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ONSOZ

Bu rapordaki calisma TUBITAK tarafindan “Kuantum Hesaplamanin Bioinformatik ve Kimyadaki
Problemlere Uygulanmasi” baglikli ve 115E747 numarali proje kapsaminda desteklenmigtir. Bu
rapor bu proje kapsaminda yazilan 3 makaleden (Ikisi SCI-expanded indeksli dergilerde yayinlan-
mugtir.) faydalamilarak yazilmigtir. Bu makalelere icin liitfen Daskin (2015, 2016a,b)’ye bakiniz.
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OZET

Kuantum bilgisayarlar kuantum mekaniksel 6zelliklerini kullanarak daha verimli algoritmalar
tasarlama imkani sunarlar. Bu miinasebetle, kuantum bilgisayarlarin hesaplama giiciiniin giiniimiizde
kullanilan konvansiyonel bilgisayarlara kiyasla daha kuvvetli olduguna inanilmaktadir. Verilen bir
matrisin 6zdegerini (eigenvalue) bulmakta yada diger algoritmalarin temel pargasi olarak kul-
lanilmakta olan kuantum faz hesaplama algoritmasi hesaplama yoniinden verimli olan en meghur
kuantum algoritmalardan bir tanesidir. Bu algoritmanin tatbiki bagarisinin girigte verilen tahmini

ozvektore(eigenvector) bagh olmasi, algoritmanin kullanim alanlarini daraltmaktadar.

Desteklenen proje kapsaminda, kuantum faz hesaplama algoritmas: modifiye edilerek bu algorit-
madaki bilinen kisitlamalara ¢éz{iim sunulmasi ve boylelikle kullanim alanlarinin genigletilmesi ve
buna ek olarak modifiye edilmis bu algoritmanin giiciinden faydalanilarak biyoinformatik ve kuan-
tum kimyas1 alanlarindaki zor problemlere verimli ¢oziimler sunulmasi amaclanmigtir. Bu amag

dogrultusunda, ii¢ adet caligma yapilmigtir (bakiniz Daskin (2015, 2016a,b)).

Faz hesaplama algoritmasinda girigte verilen tahmini 6zvektoriin gergek 6zvektdre yakinligr al-
goritmanin bagarisim belirlemektedir. Ilk calismada (Daskin 2016b), algoritmanin negatif olmayan
matrislere tatbikatinda girig vektoriiniin rolii incelenerek; séz konusu matrislerin dominant 6zdeger-
6zvektor ciftinin pozitif olmasi ve diger 6zvektorlerinde de en az bir negatif katsayr barindirmasi
ozelligi kullanilmig ve girigte verilen tahmini 6zvektoron pozitif 6zvektore daha yakin olmasi saglan-
abilecegi ve dolayisiyla algoritmanin indirgenemeyen ve negatif olmayan matrisler igin verimli bir
sekilde kullanilabilecegi gosterilmistir. Ornek olarak stokastik 6zellik gosteren k-lokal Hamilnoni-

anlar ve rastgele sayilar kullanilmig ve 6zdegerlerinin hesaplanmasinda,

Farkli tiirden canhlar icin protein protein etkilegim aglarinin mukayeseli analizleri biyolojik siirec-
lerin anlagilmasinda 6nemli katk: saglamaktadir. Bu aglar arasindaki benzerliklerin anlagilmas:
ayrica farkli tiirler arasinda fonksiyonel benzerliklerin bulunmasina yardimc1 olmaktadir. Ancak
devamli biiyiiyen etkilesim verilerinin kapasitesi glinlimiizde hesaplama yiiniinden zorluklar ortaya
gikarmaktadir. Protein protein etkilesim aglarinin mukayesesinde yaygin bir gekilde kullanilan algo-
ritmalardan IsoRank diye isimlendirilen bir tanesi, aglar arasindaki etkilesim skorlarini bu aglarin
Kronecker (tensor) garpimindan elde edilmig bir stokastik matrisin 6zvektoriinden hesaplanmak-
tadir. Stokastik matrisler ayrica pozitif olmalari sebebiyle negatif olmayan matrisler grubuna
dahildirler. Proje kapsamindaki ikinci ¢galigmada (Daskin 2015), protein protein etkilegim aglarinin
mukayese edilmesinde; kuantum faz hesaplama yontemi kullanilarak, klasik IsoRank algoritmasinin

kuantum versiyonu o6nerilmig ve bu aglarin siralanmasinin iistsel olarak daha verimli bir gekilde
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kuantum bilgisayarlarca yapilabilecegi gdsterilmistir.

Son caligmada (Daskin 2016a) ise kuantum faz hesaplama algoritmasi kuantum katsay1 yiik-
seltme algoritmasi ile birlikte kullamlarak kuantum asli unsur inceleme (quantum principal compo-
nent analysis) usulii tammlanmigtir. Yapilan ¢alismalar, kuantum bilgisayarlarin biyoinformatik ve
kuantum kimyasinin yani sira benzeri alanlardaki problemlere tatbikatina da, imkan saglamaktadir.

Anahtar Kelimeler: Kuantum Faz Hesaplama, Negatif Olmayan Matrisler, Kuantum IsoRank,

Kuantum Asli Unsur Inceleme
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ABSTRACT

Quantum computers are believed to be more powerful than the digital computers since they
allow us to design more efficient algorithms to solve different problems. Quantum phase estimation
algorithm is one of the efficient algorithms which finds the lowest eigenvalue of a matrix more effi-
ciently than known classical algorithms. Furthermore, with different settings, it has been adapted
as a sub-frame of many quantum algorithms applied to a wide variety of applications in different
fields, e.g. Shor’s factoring algorithm. However, in the implementation of the algorithm, the re-
quirement of a good approximate eigenvector as an input to the algorithm hinders the application of

the algorithm to the problems where we do not have any a priory knowledge about the eigenvectors.

In this project, the main goal has been to widen the use of quantum phase estimation algorithm
in bioinformatics and chemistry by providing solutions to some of its well-known constraints. To
achive this goal, three main work given in Ref.(Daskin 2015, 2016a,b) has been completed. In the
first work, a modification is introduced to make the phase estimation algorithm be used with ease for
non-negative matrices.It is shown that the algorithm can be used efficiently to obtain the eigenvector
of a non-negative matrix without a-priory approximate eigenvector which is one of the constraints
in the conventional algortihm. In the numerical examples, the performance of the algortihm has
been investigated for different instances of k-local Hamiltonians and random matrices.
Comparative analyses of protein-protein interaction networks play important roles in the under-
standing of biological processes. The alignment of multiple protein-protein interaction networks is
necessary to understand the functional similarities across different species in bioinformatics. How-
ever, the growing enormity of available data on the networks becomes a computational challenge
for the conventional alignment algorithms. The quantum phase estimation algorithm can generate
the principal eigenvector of a stochastic matrix, which is also positive, with probability one. Using
this property, in the second work (Daskin 2015), a quantum computing approach for the alignment
of protein-protein interaction networks is introduced by following the classical algorithm IsoRank
which uses the principal eigenvector of the stochastic matrix representing the Kronecker product
of the normalized adjacency matrices of networks for the pairwise alignment. It shown that this
approach is able to provide exponential computational efficiency over the classical algorithm.
Finally in the third work(Daskin 2016a), a quantum version of the principal component analysis-
a multivariate statistical method frequently used in science and engineering-is introduced. We
believe this project will pave the ways for the advancement of new quantum algorithms and quan-

tum bioinformatics and ease simulation difficulties of quantum chemistry on quantum computers.
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Keywords: Quantum Phase Estimation; Non-negative Matrices, Quantum IsoRank, Quantum

Principal Component Analysis
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1. GIRIS

Kuantum bilgisayarlar kuantum mekaniksel sistem tabanlidir ve sistemin Hamiltonian oper-
atoriine bagh Schrédinger denklemine gore davramrlar. Bu bilgisayarlar iizerinde, entanglement ve
superposition gibi kuantum fenomeni kullanilarak yapilan hesaplama-kuantum hesaplama-yeni bir
bilgi igleme usulii tanimlar. Temel olarak bilimin ilerlemesi ve bunun tabi sonucu olarak tabiatin
daha iyi idrak edebilmesi, bilgisayarlarin hesaplama kapasitesiyle dogrudan iligkilidir. Giintimiizde
kullanmig oldugumuz dijital bilgisayarlar, fiziksel limitlerine ulagmaktadir. Intel’in kurucularindan
Gordon Moore’in gimdiye kadar gecerli olan, her 18 ayda bir devre birimindeki transistor sayisinin
ikiye katlanir geklinde (Moore 1965) ifade edilen tahmini artik siirdiiriilebilir olmaktan ¢ikmigtir
(Powell 2008). Bu, kuantum hesaplama gibi yeni tiir hesaplama usullerine ihtiyag tegkil etmekte-
dir.

Daha da onemlisi ¢evremizdeki kiiclik parcaciklarin davraniglart kuantum mekanigiyle aciklan-
maktadir. Ancak kuantum sistemlerin benzetiminin yapilmasi, giiniimiiz bilgisayarlarinda zordur.
Mesela, molekiiler simiilasyonlarda temel olarak iki zorlukla kargilagilmaktadir (Van Gunsteren ve

Berendsen 1990):
e Molekiiler sistemce ulagilabilir konfigiirasyon uzayinin biiyikligi,
e Kullanilan molekiiler modelin dogrulugu.

Kuantum simiilasyonlarinda problem biiyiikliigii ve zorlugu simiilasyona dahil edilen parcacik
sayisina bagh olarak ekponansiyel biiyiidiigiinden, bu tiir simiilasyonlarin giiniimiizde kullanilan

bilgisayarlarla yapilmasi muhaldir (Lanyon vd. 2010).

Kuantum bilgisayarlarin kendilerinin de kuantum tabanli olmasi bu tiir benzetimlerin kullanmiminda
verimlilik gostermektedir (Feynman 1982). Ancak yapilan hesaplamalarin sonucunun ikili bitle
ifade edilen dijital veriye haritalanmasi, kuantum bilgisayarlarin da dijital bilgisayarlarin limit-
leriyle simirlamaktadir (Bennett vd. 1997; Deutsch 1985; Martin-Delgado 2012): Mesela, dijital
bilgisayarlarda karar verilemeyen problemler sinifindaki bir problem yine kuantum bilgisayarlarda
da karar verilemez sinifina dahildir. Buna misal olarak bir programin ne zaman duracagi prob-
lemi (halting problem) verilebilir. Diger taraftan, kuantum algoritmalarin hesaplama karmagiklhig:
klasik algoritmalardan daha azdir ve dolayisiyla daha verimli bir gekilde bir ¢ok probleme ¢oziim
saglamaktadirlar. Shor’un bir tam sayiy1 ¢arpanlarina ayirma algoritmasi (Shor 1994) ve kuantum

faz hesaplama algoritmasi(Kitaev 1996) bilinen klasik algoritmalardan eksponansiyel daha hizhdir-
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lar. Faz hesaplama algoritmasi her ne kadar bir ¢ok probleme verimli bir gekilde uygulanmasina
ragmen; bu algoritmanin basarisinin tahmini giris 6zvektore bagli olmasi, tahmini 6zvektoriin
erigilemez oldugu yada kotii oldugu durumlarda, bu algoritmanin uygulanmasini oldukca zorlagtir-

maktadir.

Bu raporda, faz hesaplama algoritmasinin modifiye edilerek farkli uygulamalarini gosteren iig
adet gahigmayi(Daskin 2015, 2016a,b)). kapsamaktadir. Yukarida belirtildigi gibi, faz hesaplama
algoritmasinda girigte verilen tahmini 6zvektoriin gercek 6zvektore yakinligr algoritmanin bagarisini
belirlemektedir. Yapilan ilk ¢aligmada (Daskin 2016b), algoritmanin negatif olmayan matrislere
tatbikatinda girig vektoriiniin rolii incelenerek; s6z konusu matrislerin dominant 6zdeger-6zvektor
¢iftinin pozitif olmas1 ve diger 6zvektorlerinde de en az bir negatif katsayr barindirmas: 6zelligi
kullanilmig ve girigte verilen tahmini 6zvektoron pozitif 6zvektore daha yakin olmas: saglanabilecegi
ve dolayisiyla algoritmanin indirgenemeyen ve negatif olmayan matrisler igin verimli bir gekilde
kullanilabilecegi gosterilmistir. Ornek olarak stokastik 6zellik gosteren k-lokal Hamilnonianlar ve
rastgele sayilar kullanilmig ve 6zdegerlerinin hesaplanmasinda,

Farkl tiirden canlilar icin protein protein etkilegim aglarinin mukayeseli analizleri biyolojik siirec-
lerin anlagilmasinda 6nemli katk: saglamaktadir. Bu aglar arasindaki benzerliklerin anlagilmas:
ayrica farkli tiirler arasinda fonksiyonel benzerliklerin bulunmasina yardimci olmaktadir. Ancak
devamli biiyiiyen etkilesim verilerinin kapasitesi glinlimiizde hesaplama yiiniinden zorluklar ortaya
gikarmaktadir. Protein protein etkilesim aglarinin mukayesesinde yaygin bir gekilde kullanilan algo-
ritmalardan IsoRank diye isimlendirilen bir tanesi, aglar arasindaki etkilegim skorlarini bu aglarin
Kronecker (tensor) garpimindan elde edilmig bir stokastik matrisin 6zvektoriinden hesaplanmak-
tadir. Stokastik matrisler ayrica pozitif olmalari sebebiyle negatif olmayan matrisler grubuna
dahildirler. Proje kapsamindaki ikinci ¢gahgmada (Daskin 2015), protein protein etkilegim aglarinin
mukayese edilmesinde; kuantum faz hesaplama yontemi kullanilarak, klasik IsoRank algoritmasinin
kuantum versiyonu 6nerilmig ve bu aglarin siralanmasinin iistsel olarak daha verimli bir gekilde
kuantum bilgisayarlarca yapilabilecegi gdsterilmigtir.

Son caligmada (Daskin 2016a) ise kuantum faz hesaplama algoritmasi kuantum katsayr yik-
seltme algoritmasi ile birlikte kullamlarak kuantum asli unsur inceleme (quantum principal compo-
nent analysis) usulii tammlanmigtir. Yapilan ¢aligmalar, kuantum bilgisayarlarin biyoinformatik ve

kuantum kimyasinin yani sira benzeri alanlardaki problemlere tatbikatina da, imkan saglamaktadir.

Agagidaki kisimda ilk olarak kuantum hesaplamaya girig niteliginde kisa bilgiler verildikten sonra
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yukarida adi gegen proje katmanlarindaki yapilan ¢aligmalar 6zetlenmigtir.

2. KUANTUM HESAPLAMA

Projede temel olarak kuantum faz hesaplama algoritmasinin modifikasyonunu, bu algoritmanin
bahsi gegen problemlere uygulanabilir hale getirilmesini, ve kuantum katsay: yiikseltme algoritmas:
ile birlikte kullanilmasini incelemektedir. Bu miinasebetle, agagida éncelikli olarak kuantum faz
hesaplama algoritmasinin tanimi yapilmig ve temelde yapilan modifikasyon anlatilmigtir.

a. Kuantum Hesaplama (Nielsen ve Chuang 2010): Kuantum bilgisayarlar, Dirac notasy-

1 0
onunda gosterilen |0) = and |1) = vektorlerini kullanarak bilgiyi temsil ederler. Bu
1

iki vektor, gubit olarak adlandirilan bir kuantum sisteminin, ayirt edilebilir iki durumuyla iligk-
ilendirilmigtir. Genel olarak herhangi bir kuantum sisteminin durumu bu iki vektoér kullanilarak

gosterilebilir:
) = a0[0) + an [1). (1)

|1) bir qubitin herhangi bir zamandaki durumunu tammlar. o ve i ise sistemin herhangi bir
6lciim sonucunda hangi durumda bulanacaginin ihtimalini veren kompleks katsayilardir. Daha agik
bir ifade ile, sistem bir &lgiim sonucunda |ap|? ihtimalle |0) durumunda ve |aq|? ihtimalle de |1)
durumunda bulunur. Sistemdeki muhtemel durumlar, sistemde diigliniilen qubit sayisi ile ekspo-
nansiyel orantil bir sekilde biiyiir. Iki qubitten olusan farazi bir sistem diisiinelim; bu sistemdeki
ayirt edilebilir 6lciilebilen durum sayisi1 dort olacaktir. Dolayisiyla, sistemin herhangi bir durumu

bu dort durum kullanilarak ifade edilebilir:
|y = ap |00) + a1 |01) + ag [10) + a3 |11) . (2)

Bir qubitte oldugu gibi, burada da |a;|?, 8lgiim sonucunda sistemin |#) durumunda bulunma ihti-
malini verir. Ayni metodoloji ve tanmimlama kullamlarak daha biiyiik sistemler bu sekilde tanim-

lanabilir.

Sistemin herhangi bir anda durumunu degistirmek i¢in kuantum operasyonlar: uygulanir. Bunlar
matematiksel diizlemde iiniter matrisler ile tanimlanabilirler. Kuantum sistemin durumuna orantili
bir gekilde bu matrislerinde boyutu da benzer gekilde biiylimektedir. Farkli bir ifadeyle, bu op-

erasyonlarin sitem iizerindeki etkileri, matris-vektor transformasyonu olarak da tanimlanabilirler.
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Mesela;

o )
o a1
ull=| 1, (3)
(8%) (6%
o a3

Yukarida, U 4x4 bir iiniter matris ve ayni zamanda bir kuantum operasyonudur. Bu tiirden ma-
trislerin elemanlar1 akilli bir sekilde segilerek farkl tiirden operasyonlar tanimlanabilir ve kuantum
diinyasimin sundugu siiperpozisyon ve entanglement (i¢-ice-ge¢me) gibi fenomenlerle birlikte kul-

lanilarak verimli algoritmalar geligtirilebilir.

b.  Kuantum Fourier Transformasyonu (Nielsen ve Chuang 2010): Kuantum faz hesapla-
masinin temel pargalarindan olan kuantum Fourier transformasyonunu (QFT) kisa bir gekilde
agiklayacagiz. QFT ashinda ayrik Fourier transformasyonunun kuantum kompleks katsayilarina
tatbikine denk gelmektedir. Bu, |0),...]IN — 1) olarak verilen kuantum durum kiimesini agagidaki

sekilde doniigtiiriir:

N-1
1 2mi

J) = N Oke 7). (4)

]:

QFT, O(log? N) hesaplama adimi gerektirdiginden iistel olarak DFT den daha hizhdir.

c. Faz Hesaplama Algoritmasy (Kitaev 1996): Kuantum kompleks katsayilariyla kodlanmig
olarak verilen bir 6zvektor |p;) igin; kuantum faz hesaplama algoritmasimin (phase estimation al-
gorithm (PEA)) temel amact U | ) = €275 |u;) seklinde tanimlanan 6zdeger denkleminde, ¢; ile
ifade edilmig faz degerini hesaplamaktir. Bu algoritmanin icrasinda iki register (kiitiik) kullanilir:
|regi) and |regs). Bunlarmm her birisi faz degerini ve 6zvektorii tutabilmeleri ic¢in yeterli sayida
qubitten miitegekkildir. Algoritmanin baglangicinda, |regl)’da biitiin qubitler sifira egitlenirken,
|rege) tahmini olarak verilmig olan 6zvektorii tutar. QFT ve U 2/ seklinde tanimlanmig kontrollii
operasyonlarin uygulanmasi sonucu |reg;) iistiinde faz degerinin Fourier transformasyonu goriliir.
Binaenaleyh, QFT’nin tersi |reg;)’e uygulanarak, |reg;) degeri faz degerine esitlenir ve 6zdeger
denklemindeki faz degeri hesaplanmig olur. Burada eger matris U, bir Hamiltonian H matrisinin

i2mH

zaman tekamiili, yani U = e ise, o zaman H matrisinin 6zdegeride hesaplanmig olur.
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3. KUANTUM FAZ HESAPLAMANIN INDIRGENEMEYEN POZITIiF MATRISLERE
TATBIKI

Elemanlarinin her biri sifir veya miispet olan simetrik bir matris icin negatif degildir denir. Ve
yine eger boyle bir matrisle iligkilendirilen graf kuvvetlice bagh ise veya bu matris blok-diyagonal
sekle indirgenemiyorsa, bu matrise i¢in ayrica indirgenemez denir. Perron-Frobenius teoremine gore
indirgenemeyen ve negatif olmayan bir matris yine negatif olmayan bir 6zvektére ve bu vektorle
ilintilenmis ve mutlak degeri diger 6zdegeerlerden biiyiik olan bir 6zdegere sahiptir (Meyer 2000). Bu
tiirden matrisler genig kapsamh olarak ¢aligilmasinin (bakiniz Bapat ve Raghavan (1997); Berman ve
Plemmons (1979)) yani sira; 6zvektor elemanlarimin dagilim ve toplamlarinin, matris elemanlariyla
(Minc 1970) ve molekiiler graflardaki rastgele patika sayisiyla (Gutman vd. 2001) iligkili oldugu
gosterildi.

Faz hesaplama algoritmasimin temel basarisi, verilen girig vektoriiniin 6zvektdre yakinligina
baghdir. Pozitif matrislerin sadece bir 6zvektoriin pozitif olmasit 6zelligi kullanilarak bu algorit-
manin bagarisinin girig tahmini vektdre bagimhihig: azaltilabilir olacagini bu projenin ilk merhalesi
olarak yapilan ¢alismada (bakiniz Daskin (2016b)) gosterilmistir. Bu ¢aligmada, indirgenemeyen
ve negatif olmayan matrisler icin; faz hesaplama algoritmasindaki tahmini baglangic 6zvektorii
yerine egit katsayilardan olugan bir girig degeri verilmistir (Bu basit bir gekilde, baglangic |0) vek-
toriine Hadamard kapilar: uygulanarak bagarilabilir.). Bu baglangic degeri, algoritmanin sonunda
birinci registerda (kiitiikte) 6zdegerlerin siiperpozisyonu iiretmektedir. Siiperpozisyondaki her bir
Ozdegerin ihtimal katsayisi normallestirilmis 6zvektorlerinin-elemanlari-toplamlar: ile belirlenmek-
tedir. Mevzubahis olan matrislerin asli 6zvektor ve 6zdegeri digerlerinden daha biiyiik oldugu ve
negatif olmadiklar i¢in ihtimal katsayisimi belirleyen toplam cogunlukla digerlerinden ¢ok daha
biiyiik olmaktadir. Buda algoritmanin asli 6zvektor ve 6zdeger ciftini hesaplamada kolaylikla
kullanilabilecegini gostermektedir. Ayrica bu c¢aligmada, ikinci kiitiige Hadamard kapilar: tatbik
edildikten sonra ikinci kiitiigiin |0) degerinde &l¢iilmesine bagli olarak birinci kiitiigiin 6l¢iilmesinin,
algoritmanin asli 6zdegeri hesaplamadaki bagar1 ihtimali yiikselttigi not edilmigtir. Dahasi, bagar:
ihtimalinin 6nceden tahmin edilip edilemeyecegi sorusu sorulmusg ve mevzubahis matrisin stokastik

matrise yakinligi kullanilarak bu soruya cevap aranmigtir.

Eger (C?)®" {izerinde davranan Hamiltonian operatér H, k qubit arasindaki etkilesimi gosteren
lokal Hamiltonianlarin toplami seklinde yazilabilirse, bu Hamiltonian k-local n-qubit Hamiltonian
olarak adlandirilir (Bravyi vd. 2008). Matematiksel olarak s6yle ifade edilebilir: H =) H,. Lokal

Hamiltonian problemi H'nin en diiglik 6zdegerinin bulunmas: olarak da formiile edilebilinir. Eger
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lokal Hamilnonianlarin diagonal olmayan elemanlar pozitif ise bu operatorlerle eglegtirilen Gibbs
yogunluk matrisi, p = e*BH/Tr(—ﬁH), B > 0 oldugunda porzitif elemanlara sahiptir. Bu sebeple
H’nin en diigiik 6zdegeri pozitif olan bir 6zvektorle eglesmigtir. Sayisal simiilasyonlarda rastgele
matrisler ve 3-lokal Hamiltonianlar kullanilmigtir. Ve bagari ihtimallerinin yiiksek oldugu ve bu

degerlerinin tahmini hesaplanan bagari ihtimalleriyle értiistiigii gdzlemlenmigtir.

4. KUANTUM ISORANK

Protein protein etkilegsim (PPI) aglari genel olarak graflar kullanilarak gosterilir. Mesela G(V, E)
grafi V diigiim ve (v;,vj) € E kenar ktimeleri ile bir PPI ag1 tamimlamakta ve v; ve v; baglayan
kenar 7 ve j proteinleri arasindaki etkilesimi gostermektedir. PPI aglarinin kargilagtirmali analizleri
biyolojik proseslerin anlagilmasinda 6nemli bir yer tegkil etmektedir. Farkli tiirlerin PPT aglarinin
siralanmasi ortak yonlerinin belirlenmesi bu tiirler arasindaki korunan béliimlerin kataloglanmasini
ve fonksiyonel benzerlerliklerin ortaya gikarilmasimi saglar. Bu aglarin siralanmasinin kesin olarak
elde edilmesi NP-Hard sinifinda bir problem olmasindan &tiirii, bu aglarin siralanmast i¢in son yil-
larda bir gok farkli algoritma onerildi: (Kelley vd. 2004; Klau 2009; Koyutiirk vd. 2006; Li vd.
2007; Singh vd. 2007; Zaslavskiy vd. 2009) ve digerleri (Clark ve Kalita 2014). Ancak devamh
olarak biiyliyen ulasgilabilir protein etkilegim verisi, halen daha hesaplama yoniinden yeni zorluklar
ortaya ¢ikarmaktadir. Bu algoritmalardan IsoRank (Singh vd. 2007), iki nodun siralanma skorunun
komsgularinin skoruna bagh olmas: fikrini kullanarak PPI aglarimin siralanmasi igin meghur dere-
celendirme algoritmalarina (misal, Google arama motorunda da kullanmilan PageRank (Page vd.
1999)) benzer bir formiilasyon sunmaktadir. IsoRank PPI aglarinin siralanmasini agagidaki sekilde

formiile eder:

-2 LW T )

u€N (i) vEN(j

Yukarida, N(a), a’nin komgu kiimesini; |N(a)| bu kiimenin biiytikligiinii; V4 ve Vo, G1 ve G2'nin
diigiim kiimelerini tanimlamakta ve i € V1 ve j € Va. Ayrica R fonksiyonel benzerlik matrisi olmakla
birlikte bu matrisin durgun durumu aglarin siralamasi i¢in kullanilir. Biz yukaridaki denklemi g6yle

de ifade edebiliriz:
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Burada matris elemanlar sdyle tanimlanmistir:

w6 ) € Ex ve (j,v) € Ea,

Ali, ][, 0] = { (7)

0 diger.

Denklemde, A, |V1||Va|x|Vi||V2| bir stokastik matristir ve giris graflarin komsu matrislerinin Kro-
necker carpimi olarak tanimlanabilir: A = A; ® Ag, burada A; normalizasyonu yapilmig graf G;’nin
komguluk matrisidir ve stokastiktir. Bu denklem bir 6zdeger problemi ve bu problemde bulunan
ozvektor durgun durumu tammlar. Ozvektordeki katsayilarin diigiimler arasmdaki benzerlik skor-
larimi vermektedir. Bu vektorden bir a¢gozlii algoritma (greedy algorithm) yardimiyla ¢oziim elde
edilebilmektedir.

IsoRank algoritmasi ¢ok bagarili bir gekilde biiyiik aglara uygulanabilmesine ragmen (Bayati vd.
2009), algoritmanin hesaplama karmagikhgimin ag sayisina bagh olarak iistsel orantida biiytimesi
(Galigma zamani, F kenar sayili m tane ag igin O(E™).), algoritmanin ¢ok sayida aga tatbikatini
engellemektedir (Nir vd. 2008).

Projenin bu ayaginda (bakimz Daskin (2015)), kuantum faz hesaplamasi bir 6nceki kisumda
tammlanan ayarlarla, temel IsoRank (Singh vd. 2007) algoritmasindaki A matrisi i¢in kullanilarak
, IsoRank algoritmasinin kuantum versiyonu tamimlanmigtir. A matrisi simetrik olmadig igin algo-
ritmada bu matrisin nasil kullamilabilecegi ve bunun sonucu nasil degistirdigi incelenmigtir. Ayrica
bir 6l¢iim stratejisi tamimlanarak sonug 6zvektoriinden ¢oziimiin nasil elde edilebilecegi gosterilmig
ve sonug olarak algoritmanin kuantum versiyonun klasik versiyona oranla, hesaplama yoniinden,
iistsel verimlilik sagladigi not edilmistir. Caligmanin bu kismi érnek ii¢ adet PPI aglarinin siralan-

mas1 gosterilerek sonuclandirlmigtir.

5. KUANTUM ASLI UNSUR iINCELEME

Asli unsur inceleme (Principal component analysis (PCA)), asli unsurlar: temsil eden elipsoidleri
verilen veri kiimesine uydurarak, bir problemin boyutunu diigiirmek veya ¢ok boyutlu veri kiimesinin
hulasasini elde etmek icin kullanilan ¢ok degigkenli istatistiksel bir tekniktir (F.R.S. 1901; Jolliffe
2002). Asli unsur inceleme, J adet degiskenle ifade edilen I adet farkli gozlemlemedeki degigimi
agiklamaktadir. Eger bu gézlemleri I x J boyutlu X matrisi ile ifade edersek; PCA, verinin lineer
izdiiglimiinde varyantin (degigimin) maksimum oldugu ¢ sayida orthonormal eksen bulmaktadir.
Verinin asli unsurlari olarak isimlendirilen bu q adet eksen, X matrisinin en biiyiik ¢ adet 6zdegeriyle

iligkilendirilmig 6zvektorleridir (Jolliffe 2002; Shlens 2014).
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Evvelki kisimlarda tartigildigy {izere kuantum faz hesaplama algoritmasina egit bir siiperpozisyon
degeri verildiginde cikigta biitlin 6zvektorlerin siiperpozisyonu izlenmektedir. Bu proje kapsaminda
yapilan Daskin (2016a) daki ¢aligmada, bu 6zellik kuantum katsayi yiikseltme algoritmasiyla bir-
likte kullamilarak belirli bir araliktaki 6zdegerlere kargilik gelen 6zvektor birlesiminin elde edilebile-
cegi gosterilmistir. Dolayisiyla herhangi bir X matrisinin asli unsurlarinin hesaplanabilecegi gos-
terilmigtir. Kuantum katsay1 algoritmasi verilen bir kuantum vektoriindeki istenilen bir degerin
katsayisini isaretleyip onun mutlak degerini yiikseltmede kullanilmaktadir. Bu algoritma temelde
iki operatdére bagl olarak caligmaktadir. Birinci operator istenilen kuantum durumlarimin kat-
sayilarinin igaretini degistirmekte digeri ise bir nevi igaretlenen bu katsayilarin degerlerini yiik-
seltmede kullanilmaktadir. Yapilan caligmada oncelikle yiiksek dzdegerlere karsihik gelen durum-
larinin isaretlenmesi i¢in birinci operator tanimlanmig daha sonra ikinci operatériin tatbiki ile kat-
sayilarinin nasil degistigi analitik ve sayisal olarak gosterilmigtir. Ayrica tanmimlanan operatorler
i¢in gerekli kuantum devrelerin tasarimina nasil gidilecegi verilmig ve bunlarin hesaplama zorlugu
kismi olarak analiz edilmigtir. Sonug olarak, tanimlanan metodolojinin nerelerde kullanilabilecegi,

klasik asli unsur analizinden farklar1 ve avantajlar tartigilmigtir.

6. SONUC

Projenin baglangicinda kuantum hesaplamasinda kullanilan algoritmalarin modifiye edilerek
bu algoritmalardaki bilinen kisitlamalara ¢oziim sunulmasit ve bdylelikle kullanim alanlarinin
genigletilmesi ve buna ek olarak modifiye edilmig bu algoritmalarin giiciinden faydalanilarak bioin-
formatik ve kuantum kimyasi alanlarindaki zor problemlere verimli ¢ozlimler sunulmasi amaglan-
migtir. Bu amaca yonelik bu proje kapsaminda {i¢ tane ¢aligma yapilmigtir (Daskin 2015, 2016a,b).

Bu amaglar dogrultusunda kuantum hesaplamasinda kullanilan algoritmalarin kisitlamalar: be-
lirlenip bu kisitlamalara ne tiirden ¢oziimler sunulabilecegi aragtirilmigtir. Kuantum algoritmalarin-
dan faz hesaplama algoritmasinin bilinen kisitlamalarindan bir tanesi, baglangi¢ta iyi bir tahmini
6zvektore ihtiyag duymasidir. Projenin ilk agamasinda (Daskin 2016b), genig kullanim alanlarina
sahip olan negatif olmayan matrisler i¢in bu algoritmanin giristeki tahmini 6zvektérden bagimsiz
olarak dogru sonug {iretilebilecegi gosterilmigtir. Mevzubahis matrislerin ¢ok farkli bilimsel alan-
larda kullanimi mevcuttur. Kuantum kimyas: ve fizik bunlar arasindadir. Kuantum bilgisayarlarin
Onerilmesinin sebeplerinden bir tanesi; 6zelliklerinin elde edilmesi hesaplama yiiniinden cok zor
olan kuantum sistemlerinin bu bilgisayarlar kullanildiginda daha kolay hale geleceginin beklenme-

sidir. Kuantum sistemlerinin enerji ve 6zelliklerini gésteren kuantum Hamiltonianlarimin bir kismi
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stokastik ozellikler gostermektedir. Modifiye edilmis faz algoritmasinin bu tiirden sistemlere uygu-
lanmasi ve bu sistemlerin anlagilmasida kullanimi gosterilmistir.

Negatif matrislerin alt kategorisi niteligindeki stokastik matrisler biyoinformatikte farkl tiir-
lere ait protein etkilegim aglarimin mukayesesinde 6nemli bir kullanim alanina sahiptirler. Protein
etkilesim aglarinin kapasitesinin biiyiikliigli hesaplama yoniinden zorluklar ortaya ¢ikarmakta ve
bu aglarin giiniimiiz bilgisayar teknolojisiyle kargilagtirilmasini imkansiz hale getirmektedir. Pro-
jede modifiye edilen faz hesaplama algoritmasinin protein etkilegim aglarinin mukayesesinde etkin
bir gekilde kullanilmasi amaglanmis ve klasik algoritmalardan IsoRank algoritmasinin kullanimda
kargilagilan hesaplama zorluklarinin kuantum bilgisayarlar tarafindan ¢éziime kavugturulabilecegi
gosterilmigtir (Daskin 2015).

Projenin son kisminda faz hesaplama algoritmasi katsay1 yiikseltme algoritmasi ile birlikte kul-
lanilarak bir kuantum asli unsur inceleme algoritmasi tamtilmigtir (Daskin 2016a). Asli unsur
inceleme algoritmasinin makine 6grenmesi ve oriintii tamma alanlarinda siklikla kullamilmakta
oldugundan, bu caligmanin ileride kuantum bilgisayarlarin bu alanlarda da etkin bir bicimde kul-

lanilmasina katkida bulunmas: beklenmektedir.
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Oz:

Kuantum bilgisayarlar kuantum mekaniksel 6zelliklerini kullanarak daha verimli algoritmalar
tasarlama imkani sunarlar.

Bu miinasebetle, kuantum bilgisayarlarin hesaplama giictiniin giinimizde kullanilan
konvansiyonel bilgisayarlara kiyasla daha kuvvetli olduguna inaniimaktadir.

Verilen bir matrisin 6zdegerini (eigenvalue) bulmakta yada diger algoritmalarin temel parcasi
olarak kullaniimakta olan kuantum faz hesaplama algoritmasi hesaplama yoniinden verimli
olan en meghur kuantum algoritmalardan bir tanesidir.

Bu algoritmanin tatbiki basarisinin giriste verilen tahmini 6zvektore(eigenvector) bagl olmasi,
algoritmanin kullanim alanlarini daraltmaktadir.

Desteklenen proje kapsaminda,

kuantum faz hesaplama algoritmasi modifiye edilerek bu algoritmadaki bilinen kisitiamalara
¢6zim sunulmasi ve bodylelikle kullanim alanlarinin genisletiimesi ve buna ek olarak modifiye
edilmis bu algoritmanin giicinden faydalanilarak biyoinformatik ve kuantum kimyasi
alanlarindaki zor problemlere verimli géziimler sunulmasi amaglanmistir.

Bu amag dogrultusunda, ¢ adet ¢alisma yapilimistir.

Faz hesaplama algoritmasinda giriste verilen tahmini 6zvektoriin gergek 6zvektore yakinhigi
algoritmanin basarisini belirlemektedir.

ik galismada, algoritmanin negatif olmayan matrislere tatbikatinda giris vektériiniin rolii
incelenerek;

s6z konusu matrislerin dominant 6zdeger-6zvektor ciftinin pozitif olmasi ve diger
Ozvektorlerinde de en az bir negatif katsayi barindirmasi 6zelligi kullaniimis ve giriste verilen
tahmini 6zvektoron pozitif 6zvektdre daha yakin olmasi saglanabilecegi ve dolayisiyla
algoritmanin indirgenemeyen ve negatif olmayan matrisler igin verimli bir sekilde
kullanilabilecedi gésterilmistir. Ornek olarak stokastik ézellik gésteren k-lokal Hamilnonianlar
ve rastgele sayilar kullaniimis ve 6zdegerlerinin hesaplanmasinda,

Farkli tirden canlilar igin protein protein etkilesim aglarinin mukayeseli analizleri biyolojik
sureclerin anlasiimasinda 6nemli katki saglamaktadir. Bu adlar arasindaki benzerliklerin
anlagiimasi ayrica farkli turler arasinda fonksiyonel benzerliklerin bulunmasina yardimci
olmaktadir. Ancak devamli biylyen etkilesim verilerinin kapasitesi glinimiizde hesaplama
yuniinden zorluklar ortaya gikarmaktadir. Protein protein etkilesim aglarinin mukayesesinde
yaygin bir sekilde kullanilan algoritmalardan IsoRank diye isimlendirilen bir tanesi, aglar
arasindaki etkilesim skorlarini bu aglarin Kronecker (tensor) garpimindan elde edilmis bir
stokastik matrisin 6zvektériinden hesaplanmaktadir. Stokastik matrisler ayrica pozitif olmalar
sebebiyle negatif olmayan matrisler grubuna dahildirler. Proje kapsamindaki ikinci galismada
\citep{Daskin2015IsoRank}, protein protein etkilesim aglarinin mukayese edilmesinde;
kuantum faz hesaplama ydntemi kullanilarak, klasik IsoRank algoritmasinin kuantum
versiyonu onerilmis ve bu aglarin siralanmasinin Ustsel olarak daha verimli bir sekilde
kuantum bilgisayarlarca yapilabilecegdi gosterilmistir.

Son galismada ise kuantum faz hesaplama algoritmasi kuantum katsayi yiikseltme
algoritmasi ile birlikte kullanilarak kuantum asli unsur inceleme (quantum principal component
analysis) usull tanimlanmistir.

Yapilan galismalar, kuantum bilgisayarlarin biyoinformatik ve kuantum kimyasinin yani sira
benzeri alanlardaki problemlere tatbikatina da, imkan saglamaktadir.

Anahtar Kelimeler:

Kuantum Faz Hesaplama, Negatif Olmayan Matrisler, Kuantum IsoRank, Kuantum Asli Unsur
inceleme

Fikri Uriin Bildirim Formu Sunuldu
Mu?:
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