreise lber eine Schnittstelle auf
unterschiedlichen Quantencomputern auszufiihren. Diese konnen von unterschiedlichen
Herstellern stammen und die Schaltkreise in unterschiedlichen Sprachen vorliegen. Daher
kann es notwendig sein, dass Schaltkreise vor der Ausfiihrung mit Hilfe des
Ubersetzungs-Moduls in eine kompatible = Sprache  iibersetzt  werden.
Damit wird gewahrleistet, dass die vorliegenden Quantenschaltkreise auf einer
geeigneten QPU ausgefiihrt werden konnen. Die als Service gestaltete
Ausfiihrungskomponente ibermittelt die Schaltkreise zur Ausfiihrung an den jeweiligen
Provider und ruft die Ergebnisse ab, sobald sie bereitstehen. Hierzu werden die
auszufiihrenden Schaltkreise in vom Provider unterstiitzte Ausfiihrungs-Jobs verpackt.
Somit wird eine einfache und kompakte Ausfiihrung mit minimaler Wartezeit

sichergestellt.
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3.2.4 Fehlermitigations-Modul

Das Fehlermitigations-Modul hilft dabei, den Einfluss der in der NISQ-Ara typischen Fehler
bei der Ausflihrung von Quantenschaltkreisen zu reduzieren. Eine ausfiihrlichere
Diskussion zu Fehlern in der NISQ-Ara und den Fehlerarten findet sich in Abschnitt 1.5.
Der Fokus des Fehlermitigations-Moduls liegt gegenwartig auf der Abmilderung
(Mitigation) von Auslesefehlern. Uber die Schnittstelle kénnen hierzu Kalibrierungsdaten
fir die Quantencomputer unterschiedlicher Hersteller generiert werden. Dazu wird eine
Reihe von speziell praparierten Kalibrierungsschaltkreisen zur Messung von Fehlerraten
auf der Hardware ausgefiihrt. Anhand der gemessenen Fehlerraten wird anschlieBend ein
Mitigationsoperator erstellt, der auf die Ausfiihrungsergebnisse angewendet werden

kann, um aufgetretene Auslesefehler abzumildern.

Bei den in der NISQ-Ara typischen variationellen Quantenalgorithmen werden
parametrisierte Schaltkreise in einer Schleife immer wieder ausgefiihrt und lediglich die
Parameter verandert. Damit die Kalibrierung nicht fiir jede Iteration wiederholt werden
muss, speichert das Fehlermitigations-Modul die  Kalibrierungsdaten  und
Mitigationsoperatoren in einer Datenbank. Somit konnen diese (ber einen langeren
Zeitraum, in dem sich die Fehlerraten der Hardware nicht wesentlich verandern,

wiederverwendet und auch anderen Benutzern zur Verfligung gestellt werden.

3.2.5 Automatisierung von Quantenanwendungen

Die beschriebenen Module kdnnen, wie in Abbildung 51 dargestellt, zur Umsetzung von
Quantenalgorithmen verwendet werden. Wie bei klassischen Anwendungen bereits
tblich, konnen auch (hybride) Quantenanwendungen von Automatisierung profitieren.
Eine etablierte Technologie zur Automatisierung von komplexen Anwendungen sind
sogenannte Workflows. In einem Workflowmodell werden die bendtigten Arbeitsschritte,
deren Anordnung und der Datenfluss beschrieben. AnschlieBend kann dieses Modell
mittels einer Workflow-Engine automatisiert ausgefiihrt werden. Hierdurch ergeben sich
Vorteile wie eine hohe Skalierbarkeit und Robustheit der modellierten Anwendungen.
Workflows kdnnen an beliebiger Stelle unterbrochen und fortgesetzt, sowie transaktional
abgesichert werden. Aufgrund des kontinuierlich iberwachten Datenflusses sind alle
Ablaufe einsehbar und nachvollziehbar.

In Workflows lassen sich unterschiedlichste Anwendungstypen flexibel miteinander
verkniipfen. Insbesondere wurde die Workflowmodellierungssprache BPMN durch
QuantME [S 20] erweitert, sodass auch fiir Quantenalgorithmen typische Ablaufe, wie die
Ausfiihrung von Schaltkreisen, einfach modelliert werden kdnnen. Hierzu eignen sich die
zuvor vorgestellten Module des Werkzeugkastens, welche (iber die APls in Workflows

eingebunden werden kénnen.
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3.2.6 Erweiterbarkeit

Alle Komponenten des Baukastens sind Open Source und werden auf GitHub zur
Verfligung gestellt. Bei der Konzeptionierung der Module wurde auf eine einfache
Erweiterbarkeit geachtet, sodass diese fiir unterschiedlichste Anwendungsfalle
angepasst werden koénnen. Auch eine Ubernahme von Anderungen in den

Werkzeugkasten (Pull Request) wird moglich sein.

3.2.7 Relation zum NISQ Analyzer

Der NISQ Analyzer [S 16] ist ein im Rahmen des assoziierten PlanQK''-Projektes
entwickeltes Werkzeug, das die Auswahl von QPUs zur Ausfiihrung von
Quantenschaltkreisen unterstiitzt und erleichtert. Dieser weist Synergien zum SEQUOIA-
Werkzeugkasten auf, weshalb darauf geachtet wurde, dessen Module kompatibel zu
gestalten.

Mit der hohen Anzahl vorhandener Quantencomputer ist es schwierig festzustellen
welches die optimale QPU zur Ausfiihrung eines gegebenen Quantenalgorithmus
darstellt. Mit dem Quantenvolumen [S 21] wurde eine OrientierungsgroRe fur die
Performanz von QPUs geschaffen, die Uber die reine Anzahl von verfligbaren Qubits
hinausgeht. Jedoch ist die QPU mit dem hochsten Quantenvolumen nicht
notwendigerweise optimal fir einen gegebenen Schaltkreis.

Um die beste QPU fiir die Ausfiihrung eines konkreten Schaltkreises auszuwahlen, kann
der NISQ Analyzer genutzt werden. Dieser verfligt tiber eine Auswahl von QPUs fiir die er
die Tiefe und Breite des kompilierten Schaltkreises automatisch ermittelt und daraufhin
eine QPU empfehlen kann. Der NISQ Analyzer st63t dann die Ausflihrung auf dem Cloud-
Backend des jeweiligen Herstellers an und liefert das entsprechende Resultat zuriick.

Der NISQ Analyzer greift also ebenfalls auf die Ubersetzung und Ausfiihrung von
Schaltkreisen fiir unterschiedliche Hardware zuriick. Daher werden das Ubersetzungs-
und Ausfiihrungs-Modul so umgesetzt und erweitert, dass diese auch an den NISQ

Analyzer angebunden werden kdnnen.

Autoren: Martin Beisel (Universitat Stuttgart IAAS),
Felix Truger (Universitat Stuttgart IAAS)
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3.3 Beispiel anhand eines Use Cases

Der Einsatz von Quantenrechnern der NISQ-Ara fiir praktisch relevante Probleme ist
bisher aufgrund deren stark beschrankter GroRe und Fehleranfélligkeit nur in sehr
speziellen Anwendungsgebieten (wie etwa der Quantenchemie) sinnvoll. Klassische
Optimierungsprobleme, wie beispielsweise solche aus der Kombinatorik, bei denen aus
einer exponentiell wachsenden Menge an Losungsmoglichkeiten die beste gewahlt
werden soll, konnen schon fiir kleine Instanzen nicht in ihrer Ganze auf heutige
Quantenrechner abgebildet werden. Insbesondere derartige Optimierungsprobleme sind
jedoch auf klassischen Rechnern ausschlieBlich unter hohem zeitlichem Aufwand und
mit aufwendiger Hardware I6sbar, da fiir eine exakte Losung bisher kein effizienter
Algorithmus bekannt ist. Zwar existieren fiir klassische Rechner Algorithmen, die gute
approximative Losungen liefern und die auch effizient berechnet werden konnen -
dennoch versprechen Quantenalgorithmen in dieser Domane einen Laufzeitvorteil

erzielen zu kdénnen.

Ein Beispiel fiir ein kombinatorisches Optimierungsproblem ist das Travelling
Salesperson Problem, kurz TSP. Dabei mochte ein Handlungsreisender, ausgehend von
einem bestimmten Startpunkt, diejenige Rundreise durch eine gegebene Anzahl an
Stadten ermitteln, bei der die dabei zuriickgelegte Wegstrecke minimal wird. Die
Berechnungsgrundlage dafiir ist eine Tabelle, in der die Distanzen zwischen den Stadten
vermerkt sind. Wahrend das TSP bereits in dieser einfachen Form praktische Anwendung
in der Tourenplanung und in der Logistik findet, so sind insbesondere spezialisierte
Varianten, die auch zuséatzliche Einschrankungen in der Problemstellung beinhalten
konnen, weit verbreitet. Unter diese zusatzlichen Einschrankungen fallen beispielsweise
ein maximaler Rohstoffverbrauch (wie Treibstoff), der auf den Wegstrecken anféllt oder
Zeitfenster, auBerhalb derer bestimmte Stadte nicht angefahren werden konnen. An der
Schwierigkeit des Problems andern derartige Einschrankungen im GroRen und Ganzen

allerdings nichts.

Auf einem klassischen Rechner kann ein TSP mittels dynamischer Programmierung
geldst werden. Die Idee dabei ist, dass man ein TSP mit einer bestimmten Anzahl Stadte
durch Weglassen einer Stadt auf eine kleinere Probleminstanz reduziert, zunachst diese
[6st und dann zu dieser Losung eine weitere Stadt zur Tour hinzuzufiigt. Diese Rekursion
wird so lange aufgel6st, bis der Trivialfall fiir zwei Stadte eintritt, der einfach gelost
werden kann. Damit im Verlauf der Berechnung keine Zwischenergebnisse mehrfach
bestimmt werden, wird eine Tabelle angelegt, in der diese Zwischenergebnisse
festgehalten werden. Diese Tabelle wird dann Schritt fiir Schritt befiillt - in der letzten
Zelle kann die Losung fir das vollstandige Problem ausgelesen werden. Schematisch ist
dieses Vorgehen im linken Teil von Abbildung 52 dargestellt. Dadurch, dass bei der

Berechnung keine Redundanzen entstehen, wird die Laufzeit im Vergleich zu simpler
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Rekursion stark reduziert. Da man jedoch durch die Tabelle zusatzlichen
Speicheraufwand erhalt, handelt es sich um eine Abwagung zwischen Laufzeit und

Speicherverbrauch.

Kleine Instanzen des TSP kdnnen exakt oder approximativ auf dem IBM Quantum System
One in Ehningen geldst werden. Insbesondere Approximationen mittels des Quantum
Approximate Optimization Algorithm (QAOA) sind von einer ausgiebigen Anzahl an
wissenschaftlichen Arbeiten gestiitzt. Er wurde eingefiihrt in [S 18] und erweitert in [S 19].
Im ersten Kapitel dieser Studie findet sich unter Absatz 1.4.4.1 ebenfalls eine Darstellung.
QAOA ist ein sogenannter hybrider Quantenalgorithmus, der aus zwei Teilen besteht: Ein
Teil wird auf einem klassischen Rechner ausgefiihrt, der andere auf einem

Quantenrechner.

Der Teil, der auf dem Quantenrechner ausgefiihrt wird, besteht aus zwei parametrisierten,
sich abwechselnden Operatoren, die entweder die aktuelle Losung bewerten (beim TSP
also beispielsweise die Lédnge der Tour) oder diese in eine neue Losung Uberfiihren.
Werden diese Operatoren sehr haufig mit optimalen Parametern ausgefiihrt, liefert diese
Berechnung theoretisch eine optimale Losung fiir das eingegebene Problem. In der Praxis
kann man diese Operatoren jedoch nicht beliebig oft ausfiihren und auch die optimalen
Parameter dafiir werden vom klassischen Ldser nur angenahert. Deshalb wird die
optimale Lésung nur mit einer gewissen Wahrscheinlichkeit ermittelt. Fiir andere, unter
Umstanden schlechtere Ldsungen, besteht demnach ebenfalls die Mdglichkeit als

Ergebnis zuriickgegeben zu werden.

Der Teil von QAOA, der klassisch berechnet wird, ist ein herkédmmliches
Optimierungsproblem, das die Parameter fiir die Quantenoperatoren ermittelt. Beide Teile
wechseln sich also unter sich stdndig verdndernden, vom klassischen Algorithmus
ausgewahlten, Parametern ab. Infolgedessen entscheidet der klassische Rechner, wann
ein Optimum erreicht wurde, und der Algorithmus terminiert. Fiir groRe, praktisch
relevante TSP-Instanzen haben aktuelle Quantenrechner allerdings nicht die notwendige

Anzahl von Qubits, um die dazugehorigen Lésungen ausdriicken zu konnen.

In Abbildung 52 links ist schematisch die herkommliche dynamische Programmierung
dargestellt. Von einem einfach zu berechnenden Startpunkt aus wird eine Tabelle in
kleinen Schritten befiillt. Weil die jeweiligen Schritte eine minimale GréRe haben (hier 1),
kann der nachste Tabelleneintrag direkt bestimmt werden.

Rechts steht dazu im Vergleich die dynamische Programmierung, wenn sie zur
Aufspaltung eines Problems in kleinere Teilprobleme der GroRe k verwendet wird. Die
Schritte zwischen den Tabelleneintragen sind so groB, dass sie fiir sich genommen eine

neue Probleminstanz darstellen.
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Abbildung 50: Dynamische Programmierung

Ein moglicher Ansatz ist wiederum dynamisches Programmieren zu verwenden, um
groBe Probleme in kleinere Teilprobleme aufzuspalten und sie so fiir den Quantenrechner
berechenbar zu machen. Dabei kann man sich einer Modifikation des Algorithmus
bedienen bei der, im konkreten Fall fiir TSP, nicht eine einzige Stadt pro Tabelleneintrag
hinzugefiigt wird, sondern mehrere. Diese Menge an Stadten und deren dazugehdrigen
Distanzen untereinander bilden ein Teilproblem, das beliebig klein gewahlt werden kann,
um fir den Quantenrechner beherrschbar zu werden. In der Quintessenz hat man also
einen Algorithmus, der aus den Ldsungen vieler kleiner, gleich groRer Teilprobleme des
TSPs die Losung fiir ein groBes Problem zusammensetzt, an der Hand. Sobald in der
Zukunft fir die Teilprobleme ein Quantenvorteil gegeniiber der klassischen Losung
erreicht werden kann, konnte daraus auch ein Quantenvorteil fir die Losung des

gesamten TSP entstehen.
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4 WISSENSTRANSFER UND OKOSYSTEM

Zentraler Anspruch dieser Studie war die Ergebnisprasentation der im SEQUOIA Projekt
mittels Quantentechnologie umgesetzten Anwendungsfélle (siehe Kapitel 2) sowie der
dabei entwickelten Werkzeuge, Schnittstellen und Softwarekomponenten (siehe Kapitel
3). Wie in Kapitel 1.1 sowie Kapitel 2.1 angedeutet, wurden jene Ergebnisse im
Schulterschluss mit dem etablierten SEQUOIA Unternehmensnetzwerk erarbeitet. Der
Aufbau solcher Netzwerke mit Firmen aus unterschiedlichen Branchen sowie der
kontinuierliche Wissenstransfer in jene Okosysteme ist maRgeblich fiir die Verwertung,
Verstetigung und damit den Erfolg eines jeden angewandten Forschungsprojektes. Nur
ein gemeinsam wachsendes Okosystem aus Wirtschaft, Wissenschaft und Politik kann
langfristig die Etablierung, den zielorientierten Einsatz sowie die Souveranitat einer jeden
Zukunftstechnologie sicherstellen. Wissenstransfer und Vernetzung im Okosystem
stellen also zentrale KPIs fiir derartige Vorhaben dar. Wie jene Ziele erreicht bzw. wie
Unternehmen Teil jener Aktivitdten werden konnen, wird im Folgendem exemplarisch am

Beispiel des SEQUOIA Unternehmensnetzwerks dargestellt.

Im Fokus dieses Netzwerks steht der Austausch Uber aktuelle Entwicklungen des
Quantencomputings (siehe Kapitel 1.1 sowie Kapitel 2.1) sowie die Erarbeitung von
konkreten Nutzungsszenarien fiir Quantencomputer in der Wirtschaft (siehe Kapitel 2).
Die Unternehmen bekommen dabei die Moglichkeit, sich untereinander zu vernetzen und
gemeinsam mit dem Projektkonsortium ihre spezifischen Nutzungsszenarien fiir einen
potenziellen Einsatz des Quantencomputers im eigenen Unternehmen zu erarbeiten.
Interessierte Unternehmen werden somit auf den Einsatz von Quantencomputern
vorbereitet (englisch Quantum Ready), indem friihzeitig das Bewusstsein fiir die
Technologie des Quantencomputings (englisch Quantum Awareness) geschaffen wird:
»From Quantum Awareness to Quantum Readiness«.

So wurden die gemeinsam erarbeiteten Projektergebnisse in insgesamt 95
Transferveranstaltungen sowohl dem Netzwerk, als auch der Fachoffentlichkeit
kommuniziert bzw. verstandlich gemacht. Dabei wurden im Rahmen von SEQUOIA
Transferveranstaltungen ca. 6400 Teilnehmende erreicht bzw. in verschiedenen
fachlichen Tiefen geschult. Von der Management Sicht bis zum Entwicklerwissen wurde
die erarbeitete Expertise in zahlreichen Veranstaltungen mit unterschiedlichem Tiefgang
vermittelt. Zusammenfassend ist dies in Abbildung 53 visualisiert. Neben den
projektinternen Veranstaltungen wurden die erarbeiteten Projektergebnisse in etablierte
Fraunhofer = Weiterbildungsangebote integriert sowie in  Partner-spezifischen
Industrieveranstaltungen direkt transferiert. Dabei war das Projekt nicht nur auf
nationaler, sondern insbesondere auch auf der internationalen Biihne vertreten. Die
konkrete Liste der zugrundeliegenden Veranstaltungen ist der Projektwebsite zu

entnehmen.
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Abbildung 51: Wissenstransfer- und Offentlichkeitsarbeit im SEQUOIA Projekt. Die konkrete Liste
der zugrundeliegenden Veranstaltungen ist unter [WT1] zu finden

Um das noétige Know-How zur Nutzung von Quantencomputern wie dem IBM-
Quantencomputer in Ehningen zielgruppenspezifisch zu vermitteln, entwickelte das
Fraunhofer IAO und das Fraunhofer IAF im Rahmen des Kompetenzzentrums
»Quantencomputing Baden-Wiirttemberg« ein Schulungsangebot Quantencomputing
(fraunhofer.de), welches dies iiber das Jahr 2022 erstmals systematisch getan hat. Als

Leuchtturmprojekt fiir einen effizienten und zielorientierten Wissenstransfer soll dies im

Folgenden reprasentativ vorgestellt werden.

Vermittelt wurden in jenem Programm fundierte Kenntnisse in Quantentechnologien und
deren Programmierun sowie erste Erfahrungen mit realen Quantencomputern wie dem
IBM Quantum System One in Ehningen (Grundlagenkurs Quantencomputing).
Angefangen bei den naturwissenschaftlichen Grundprinzipien der Physik, Informatik und
Mathematik fiihrte das Schulungsprogramm hin zur praxisnahen Implementierung
fundamentaler Quantenalgorithmen sowohl auf der hauseigenen IAO / IAF-
Simulationsumgebung als auch auf dem IBM Quantum System One in Ehningen. Der
Umgang mit diesem Quantensystem und das Kennenlernen seiner Charakteristika

definierten einen zentralen Aspekt der Schulungsinhalte.

Die Teilnehmenden aus Forschung und Industrie erhielten aulRerdem einen Einblick in
eine Vielzahl von Spezialthemen, wie etwa die (hybriden) Quantenalgorithmen Deutsch-
Jozsa, Bernstein-Vazirani, Grover, HHL, Shor, QFT, QPE, VQE, VQLS und QAOQA (siehe
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Kapitel 1.4). Diese wurden in Form von dreistindigen Webinaren bis hin zu
Halbtagesseminaren vermittelt. Weiter wurden die Konzepte Fehlermitigation, effizientes
Transpiling-, sowie Qiskit Pulse- oder Runtime-Methoden erldutert und diskutiert. Die
Teilnehmenden konnten bei den Vertiefungen und den Anwendungsgebieten dabei stets
ihre Interessen und ihr Vorwissen mit einbringen. AbschlieBend wurden die erlernten QC-

Werkzeuge zur Realisierung konkreter Anwendungsfélle verwendet (siehe Kapitel 2).

Die Teilnehmenden lernten insbesondere die unterschiedlichen QC-Hardware- (siehe
Kapitel 1.3) und Software-Ansétze (siehe Kapitel 1.4) sowie deren Vor- bzw. Nachteile fir
ausgewdhlte Anwendungsfalle kennen. Dabei standen hybride QC-Infrastrukturen und
deren cloudbasierte Nutzung im Fokus. Dies geschah zum einen durch Webinare von

Fraunhofer und Technologieanbietern (IBM, QuTech, Quantum Brilliance, D-Wave, QuiX,

Pasqal, Fujitsu, Anaqgor, JoSQuantum, HQS, Classig, Quantinuum, AWS), als auch durch

Gastbeitrage von bedeutenden nationalen Forderprojekten (European Quantum Industry

Consortium, European Photonics Industry Consortium, Infineon Technologies AG, QBN,
Bitkom, PlanQK, AQUAS, EniQma, AutoQML, Q.AX). Zentrales Ziel war hierbei ein

proaktiver Austausch der Quantencommunity sowie eine realistische Einschatzung der
aktuellen Wettbewerbslandschaft und der perspektivischen Entwicklung des QC-

Okosystems.

Jenes Schulungsprogramm wird 2023 modularisiert weitergefiihrt und sukzessive
weiterentwickelt. Geplanter Auftakt ist dabei der 28. Februar 2023. Falls Sie Teil dieses
Netzwerkes bzw. Programms werden mdchten, kdnnen Sie dieses Interesse gerne liber

diesen Link kundtun.

Autor: Dr. Christian Tutschku (Fraunhofer IAQ)

Kontakt: christian.tutschku@iao.fraunhofer.de
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