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Abstract. This paper has as its primary objective to introduce the the HybriD-
GM model conception, as well as extend the D-GM environment, providing effi-
cient parallel executions for quantum computing simulations, targeted to hybrid
architectures considering both CPU and GPU. By managing projection opera-
tors over quantum structures, and exploring coalescing memory access patterns,
the HybriD-GM model enables the granularity control, optimizing hardware re-
sources in distributed computations organized as tree data-structures. In the
HybriD-GM evaluation, simulations of Shor’s and Grover’s algorithms achi-
eve significant performance improvements in comparison to the D-GM previous
version and to the LIQUIi|) and ProjectQ simulators.

1. Introducao

A computacdo quantica (QC) promove solucdes de alguns problemas que seriam in-
tratdveis pela computacdo cldssica. Assim, a perspectiva da supremacia quantica vem
se tornando realidade, significando que um computador quantico pode realizar tarefas de
calculo que seriam invidveis em um supercomputador cldssico [Aaronson and Chen 2017].

Virios algoritmos quanticos (ordenacao, fatoragdo de primos, exponenciacao mo-
dular) ja foram desenvolvidos, levando a melhorias significativas de desempenho quando
comparados aos melhores algoritmos cldssicos conhecidos. Em fung¢do disto, a computagao
quantica tem sido considerada potencialmente significativa em muitas dreas, como 16gica
reversivel, criptografia, processamento de informagdes, comunicacdo, métodos de codi-
ficacdo de dados e muitas outras [Biswas et al. 2017].

Este trabalho tem por base o modelo HybriD-GM [de Avila et al. 2023], conce-
bido como uma metodologia computacional para simulagdes de algoritmos quénticos
em computadores classicos. Por sua vez, o seu objetivo central é a concep¢do do mo-
delo HybriD-GM, que explora as potencialidades da Computacdo de Alto Desempenho



(HPC) e se propoe reduzir o tempo necessario para as simulagdes de algoritmos quanticos,
através de duas estratégias, as quais estdo centradas em: (i) otimizagdo de recursos e
acesso a escalabilidade independente de hardware; e (ii) exploracdo de operadores de
composicado e projecao, incluindo o gerenciamento de memoria coalescente.

Ambas as estratégias interpretam os Estados Quanticos (QS) e as Transformagdes
Quanticas (QT) explorando o suporte oferecido pelas arquiteturas hibridas, integrando
recursos computacionais do tipo CPU e GPU.

Os testes realizados quando da validacdo do HybriD-GM alcangaram melhorias
significativas no desempenho quando da execucdo de algoritmos quanticos, tanto em
relacdo a sua versdo anterior, como no tocante a simuladores consolidados na literatura
da drea, como o LIQUIi|) e o ProjectQ.

2. D-GM Framework e Trabalhos Relacionados

O framework D-GM, em desenvolvimento no grupo de pesquisa LUPS!, é direcionado ao
suporte do modelo qGM e a sua organizacdo esta apresentada na Fig. 1.
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Para selecdo de Trabalhos Relacionados ao Framework D-GM foram considerados os
seguintes aspectos:
(1) mesmo que em consolidacdo, trabalhos que lidem com a simulacdo de computacao
quantica de proposito geral;
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(i) explorem recursos de HPC, com execugdes envolvendo arquiteturas multi-core
CPU, GPU e/ou distribuidas; e ainda,

(iii) disponibilizem relatérios das principais caracteristicas, otimizacdes e resultados
de simulagdo.

Considerando estes aspectos, a partir de uma revisdo de literatura foram identificados seis
trabalhos relacionados:

LIQUi|)[Wecker and Svore 2014], gHiPSTER[Smelyanskiy et al. 2016], ProjectQ
[Steiger et al. 2016], Haner [Haner and Steiger 2017], Gutierrez [Gutierrez et al. 2010]
e Zhang [Zhang et al. 2015]. Descri¢cdes e comparagdes, detalhadas estdo disponiveis
em [de Avila et al. 2023]. Resumindo, oportuno ressaltar que nenhum dos simuladores
tem uma abordagem hibrida explorando o uso combinando de CPUs e GPUs.

Tendo por base este cendrio, este trabalho propde um modelo computacional para
simulagdo de QC que pode ser aplicado a algoritmos de propodsito geral, explorando
simulagdes hibridas.

3. Proposta HybriD-GM: Modelo Conceitual

O espaco de estados e operadores em QC sdo descritos matematicamente pelo espaco de
Hilbert, onde um registrador quantico composto por um nimero de qubits € representado
como um vetor em um espaco de Hilbert multidimensional, enquanto portas quanticas sao
operadores de espaco de Hilbert que rotacionam os vetores do registrador quantico. Esta
discussdo estd disponivel na referéncia seminal [Hirvensalo 2001].

3.1. Computacoes com Projecoes sobre Estados Quanticos

O modelo HybriD-GM proposto explora ndo apenas as caracteristicas intrinsecas dos ope-
radores de projecdo geralmente aplicados a estados quanticos, mas também a dinamica
das computagdes baseadas em estruturas projetadas. Tré€s das principais estratégias sao
detalhadas a seguir:

(I) Como uma projecao aplicada a uma estrutura de estado quantico implica em
particoes de seus componentes de base cldssica, resulta em subconjuntos con-
tendo suas amplitudes correspondentes. Veja, por exemplo, a Fig. 2 mostrando um
estado genérico de 3 qubits, onde as amplitudes representadas por suas posi¢oes
bindrias sdo projetadas em sua segunda e terceira base em um processo de projecao
em duas etapas.

(IT) Sobre descri¢des de base para valores de memoria aplicados em um operador de
projecao:
WB : indicado por linhas de matriz sempre que o valor da base de escrita estiver
associado a base do estado quantico que ele computa; e
RB : indicado por colunas de matriz, onde o valor RB esta relacionado a base
do estado quantico que ele usa para a computacao.
Assim, operadores quanticos de um tinico qubit podem ser classificados em 3 tipos
de acordo com seus valores ndo nulos, como mostrado na Fig. 3, gerando 4 pares
de projecdes de combinacoes entre as bases WB e RB. Assim, para operadores
densos, cada WB estd associado a dois RB e, para operadores esparsos, cada WB
estd associado a apenas um RB.
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Figura 3. Projecoes de Operadores Quanticos

(IIT) Ao otimizar o produto tensorial, uma projecdo de Transformacao Quantica (QT)
para uma determinada base pode ser obtida projetando-se individualmente o ope-
rador relacionado a essa base e, na sequéncia, realizando a multiplicag¢ao dos valo-
res da projecdo via produto tensorial entre entre os demais operadores. Por exem-
plo, seja uma QT bidimensional dado por /d ® H. Referente a projecio sobre a
primeira base para o /d-operador, tem-se os resultados para Id ® H:

0,0 0,1 1,0 1,1
(1) (0) (0) (1)

Assim, cada valor aplicado ao operador H resulta em uma das matrizes:
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3.2. Computacoes com Projecoes sobre Estruturas Matriciais

Dado um Estado Quantico (QS) e um QT projetados em qubits/operadores (sobre bases
relacionadas), a aplicacdo do QT neste QS computa a multiplicacdo entre cada projecao
do QT e a projecao correspondente do QS (definindo um valor RB) e, em seguida, a soma
dos resultados associados a um WB € executada, obtendo o QS resultante para tal base.

Assim, primeiramente as estruturas sao projetadas e na sequéncia, t€m-se as computagdes
para reconstru¢ao do QS, as quais sao realizadas por operadores de imersao.

4. Proposta HybriD-GM: Modelo Arquitetural

O modelo HybriD-GM explora a projecdo de QS e QT para controlar a distribui¢do e
controle de granularidade das computacdes distribuidas, enquanto otimiza os recursos de
hardware. Este trabalho foca em arquiteturas hibridas lidando com CPUs e GPUs, mas
sua estrutura flexivel permite extensdes para outras arquiteturas. As estruturas de dados
do HybriD-GM s@o organizadas em trés niveis:

(1) Estrutura de Projecao, contendo amplitudes de QS que podem ser armazena-
das direta ou indiretamente, e todas as informacdes necessdrias para acesso e
manipulagdo.

(2) Instancia de Projecao, fornecendo uma referéncia a estrutura de projecao gerada,
enumerando os valores da base projetada.

(3) Estrutura de Porta, contendo a construgao matricial de QT, incluindo informagdes
do qubit alvo e qubits/valores de controle, se houver.

Na camada de projecao genérica o médulo de controle solicita instancias de projecao
da estrutura de projecdo, atuando nas seguintes acoes:

(1) Selecionar os qubits a serem projetados, seguindo uma das seguintes aborda-
gens: (i) a partir de intervalos que podem ser pré-definidos ou adaptados dos
qubits alvo dos operadores, (i1) definindo dinamicamente conjuntos para incluir
apenas qubits com operadores. Conjuntos fixos de qubits também podem ser in-
cluidos na selecdo em cada abordagem, o que permite projecdes com amplitudes
contiguas;

(2) Projetar o estado quantico, seja (i) direto - amplitudes correspondentes a instancia
de projecdo dada sdo copiadas/transferidas para um novo espaco de memdria, ou
(i1) indireto - o estado de projecao, contendo as amplitudes, € passado como re-
feréncia, com informacdes extras para determinar o acesso a essas amplitudes.

(3) Projetar os operadores quanticos, operadores atuando nos qubits selecionados
sdo transferidos para uma sub-lista desde que possam ser executados preservando
a consisténcia da computacao.

Na Fig. 4, a estrutura arquitetonica do modelo HybriD-GM € apresentada grafica-
mente e as caracteristicas relevantes de seus cinco niveis sdao descritas na sequéncia:
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O gerenciador de projecdes combina camadas de projecdo e execugao para simulacdes em
CPU sequencial, CPU paralela, (MULTI-)GPU, bem como abordagens hibridas.
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5. Proposta HybriD-GM: Estruturacao de Projecoes

O nivel das camadas de projecdo do modelo HybriD-GM contempla trés categorias de
projecoes nos contextos de arquiteturas hibridas, relacionadas ao tipo de simulagdo: abor-
dagens CPU, GPU, e Hibridas. A proposta visa granularidade, coalescéncia, forma de
selecao dos qubits de projecdo e tipo de projecdes de estado quantico para otimizar os
recursos de hardware para varios cendrios, cujos requisitos sdo descritos a seguir.

1. Requisitos de projecdo para CPU em simulagdes de CPU:
(i) Single Gate, considerando granularidade de 1 nivel e sem coalescéncia, o qubit alvo



do primeiro operador na lista de estruturas de portas € usado para determinar o qubit de
projecao e este operador também € projetado individualmente.

(i1) Single Cache, determinado pela granularidade e coalescéncia associadas ao estado
quantico projetado, em relacdo ao espago de memoria e seus blocos de amplitudes sub-
sequentes. Nao pode exceder os tamanhos do ultimo nivel de cache para cada nicleo e
o primeiro nivel de cache, respectivamente. Utiliza abordagens fixas e dinamicas para
selecionar os qubits de projecao.

(ii1) Single Core, onde a granularidade e a coalescéncia sdo sempre maiores do que as
para Cache Unico, com valores dependendo do tipo de simulagéo.

2. Requisitos de projecdo para GPU em simulacdes de GPU:

(i) GPU MIDDLE, granularidade limitada para ndo exceder o tamanho da memoria da
GPU, e coalescéncia para ter o espaco de memoria das amplitudes subsequentes igual ou
maior do que o tamanho minimo de transacdo de memoria entre CPU e GPU.

(i1) GPU PRQOJ, granularidade definida para nao exceder a memdria compartilhada da
GPU por bloco de threads, e coalescéncia para ter blocos de amplitudes subsequentes
correspondentes ao tamanho da transacdo entre a memoria global da GPU e a memoria
compartilhada.

3. Projecdes hibridas permitem simula¢des hibridas em CPU e GPU, encapsulando os
requisitos de projecdo definidos acima, considerando a configuracio baseado no conceito
DIVISOR, onde a granularidade serd um valor igual ou maior, e a coalescéncia, um valor
igual aos valores maximos dos seus nos filhos.

O estado quantico na estrutura de projecdo € indiretamente projetado para os
cendrios acima, exceto para a categoria GPU MEDIA, que realiza uma projecdo direta
transferindo-o para a memoria da GPU.

6. Proposta HybriD-GM: Abordagens de Execucao

O Gerenciador de Projecdo do modelo arquitetonico HybriD-GM, descrito na Sec¢ao 4,
combina camadas de projecdo e execucdo para possibilitar diferentes tipos de simulagcdo
[Avila et al. 2020].

Para todos os casos, as estruturas geradas pelos passos de pré-processamento sao
consideradas como entrada, significando que uma estrutura de projecdo contendo uma
Unica instincia e uma lista de Estruturas de Portas representam, respectivamente, o estado
quantico eleito e o algoritmo quantico para um processo de simulacdo. A simulagdo de
nucleo unico no modelo HybriD-GM pode ser observada na Figura 5(a), referida como
EXECUCAO DE NUCLEO UNICO, contendo quatro camadas descritas a seguir:

(1) SINGLE CACHE - camada que garante que as amplitudes acessadas para compu-
tar uma instancia permanecerdo no cache até o final da computagao;
(i1)) SINGLE GATE - garantindo célculos realizados porta-por-porta;

(111) COMP GATE - gerando instancias ordenadas e, em seguida, garantindo a exploragdo
da localidade espacial do nivel de cache mais baixo, uma vez que cada par de am-
plitudes é subsequente ao par anterior;

(iv) EXE - referindo-se as camadas DENSE, MAIN e SEC de execu¢ao da CPU, de-
pendendo do tipo de porta quantica.

O fluxo de simula¢ao com abordagem GPU visto na Figura 5(b), e referido como
EXECUCAO GPU, é realizado pelas seguintes camadas:
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Figura 5. Composicoes de Niveis para as Simulacoes

* (1) GPU MIDDLE - camada que gera estruturas de projecdo que correspondem ao
tamanho da memoéria da GPU e, em seguida, as transfere para a memoria da GPU;

* (ii) GPU PRO)J - gera estruturas compativeis com o tamanho da memoria compar-
tilhada por bloco de GPU;

* (iii) KERNEL LAYER - realiza chamadas de kernel para tarefas de computacao.

A simulag¢do na abordagem de execucao multicore, mostrada na Fig. 5(c), € reali-
zada em dois passos: (i) SINGLE CORE, onde as estruturas de projecao geradas sdo pas-
sadas para n n6s, sendo n o nimero de nicleos utilizados na simulagdo; e ainda, (ii) SIN-
GLE CORE EXEC, onde cada n6 neste nivel se refere a uma simulagdo de nicleo unico,
pois segue o mesmo fluxo de projegao/computacdes. Simulacdes quanticas com multiplas
GPUs seguem esta abordagem. No entanto, na primeira camada, o estado quantico da
estrutura de projecdo € transferido em partes iguais para cada GPU, e seus espagos de
memoria global devem ser visiveis por todos.

Existem duas abordagens para simulagdes hibridas, correspondendo a camadas
distintas, consideradas em dois passos, conforme apresentado nas Figuras 5(d) e 5(e).
Na camada DIVISOR, tem-se ambas as abordagens, fornecendo estruturas de projecao
para seus nos filhos, que diferem em cada abordagem. A segunda camada apresenta:
(i) um par de n6és, GPU EXEC e MULTI CORE EXEC; e (ii) n + 1 no6s filhos, GPU
EXEC e n SINGLE CORE EXEC. E, as diferencas nas abordagens (i) e (i7) resultardo
em granularidades distintas associadas a cada nicleo de CPU.

7. Proposta HybriD-GM: Avaliacao de Simulacoes das Aplicacoes

Os resultados consideram testes foram realizados em desktop com um processador Intel
Core 19-7900X com dez niicleos, 32 GB de RAM e duas GPUs NVidia GTX Titan X. Os
experimentos foram executados no Ubuntu Linux versdo 17.04, 64 bits, e CUDA Toolkit
9.0. Os tempos médios de simulag¢do foram calculados a partir de 30 execugdes, e todos
os casos apresentaram um desvio padrao menor que 1%.

7.1. Simulacoes via CPU

Para otimizar as simula¢des em CPU, as camadas de projecao consideram o tamanho da
cache disponivel na arquitetura alvo, no caso das simulacdes deste trabalho (L2 - 1024Kb,
L1 - 32Kb), o uso de 16 qubits (512Kb) foi definido para o tamanho da estrutura de



projecdo considerando uma coalescéncia de 11 qubits (16Kb) para otimizar o uso dos
niveis de cache (evitando o uso completo da cache).

Os algoritmos de Shor e Grover foram simulados sequencialmente e em paralelo
na CPU usando o framework D-GM [Avila et al. 2019], e a extensao HybriD-GM, vari-
ando o nimero de threads de 1 a 10 e considerando uma faixa de qubits de 15 a 25.
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Figura 6. Speedup do Algoritmo de Shor na Simulagdao em CPU do HybriD-GM.

Veja na Fig. 6 os speedups das simulac¢des do algoritmo de Shor no HybriD-GM.
Em (a), sdo apresentados os speedups em relagdo a versao sequencial e ganho de desem-
penho para todas as simulacdes com multiplas threads, mostrando melhor escalabilidade
conforme o aumento do nimero de qubits. E assim, o overhead das computagdes nao
paralelas se torna menos significativo, atingindo um ganho de 9, 18 x para uma simulagao
de 21 qubits. E, em (b) sdo mostrados os speedups em relacdao versao anterior, com de-
sempenho superior para todas as simula¢cdes, aumentando com o numero de qubits até
alcancar um desempenho 18 mais rdpido para simulacdes de 25 qubits. Salienta-se

Grover speedup of HybriD-GM over sequential simulation Grover speedup of HybriD-GM over D-GM
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Figura 7. Speedup do Algoritmo de Grover na Simulagao em CPU do HybriD-GM.

ainda os speedsups obtidos para as simulacdes do algoritmo de Grover no HybriD-GM:
(a) sdo apresentados os speedups em relacdo a versdo sequencial, com ganho de desem-
penho para todas as simulagdes com multiplas threads, e com escalabilidade semelhante
ao algoritmo de Shor, alcangando até 9.51x para a simulacdo de 21 qubits; (b) € apresen-
tado o speedup do HybriD-GM sobre o D-GM, com uma escalabilidade constante para
simulagdes de 21 qubits com um ganho de desempenho de cerca de 7.9x.
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Os ganhos de velocidade sobre LIQUi|) e ProjectQ sdo mostrados na Fig. 8,
usando uma escala logaritmica para melhor visualizacdo. Pode-se observar que o D-
GM apresentou um desempenho melhor em todos os cenarios, com ganhos maiores para
simulagdes de poucos qubits, isto € decorréncia do D-GM possuir um overhead menor, e
conforme o aumento do nimero de qubits este ganho se estabiliza. Desconsiderando os
resultados aonde o principal fator foi o overhead, o algoritmo de Shor mostrou ganho de
17, 7x em relagdo ao LIQUi|) e 14, 2x em relagdo ao ProjectQ, e o algoritmo de Grover
mostrou ganho de 14, 2x em relagdo ao LIQUi|) e 9.7 em relagdo ao ProjectQ.

7.2. Simulacées via GPU

Para otimizar as simulagdes foi considerado o fator de coalescéncia de 4 qubits, pois é
o valor minimo para garantir que todas as amplitudes acessadas em cada requisicdo de
memoria pertengam a mesma projecao.

Na Fig. 9 tem-se a relacdo de desempenho do HybriD-GM sobre o D-GM em
duas situacdes: (a) mostrando melhorias para 2 GPUs e 1 GPU, até 38,32x e 61,90x.
Por sua vez, na Fig. 9 (b) sdo comparadas simula¢des multi-GPU no modelo HybriD-
GM. Observou-se no caso Multi-GPU que somente o algoritmo de Shor conseguiu ga-
nho de desempenho sendo até 1.73 <, enquanto o algoritmo de Grover ndo mostra ganho
significativo, pois grande parte de operadores possuem controles nos qubits que foram
projetados. Logo, uma tnica GPU recebeu a maioria das computagdes efetivas.

Speedup of HYBRID-GM over D-GM Speedup of HYBRID-GM for 2 GPU over 1 GPU
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(a) Em Relacao ao D-GM. (b) Multi-GPU.

Figura 9. Speedup das Simulacoes em GPU do HybriD-GM.



7.3. Simulac¢oes Hibridas

As execucdes dos algoritmos de Shor e Grover, cujos resultados estdo reportados na Ta-
bela 1, foram realizadas para uma simulagdo de 25 qubits, limitando a memoria da GPU
a 20 qubits.

Observa-se que simulacdes apenas com GPU aumentaram o tempo para ambos os
algoritmos, em contraste dos tempos sem limitacdo de memoéria. Uma vez que a GPU
€ muito mais eficiente para realizar a computagdo das projecdes, o principal fator que
impacta o resultado da simulacao hibrida € o tempo a GPU tende a ficar ociosa esperando
pelo término das computagdes em CPU para poder realizar a sincronizag@o e prosseguir
para a proxima projecdo. Este tempo ocioso tende a ser maior quanto mais operadores
uma projecao possui, impactando no tempo de computagdo de uma projecao.

No algoritmo de Shor pode-se observar que o desempenho diminuiu com o uso
da CPU enquanto o algoritmo de Grover foi até 1, 48 X mais rapido, isto ocorre por que o
nimero médio de operadores/projecdo do algoritmo de Shor € relativamente maior e logo
as computacdes realizadas pela CPU ndo compensaram o tempo ocioso da GPU.

Tabela 1. Simulacao para uma Execucao Hibrida dos Algoritmos de Shor e Grover
com 25 Qubits, Limitada a 20 Qubits para a Memdria da GPU.

Apenas GPU | 1 Thread 2 Threads 4 Threads 8 Threads 10 Threads
Shor 74.40 137.09 136.63 140.91 157.81 171.69
Grover 1023.20 | 124779  1202.79  1106.32 690.52 848.71

8. Conclusao

A simulagdo de CQ mostra-se como uma aplica¢ao interessante para HPC, a medida que
a complexidade espacial e temporal aumenta exponencialmente nas dimensdes dos qubit
das simulagdes. Este trabalho contribuiu para o desenvolvimento do modelo HybriD-GM,
explorando operadores de projecdo atuando em estruturas quanticas como QS e QT, ma-
nipulando nao apenas dados de memoria coalescidos, mas principalmente a granularidade
e distribuicdo de computacdes quanticas.

A estratégia HybriD-GM para desempenho computacional € modelada como uma
estrutura de dados em darvore, onde os nds intermedidrios e finais representam camadas
de projecdo e execucdo, respectivamente. Tal estrutura estd configurada para otimizar
os recursos de hardware para os cendrios propostos, que no estado atual do modelo sao
baseados em simulagdes em CPU, GPU e abordagens hibridas. As otimizag¢des discutiram
operadores de proje¢do e a relacdo em termos de decomposi¢do de produtos tensoriais via

QT e QS.

O modelo HybriD-GM suporta novas extensdes, permitindo a adi¢do de etapas
de otimizagdes, cendrios de projecao/computacdo e outros tipos de simulagdes. Além
disso, a arquitetura de software hibrida para computag¢do quantica € concebida como in-
dependente de hardware, onde os célculos podem ser realizados por desktops regulares
para simulagdes sequenciais de aplicacdes quanticas multi-qubits ou por clusters com
multiplas GPUs.

Trabalhos futuros no modelo HybriD-GM consistem de varios topicos, incluindo:
(1) melhorias na distribui¢do das projecdes em simulacdes hibridas a fim de diminuir a



ociosidade da GPU/CPU, (ii) consolidacdo do modelo realizando simula¢des com um
maior numero de qubits e em super computadores, (iii) € também buscar o incremento da
simulacao de algoritmos fuzzy baseados em computacdo quantica.
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