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ÖNSÖZ

Bu rapordaki çal�³ma TÜB�TAK taraf�ndan �Kuantum Hesaplaman�n Bioinformatik ve Kimyadaki

Problemlere Uygulanmas�� ba³l�kl� ve 115E747 numaral� proje kapsam�nda desteklenmi³tir. Bu

rapor bu proje kapsam�nda yaz�lan 3 makaleden (�kisi SCI-expanded indeksli dergilerde yay�nlan-

m�³t�r.) faydalan�larak yaz�lm�³t�r. Bu makalelere için lütfen Daskin (2015, 2016a,b)'ye bak�n�z.
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ÖZET

Kuantum bilgisayarlar kuantum mekaniksel özelliklerini kullanarak daha verimli algoritmalar

tasarlama imkan� sunarlar. Bu münasebetle, kuantum bilgisayarlar�n hesaplama gücünün günümüzde

kullan�lan konvansiyonel bilgisayarlara k�yasla daha kuvvetli oldu§una inan�lmaktad�r. Verilen bir

matrisin özde§erini (eigenvalue) bulmakta yada di§er algoritmalar�n temel parças� olarak kul-

lan�lmakta olan kuantum faz hesaplama algoritmas� hesaplama yönünden verimli olan en me³hur

kuantum algoritmalardan bir tanesidir. Bu algoritman�n tatbiki ba³ar�s�n�n giri³te verilen tahmini

özvektöre(eigenvector) ba§l� olmas�, algoritman�n kullan�m alanlar�n� daraltmaktad�r.

Desteklenen proje kapsam�nda, kuantum faz hesaplama algoritmas� modi�ye edilerek bu algorit-

madaki bilinen k�s�tlamalara çözüm sunulmas� ve böylelikle kullan�m alanlar�n�n geni³letilmesi ve

buna ek olarak modi�ye edilmi³ bu algoritman�n gücünden faydalan�larak biyoinformatik ve kuan-

tum kimyas� alanlar�ndaki zor problemlere verimli çözümler sunulmas� amaçlanm�³t�r. Bu amaç

do§rultusunda, üç adet çal�³ma yap�lm�³t�r (bak�n�z Daskin (2015, 2016a,b)).

Faz hesaplama algoritmas�nda giri³te verilen tahmini özvektörün gerçek özvektöre yak�nl�§� al-

goritman�n ba³ar�s�n� belirlemektedir. �lk çal�³mada (Daskin 2016b), algoritman�n negatif olmayan

matrislere tatbikat�nda giri³ vektörünün rolü incelenerek; söz konusu matrislerin dominant özde§er-

özvektör çiftinin pozitif olmas� ve di§er özvektörlerinde de en az bir negatif katsay� bar�nd�rmas�

özelli§i kullan�lm�³ ve giri³te verilen tahmini özvektörön pozitif özvektöre daha yak�n olmas� sa§lan-

abilece§i ve dolay�s�yla algoritman�n indirgenemeyen ve negatif olmayan matrisler için verimli bir

³ekilde kullan�labilece§i gösterilmi³tir. Örnek olarak stokastik özellik gösteren k-lokal Hamilnoni-

anlar ve rastgele say�lar kullan�lm�³ ve özde§erlerinin hesaplanmas�nda,

Farkl� türden canl�lar için protein protein etkile³im a§lar�n�n mukayeseli analizleri biyolojik süreç-

lerin anla³�lmas�nda önemli katk� sa§lamaktad�r. Bu a§lar aras�ndaki benzerliklerin anla³�lmas�

ayr�ca farkl� türler aras�nda fonksiyonel benzerliklerin bulunmas�na yard�mc� olmaktad�r. Ancak

devaml� büyüyen etkile³im verilerinin kapasitesi günümüzde hesaplama yününden zorluklar ortaya

ç�karmaktad�r. Protein protein etkile³im a§lar�n�n mukayesesinde yayg�n bir ³ekilde kullan�lan algo-

ritmalardan IsoRank diye isimlendirilen bir tanesi, a§lar aras�ndaki etkile³im skorlar�n� bu a§lar�n

Kronecker (tensor) çarp�m�ndan elde edilmi³ bir stokastik matrisin özvektöründen hesaplanmak-

tad�r. Stokastik matrisler ayr�ca pozitif olmalar� sebebiyle negatif olmayan matrisler grubuna

dahildirler. Proje kapsam�ndaki ikinci çal�³mada (Daskin 2015), protein protein etkile³im a§lar�n�n

mukayese edilmesinde; kuantum faz hesaplama yöntemi kullan�larak, klasik IsoRank algoritmas�n�n

kuantum versiyonu önerilmi³ ve bu a§lar�n s�ralanmas�n�n üstsel olarak daha verimli bir ³ekilde
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kuantum bilgisayarlarca yap�labilece§i gösterilmi³tir.

Son çal�³mada (Daskin 2016a) ise kuantum faz hesaplama algoritmas� kuantum katsay� yük-

seltme algoritmas� ile birlikte kullan�larak kuantum asli unsur inceleme (quantum principal compo-

nent analysis) usulü tan�mlanm�³t�r. Yap�lan çal�³malar, kuantum bilgisayarlar�n biyoinformatik ve

kuantum kimyas�n�n yan� s�ra benzeri alanlardaki problemlere tatbikat�na da, imkan sa§lamaktad�r.

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

Kuantum Asli Unsur �nceleme
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ABSTRACT

Quantum computers are believed to be more powerful than the digital computers since they

allow us to design more e�cient algorithms to solve di�erent problems. Quantum phase estimation

algorithm is one of the e�cient algorithms which �nds the lowest eigenvalue of a matrix more e�-

ciently than known classical algorithms. Furthermore, with di�erent settings, it has been adapted

as a sub-frame of many quantum algorithms applied to a wide variety of applications in di�erent

�elds, 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

�rst work, a modi�cation 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 e�ciently 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 di�erent 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 di�erent 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 e�ciency 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 di�culties of quantum chemistry on quantum computers.
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1. G�R��

Kuantum bilgisayarlar kuantum mekaniksel sistem tabanl�d�r ve sistemin Hamiltonian oper-

atörüne ba§l� Schrödinger denklemine göre davran�rlar. Bu bilgisayarlar üzerinde, entanglement ve

superposition gibi kuantum fenomeni kullan�larak yap�lan hesaplama-kuantum hesaplama-yeni bir

bilgi i³leme usulü tan�mlar. Temel olarak bilimin ilerlemesi ve bunun tabi sonucu olarak tabiat�n

daha iyi idrak edebilmesi, bilgisayarlar�n hesaplama kapasitesiyle do§rudan ili³kilidir. Günümüzde

kullanm�³ oldu§umuz dijital bilgisayarlar, �ziksel limitlerine ula³maktad�r. Intel'in kurucular�ndan

Gordon Moore'�n ³imdiye kadar geçerli olan, her 18 ayda bir devre birimindeki transistör say�s�n�n

ikiye katlan�r ³eklinde (Moore 1965) ifade edilen tahmini art�k sürdürülebilir olmaktan ç�km�³t�r

(Powell 2008). Bu, kuantum hesaplama gibi yeni tür hesaplama usullerine ihtiyaç te³kil etmekte-

dir.

Daha da önemlisi çevremizdeki küçük parçac�klar�n davran�³lar� kuantum mekani§iyle aç�klan-

maktad�r. Ancak kuantum sistemlerin benzetiminin yap�lmas�, günümüz bilgisayarlar�nda zordur.

Mesela, moleküler simülasyonlarda temel olarak iki zorlukla kar³�la³�lmaktad�r (Van Gunsteren ve

Berendsen 1990):

• Moleküler sistemce ula³�labilir kon�gürasyon uzay�n�n büyüklü§ü,

• Kullan�lan moleküler modelin do§rulu§u.

Kuantum simülasyonlar�nda problem büyüklü§ü ve zorlu§u simülasyona dahil edilen parçac�k

say�s�na ba§l� olarak ekponansiyel büyüdü§ünden, bu tür simülasyonlar�n günümüzde kullan�lan

bilgisayarlarla yap�lmas� muhaldir (Lanyon vd. 2010).

Kuantum bilgisayarlar�n kendilerinin de kuantum tabanl� olmas� bu tür benzetimlerin kullan�m�nda

verimlilik göstermektedir (Feynman 1982). Ancak yap�lan hesaplamalar�n sonucunun ikili bitle

ifade edilen dijital veriye haritalanmas�, kuantum bilgisayarlar�n da dijital bilgisayarlar�n limit-

leriyle s�n�rlamaktad�r (Bennett vd. 1997; Deutsch 1985; Martin-Delgado 2012): Mesela, dijital

bilgisayarlarda karar verilemeyen problemler s�n�f�ndaki bir problem yine kuantum bilgisayarlarda

da karar verilemez s�n�f�na dahildir. Buna misal olarak bir program�n ne zaman duraca§� prob-

lemi (halting problem) verilebilir. Di§er taraftan, kuantum algoritmalar�n hesaplama karma³�kl�§�

klasik algoritmalardan daha azd�r ve dolay�s�yla daha verimli bir ³ekilde bir çok probleme çözüm

sa§lamaktad�rlar. Shor'un bir tam say�y� çarpanlar�na ay�rma algoritmas� (Shor 1994) ve kuantum

faz hesaplama algoritmas�(Kitaev 1996) bilinen klasik algoritmalardan eksponansiyel daha h�zl�d�r-
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lar. Faz hesaplama algoritmas� her ne kadar bir çok probleme verimli bir ³ekilde uygulanmas�na

ra§men; bu algoritman�n ba³ar�s�n�n tahmini giri³ özvektöre ba§l� olmas�, tahmini özvektörün

eri³ilemez oldu§u yada kötü oldu§u durumlarda, bu algoritman�n uygulanmas�n� oldukça zorla³t�r-

maktad�r.

Bu raporda, faz hesaplama algoritmas�n�n modi�ye edilerek farkl� uygulamalar�n� gösteren üç

adet çal�³may�(Daskin 2015, 2016a,b)). kapsamaktad�r. Yukar�da belirtildi§i gibi, faz hesaplama

algoritmas�nda giri³te verilen tahmini özvektörün gerçek özvektöre yak�nl�§� algoritman�n ba³ar�s�n�

belirlemektedir. Yap�lan ilk çal�³mada (Daskin 2016b), algoritman�n negatif olmayan matrislere

tatbikat�nda giri³ vektörünün rolü incelenerek; söz konusu matrislerin dominant özde§er-özvektör

çiftinin pozitif olmas� ve di§er özvektörlerinde de en az bir negatif katsay� bar�nd�rmas� özelli§i

kullan�lm�³ ve giri³te verilen tahmini özvektörön pozitif özvektöre daha yak�n olmas� sa§lanabilece§i

ve dolay�s�yla algoritman�n indirgenemeyen ve negatif olmayan matrisler için verimli bir ³ekilde

kullan�labilece§i gösterilmi³tir. Örnek olarak stokastik özellik gösteren k-lokal Hamilnonianlar ve

rastgele say�lar kullan�lm�³ ve özde§erlerinin hesaplanmas�nda,

Farkl� türden canl�lar için protein protein etkile³im a§lar�n�n mukayeseli analizleri biyolojik süreç-

lerin anla³�lmas�nda önemli katk� sa§lamaktad�r. Bu a§lar aras�ndaki benzerliklerin anla³�lmas�

ayr�ca farkl� türler aras�nda fonksiyonel benzerliklerin bulunmas�na yard�mc� olmaktad�r. Ancak

devaml� büyüyen etkile³im verilerinin kapasitesi günümüzde hesaplama yününden zorluklar ortaya

ç�karmaktad�r. Protein protein etkile³im a§lar�n�n mukayesesinde yayg�n bir ³ekilde kullan�lan algo-

ritmalardan IsoRank diye isimlendirilen bir tanesi, a§lar aras�ndaki etkile³im skorlar�n� bu a§lar�n

Kronecker (tensor) çarp�m�ndan elde edilmi³ bir stokastik matrisin özvektöründen hesaplanmak-

tad�r. Stokastik matrisler ayr�ca pozitif olmalar� sebebiyle negatif olmayan matrisler grubuna

dahildirler. Proje kapsam�ndaki ikinci çal�³mada (Daskin 2015), protein protein etkile³im a§lar�n�n

mukayese edilmesinde; kuantum faz hesaplama yöntemi kullan�larak, klasik IsoRank algoritmas�n�n

kuantum versiyonu önerilmi³ ve bu a§lar�n s�ralanmas�n�n üstsel olarak daha verimli bir ³ekilde

kuantum bilgisayarlarca yap�labilece§i gösterilmi³tir.

Son çal�³mada (Daskin 2016a) ise kuantum faz hesaplama algoritmas� kuantum katsay� yük-

seltme algoritmas� ile birlikte kullan�larak kuantum asli unsur inceleme (quantum principal compo-

nent analysis) usulü tan�mlanm�³t�r. Yap�lan çal�³malar, kuantum bilgisayarlar�n biyoinformatik ve

kuantum kimyas�n�n yan� s�ra benzeri alanlardaki problemlere tatbikat�na da, imkan sa§lamaktad�r.

A³a§�daki k�s�mda ilk olarak kuantum hesaplamaya giri³ niteli§inde k�sa bilgiler verildikten sonra
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yukar�da ad� geçen proje katmanlar�ndaki yap�lan çal�³malar özetlenmi³tir.

2. KUANTUM HESAPLAMA

Projede temel olarak kuantum faz hesaplama algoritmas�n�n modi�kasyonunu, bu algoritman�n

bahsi geçen problemlere uygulanabilir hale getirilmesini, ve kuantum katsay� yükseltme algoritmas�

ile birlikte kullan�lmas�n� incelemektedir. Bu münasebetle, a³a§�da öncelikli olarak kuantum faz

hesaplama algoritmas�n�n tan�m� yap�lm�³ ve temelde yap�lan modi�kasyon anlat�lm�³t�r.

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

onunda gösterilen |0〉 =

1

0

 and |1〉 =

0

1

 vektörlerini kullanarak bilgiyi temsil ederler. Bu

iki vektör, qubit olarak adland�r�lan bir kuantum sisteminin, ay�rt edilebilir iki durumuyla ili³k-

ilendirilmi³tir. Genel olarak herhangi bir kuantum sisteminin durumu bu iki vektör kullan�larak

gösterilebilir:

|ψ〉 = α0 |0〉+ α1 |1〉 . (1)

|ψ〉 bir qubitin herhangi bir zamandaki durumunu tan�mlar. α0 ve α1 ise sistemin herhangi bir

ölçüm sonucunda hangi durumda bulanaca§�n�n ihtimalini veren kompleks katsay�lard�r. Daha aç�k

bir ifade ile, sistem bir ölçüm sonucunda |α0|2 ihtimalle |0〉 durumunda ve |α1|2 ihtimalle de |1〉

durumunda bulunur. Sistemdeki muhtemel durumlar, sistemde dü³ünülen qubit say�s� ile ekspo-

nansiyel orant�l� bir ³ekilde büyür. �ki qubitten olu³an farazi bir sistem dü³ünelim; bu sistemdeki

ay�rt edilebilir ölçülebilen durum say�s� dört olacakt�r. Dolay�s�yla, sistemin herhangi bir durumu

bu dört durum kullan�larak ifade edilebilir:

|ψ〉 = α0 |00〉+ α1 |01〉+ α2 |10〉+ α3 |11〉 . (2)

Bir qubitte oldu§u gibi, burada da |αi|2, ölçüm sonucunda sistemin |i〉 durumunda bulunma ihti-

malini verir. Ayn� metodoloji ve tan�mlama kullan�larak daha büyük sistemler bu ³ekilde tan�m-

lanabilir.

Sistemin herhangi bir anda durumunu de§i³tirmek için kuantum operasyonlar� uygulan�r. Bunlar

matematiksel düzlemde üniter matrisler ile tan�mlanabilirler. Kuantum sistemin durumuna orant�l�

bir ³ekilde bu matrislerinde boyutu da benzer ³ekilde büyümektedir. Farkl� bir ifadeyle, bu op-

erasyonlar�n sitem üzerindeki etkileri, matris-vektör transformasyonu olarak da tan�mlanabilirler.
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Mesela;

U

∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣

α0

α1

α2

α3

∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
=

∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣

α̃0

α̃1

α̃2

α̃3

∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣∣
, (3)

Yukar�da, U 4x4 bir üniter matris ve ayn� zamanda bir kuantum operasyonudur. Bu türden ma-

trislerin elemanlar� ak�ll� bir ³ekilde seçilerek farkl� türden operasyonlar tan�mlanabilir ve kuantum

dünyas�n�n sundu§u süperpozisyon ve entanglement (iç-içe-geçme) gibi fenomenlerle birlikte kul-

lan�larak verimli algoritmalar geli³tirilebilir.

b. Kuantum Fourier Transformasyonu (Nielsen ve Chuang 2010): Kuantum faz hesapla-

mas�n�n temel parçalar�ndan olan kuantum Fourier transformasyonunu (QFT) k�sa bir ³ekilde

aç�klayaca§�z. QFT asl�nda ayr�k Fourier transformasyonunun kuantum kompleks katsay�lar�na

tatbikine denk gelmektedir. Bu, |0〉, ...|N − 1〉 olarak verilen kuantum durum kümesini a³a§�daki

³ekilde dönü³türür:

|j〉 = 1√
N

N−1∑
j=1

2
2πi
N
jk|k〉. (4)

QFT, O(log2N) hesaplama ad�m� gerektirdi§inden üstel olarak DFT den daha h�zl�d�r.

c. Faz Hesaplama Algoritmas� (Kitaev 1996): Kuantum kompleks katsay�lar�yla kodlanm�³

olarak verilen bir özvektör |µj〉 için; kuantum faz hesaplama algoritmas�n�n (phase estimation al-

gorithm (PEA)) temel amac� U |µj〉 = ei2πφj |µj〉 ³eklinde tan�mlanan özde§er denkleminde, φj ile

ifade edilmi³ faz de§erini hesaplamakt�r. Bu algoritman�n icras�nda iki register (kütük) kullan�l�r:

|reg1〉 and |reg2〉. Bunlar�n her birisi faz de§erini ve özvektörü tutabilmeleri için yeterli say�da

qubitten müte³ekkildir. Algoritman�n ba³lang�c�nda, |reg1〉'da bütün qubitler s�f�ra e³itlenirken,

|reg2〉 tahmini olarak verilmi³ olan özvektörü tutar. QFT ve U2j ³eklinde tan�mlanm�³ kontrollü

operasyonlar�n uygulanmas� sonucu |reg1〉 üstünde faz de§erinin Fourier transformasyonu görülür.

Binaenaleyh, QFT'nin tersi |reg1〉'e uygulanarak, |reg1〉 de§eri faz de§erine e³itlenir ve özde§er

denklemindeki faz de§eri hesaplanm�³ olur. Burada e§er matris U , bir Hamiltonian H matrisinin

zaman tekâmülü, yani U = ei2πH ise, o zaman H matrisinin özde§eride hesaplanm�³ olur.
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3. KUANTUM FAZ HESAPLAMANIN �ND�RGENEMEYEN POZ�T�F MATR�SLERE

TATB�K�

Elemanlar�n�n her biri s�f�r veya müspet olan simetrik bir matris için negatif de§ildir denir. Ve

yine e§er böyle bir matrisle ili³kilendirilen graf kuvvetlice ba§l� ise veya bu matris blok-diyagonal

³ekle indirgenemiyorsa, bu matrise için ayr�ca indirgenemez denir. Perron-Frobenius teoremine göre

indirgenemeyen ve negatif olmayan bir matris yine negatif olmayan bir özvektöre ve bu vektörle

ilintilenmi³ ve mutlak de§eri di§er özde§eerlerden büyük olan bir özde§ere sahiptir (Meyer 2000). Bu

türden matrisler geni³ kapsaml� olarak çal�³�lmas�n�n (bak�n�z Bapat ve Raghavan (1997); Berman ve

Plemmons (1979)) yan� s�ra; özvektör elemanlar�n�n da§�l�m� ve toplamlar�n�n, matris elemanlar�yla

(Minc 1970) ve moleküler gra�ardaki rastgele patika say�s�yla (Gutman vd. 2001) ili³kili oldu§u

gösterildi.

Faz hesaplama algoritmas�n�n temel ba³ar�s�, verilen giri³ vektörünün özvektöre yak�nl�§�na

ba§l�d�r. Pozitif matrislerin sadece bir özvektörün pozitif olmas� özelli§i kullan�larak bu algorit-

man�n ba³ar�s�n�n giri³ tahmini vektöre ba§�ml�l�§� azalt�labilir olaca§�n� bu projenin ilk merhalesi

olarak yap�lan çal�³mada (bak�n�z Daskin (2016b)) gösterilmi³tir. Bu çal�³mada, indirgenemeyen

ve negatif olmayan matrisler için; faz hesaplama algoritmas�ndaki tahmini ba³lang�ç özvektörü

yerine e³it katsay�lardan olu³an bir giri³ de§eri verilmi³tir (Bu basit bir ³ekilde, ba³lang�ç |0〉 vek-

törüne Hadamard kap�lar� uygulanarak ba³ar�labilir.). Bu ba³lang�ç de§eri, algoritman�n sonunda

birinci registerda (kütükte) özde§erlerin süperpozisyonu üretmektedir. Süperpozisyondaki her bir

özde§erin ihtimal katsay�s� normalle³tirilmi³ özvektörlerinin-elemanlar�-toplamlar� ile belirlenmek-

tedir. Mevzubahis olan matrislerin asli özvektör ve özde§eri di§erlerinden daha büyük oldu§u ve

negatif olmad�klar� için ihtimal katsay�s�n� belirleyen toplam ço§unlukla di§erlerinden çok daha

büyük olmaktad�r. Buda algoritman�n asli özvektör ve özde§er çiftini hesaplamada kolayl�kla

kullan�labilece§ini göstermektedir. Ayr�ca bu çal�³mada, ikinci kütü§e Hadamard kap�lar� tatbik

edildikten sonra ikinci kütü§ün |0〉 de§erinde ölçülmesine ba§l� olarak birinci kütü§ün ölçülmesinin,

algoritman�n asli özde§eri hesaplamadaki ba³ar� ihtimali yükseltti§i not edilmi³tir. Dahas�, ba³ar�

ihtimalinin önceden tahmin edilip edilemeyece§i sorusu sorulmu³ ve mevzubahis matrisin stokastik

matrise yak�nl�§� kullan�larak bu soruya cevap aranm�³t�r.

E§er (C2)⊗n üzerinde davranan Hamiltonian operatör H, k qubit aras�ndaki etkile³imi gösteren

lokal Hamiltonianlar�n toplam� ³eklinde yaz�labilirse, bu Hamiltonian k-local n-qubit Hamiltonian

olarak adland�r�l�r (Bravyi vd. 2008). Matematiksel olarak ³öyle ifade edilebilir: H =
∑

sHs. Lokal

Hamiltonian problemi H'nin en dü³ük özde§erinin bulunmas� olarak da formüle edilebilinir. E§er
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lokal Hamilnonianlar�n diagonal olmayan elemanlar� pozitif ise bu operatörlerle e³le³tirilen Gibbs

yo§unluk matrisi, ρ = e−βH/Tr(−βH), β ≥ 0 oldu§unda pozitif elemanlara sahiptir. Bu sebeple

H'nin en dü³ük özde§eri pozitif olan bir özvektörle e³le³mi³tir. Say�sal simülasyonlarda rastgele

matrisler ve 3-lokal Hamiltonianlar kullan�lm�³t�r. Ve ba³ar� ihtimallerinin yüksek oldu§u ve bu

de§erlerinin tahmini hesaplanan ba³ar� ihtimalleriyle örtü³tü§ü gözlemlenmi³tir.

4. KUANTUM ISORANK

Protein protein etkile³im (PPI) a§lar� genel olarak gra�ar kullan�larak gösterilir. Mesela G(V,E)

graf� V dü§üm ve (vi, vj) ∈ E kenar kümeleri ile bir PPI a§� tan�mlamakta ve vi ve vj ba§layan

kenar i ve j proteinleri aras�ndaki etkile³imi göstermektedir. PPI a§lar�n�n kar³�la³t�rmal� analizleri

biyolojik proseslerin anla³�lmas�nda önemli bir yer te³kil etmektedir. Farkl� türlerin PPI a§lar�n�n

s�ralanmas� ortak yönlerinin belirlenmesi bu türler aras�ndaki korunan bölümlerin kataloglanmas�n�

ve fonksiyonel benzerlerliklerin ortaya ç�kar�lmas�n� sa§lar. Bu a§lar�n s�ralanmas�n�n kesin olarak

elde edilmesi NP-Hard s�n�f�nda bir problem olmas�ndan ötürü, bu a§lar�n s�ralanmas� için son y�l-

larda bir çok farkl� algoritma önerildi: (Kelley vd. 2004; Klau 2009; Koyutürk vd. 2006; Li vd.

2007; Singh vd. 2007; Zaslavskiy vd. 2009) ve di§erleri (Clark ve Kalita 2014). Ancak devaml�

olarak büyüyen ula³�labilir protein etkile³im verisi, halen daha hesaplama yönünden yeni zorluklar

ortaya ç�karmaktad�r. Bu algoritmalardan IsoRank (Singh vd. 2007), iki nodun s�ralanma skorunun

kom³ular�n�n skoruna ba§l� olmas� �krini kullanarak PPI a§lar�n�n s�ralanmas� için me³hur dere-

celendirme algoritmalar�na (misal, Google arama motorunda da kullan�lan PageRank (Page vd.

1999)) benzer bir formülasyon sunmaktad�r. IsoRank PPI a§lar�n�n s�ralanmas�n� a³a§�daki ³ekilde

formüle eder:

Rij =
∑

u∈N(i)

∑
v∈N(j)

1

|N(u)||N(v)|
Ruv, (5)

Yukar�da, N(a), a'n�n kom³u kümesini; |N(a)| bu kümenin büyüklü§ünü; V1 ve V2, G1 ve G2'nin

dü§üm kümelerini tan�mlamakta ve i ∈ V1 ve j ∈ V2. Ayr�ca R fonksiyonel benzerlik matrisi olmakla

birlikte bu matrisin durgun durumu a§lar�n s�ralamas� için kullan�l�r. Biz yukar�daki denklemi ³öyle

de ifade edebiliriz:

R = AR. (6)
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Burada matris elemanlar� ³öyle tan�mlanm�³t�r:

A[i, j][u, v] =
{ 1
|N(u)||N(v)| if (i, u) ∈ E1 ve (j, v) ∈ E2,

0 di§er.
(7)

Denklemde, A, |V1||V2|x|V1||V2| bir stokastik matristir ve giri³ gra�ar�n kom³u matrislerinin Kro-

necker çarp�m� olarak tan�mlanabilir: A = A1⊗A2, burada Ai normalizasyonu yap�lm�³ graf Gi'nin

kom³uluk matrisidir ve stokastiktir. Bu denklem bir özde§er problemi ve bu problemde bulunan

özvektör durgun durumu tan�mlar. Özvektördeki katsay�lar�n dü§ümler aras�ndaki benzerlik skor-

lar�n� vermektedir. Bu vektörden bir açgözlü algoritma (greedy algorithm) yard�m�yla çözüm elde

edilebilmektedir.

IsoRank algoritmas� çok ba³ar�l� bir ³ekilde büyük a§lara uygulanabilmesine ra§men (Bayati vd.

2009), algoritman�n hesaplama karma³�kl�§�n�n a§ say�s�na ba§l� olarak üstsel orant�da büyümesi

(Çal�³ma zaman�, E kenar say�l� m tane a§ için O(Em).), algoritman�n çok say�da a§a tatbikat�n�

engellemektedir (Nir vd. 2008).

Projenin bu aya§�nda (bak�n�z Daskin (2015)), kuantum faz hesaplamas� bir önceki k�s�mda

tan�mlanan ayarlarla, temel IsoRank (Singh vd. 2007) algoritmas�ndaki A matrisi için kullan�larak

, IsoRank algoritmas�n�n kuantum versiyonu tan�mlanm�³t�r. A matrisi simetrik olmad�§� için algo-

ritmada bu matrisin nas�l kullan�labilece§i ve bunun sonucu nas�l de§i³tirdi§i incelenmi³tir. Ayr�ca

bir ölçüm stratejisi tan�mlanarak sonuç özvektöründen çözümün nas�l elde edilebilece§i gösterilmi³

ve sonuç olarak algoritman�n kuantum versiyonun klasik versiyona oranla, hesaplama yönünden,

üstsel verimlilik sa§lad�§� not edilmi³tir. Çal�³man�n bu k�sm� örnek üç adet PPI a§lar�n�n s�ralan-

mas� gösterilerek sonuçland�rlm�³t�r.

5. KUANTUM ASL� UNSUR �NCELEME

Asli unsur inceleme (Principal component analysis (PCA)), asli unsurlar� temsil eden elipsoidleri

verilen veri kümesine uydurarak, bir problemin boyutunu dü³ürmek veya çok boyutlu veri kümesinin

hulâsas�n� elde etmek için kullan�lan çok de§i³kenli istatistiksel bir tekniktir (F.R.S. 1901; Jolli�e

2002). Asli unsur inceleme, J adet de§i³kenle ifade edilen I adet farkl� gözlemlemedeki de§i³imi

aç�klamaktad�r. E§er bu gözlemleri I × J boyutlu X matrisi ile ifade edersek; PCA, verinin lineer

izdü³ümünde varyant�n (de§i³imin) maksimum oldu§u q say�da orthonormal eksen bulmaktad�r.

Verinin asli unsurlar� olarak isimlendirilen bu q adet eksen, X matrisinin en büyük q adet özde§eriyle

ili³kilendirilmi³ özvektörleridir (Jolli�e 2002; Shlens 2014).
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Evvelki k�s�mlarda tart�³�ld�§� üzere kuantum faz hesaplama algoritmas�na e³it bir süperpozisyon

de§eri verildi§inde ç�k�³ta bütün özvektörlerin süperpozisyonu izlenmektedir. Bu proje kapsam�nda

yap�lan Daskin (2016a) daki çal�³mada, bu özellik kuantum katsay� yükseltme algoritmas�yla bir-

likte kullan�larak belirli bir aral�ktaki özde§erlere kar³�l�k gelen özvektör birle³iminin elde edilebile-

ce§i gösterilmi³tir. Dolay�s�yla herhangi bir X matrisinin asli unsurlar�n�n hesaplanabilece§i gös-

terilmi³tir. Kuantum katsay� algoritmas� verilen bir kuantum vektöründeki istenilen bir de§erin

katsay�s�n� i³aretleyip onun mutlak de§erini yükseltmede kullan�lmaktad�r. Bu algoritma temelde

iki operatöre ba§l� olarak çal�³maktad�r. Birinci operatör istenilen kuantum durumlar�n�n kat-

say�lar�n�n i³aretini de§i³tirmekte di§eri ise bir nevi i³aretlenen bu katsay�lar�n de§erlerini yük-

seltmede kullan�lmaktad�r. Yap�lan çal�³mada öncelikle yüksek özde§erlere kar³�l�k gelen durum-

lar�n�n i³aretlenmesi için birinci operatör tan�mlanm�³ daha sonra ikinci operatörün tatbiki ile kat-

say�lar�n�n nas�l de§i³ti§i analitik ve say�sal olarak gösterilmi³tir. Ayr�ca tan�mlanan operatörler

için gerekli kuantum devrelerin tasar�m�na nas�l gidilece§i verilmi³ ve bunlar�n hesaplama zorlu§u

k�smi olarak analiz edilmi³tir. Sonuç olarak, tan�mlanan metodolojinin nerelerde kullan�labilece§i,

klasik asli unsur analizinden farklar� ve avantajlar� tart�³�lm�³t�r.

6. SONUÇ

Projenin ba³lang�c�nda kuantum hesaplamas�nda kullan�lan algoritmalar�n modi�ye edilerek

bu algoritmalardaki bilinen k�s�tlamalara çözüm sunulmas� ve böylelikle kullan�m alanlar�n�n

geni³letilmesi ve buna ek olarak modi�ye edilmi³ bu algoritmalar�n gücünden faydalan�larak bioin-

formatik ve kuantum kimyas� alanlar�ndaki zor problemlere verimli çözümler sunulmas� amaçlan-

m�³t�r. Bu amaca yönelik bu proje kapsam�nda üç tane çal�³ma yap�lm�³t�r (Daskin 2015, 2016a,b).

Bu amaçlar do§rultusunda kuantum hesaplamas�nda kullan�lan algoritmalar�n k�s�tlamalar� be-

lirlenip bu k�s�tlamalara ne türden çözümler sunulabilece§i ara³t�r�lm�³t�r. Kuantum algoritmalar�n-

dan faz hesaplama algoritmas�n�n bilinen k�s�tlamalar�ndan bir tanesi, ba³lang�çta iyi bir tahmini

özvektöre ihtiyaç duymas�d�r. Projenin ilk a³amas�nda (Daskin 2016b), geni³ kullan�m alanlar�na

sahip olan negatif olmayan matrisler için bu algoritman�n giri³teki tahmini özvektörden ba§�ms�z

olarak do§ru sonuç üretilebilece§i gösterilmi³tir. Mevzubahis matrislerin çok farkl� bilimsel alan-

larda kullan�m� mevcuttur. Kuantum kimyas� ve �zik bunlar aras�ndad�r. Kuantum bilgisayarlar�n

önerilmesinin sebeplerinden bir tanesi; özelliklerinin elde edilmesi hesaplama yününden çok zor

olan kuantum sistemlerinin bu bilgisayarlar kullan�ld�§�nda daha kolay hale gelece§inin beklenme-

sidir. Kuantum sistemlerinin enerji ve özelliklerini gösteren kuantum Hamiltonianlar�n�n bir k�sm�
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stokastik özellikler göstermektedir. Modi�ye edilmi³ faz algoritmas�n�n bu türden sistemlere uygu-

lanmas� ve bu sistemlerin anla³�lmas�da kullan�m� gösterilmi³tir.

Negatif matrislerin alt kategorisi niteli§indeki stokastik matrisler biyoinformatikte farkl� tür-

lere ait protein etkile³im a§lar�n�n mukayesesinde önemli bir kullan�m alan�na sahiptirler. Protein

etkile³im a§lar�n�n kapasitesinin büyüklü§ü hesaplama yönünden zorluklar ortaya ç�karmakta ve

bu a§lar�n günümüz bilgisayar teknolojisiyle kar³�la³t�r�lmas�n� imkans�z hale getirmektedir. Pro-

jede modi�ye edilen faz hesaplama algoritmas�n�n protein etkile³im a§lar�n�n mukayesesinde etkin

bir ³ekilde kullan�lmas� amaçlanm�³ ve klasik algoritmalardan IsoRank algoritmas�n�n kullan�mda

kar³�la³�lan hesaplama zorluklar�n�n kuantum bilgisayarlar taraf�ndan çözüme kavu³turulabilece§i

gösterilmi³tir (Daskin 2015).

Projenin son k�sm�nda faz hesaplama algoritmas� katsay� yükseltme algoritmas� ile birlikte kul-

lan�larak bir kuantum asli unsur inceleme algoritmas� tan�t�lm�³t�r (Daskin 2016a). Asli unsur

inceleme algoritmas�n�n makine ö§renmesi ve örüntü tan�ma alanlar�nda s�kl�kla kullan�lmakta

oldu§undan, bu çal�³man�n ileride kuantum bilgisayarlar�n bu alanlarda da etkin bir biçimde kul-

lan�lmas�na katk�da bulunmas� beklenmektedir.
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Öz: Kuantum bilgisayarlar kuantum mekaniksel özelliklerini kullanarak  daha verimli algoritmalar
tasarlama imkanı sunarlar.
Bu münasebetle, kuantum bilgisayarların hesaplama gücünün günümüzde kullanılan
konvansiyonel bilgisayarlara kıyasla daha kuvvetli olduğuna inanılmaktadır.
Verilen bir matrisin özdeğerini (eigenvalue) bulmakta yada diğer algoritmaların temel parçası
olarak kullanılmakta olan  kuantum faz hesaplama algoritması hesaplama yönünden verimli
olan en meşhur kuantum algoritmalardan bir tanesidir.
Bu algoritmanın  tatbiki başarısının girişte verilen tahmini özvektöre(eigenvector) bağlı olması,
algoritmanın kullanım alanlarını daraltmaktadır.

Desteklenen proje kapsamında,
 kuantum faz hesaplama algoritması modifiye edilerek  bu algoritmadaki bilinen kısıtlamalara
çözüm sunulması ve böylelikle kullanım alanlarının genişletilmesi ve buna ek olarak modifiye
edilmiş bu algoritmanın gücünden faydalanılarak biyoinformatik ve kuantum kimyası
alanlarındaki zor problemlere verimli çözümler sunulması amaçlanmıştır.
 Bu amaç doğrultusunda, üç adet çalışma yapılmıştır.

Faz hesaplama algoritmasında girişte verilen tahmini özvektörün gerçek özvektöre yakınlığı
algoritmanın başarısını belirlemektedir.
İlk çalışmada,  algoritmanın negatif olmayan matrislere tatbikatında giriş vektörünün rolü
incelenerek;
söz konusu matrislerin dominant özdeğer-özvektör çiftinin pozitif olması ve diğer
özvektörlerinde de en az bir negatif katsayı barındırması özelliği kullanılmış ve girişte verilen
tahmini özvektörön pozitif özvektöre daha yakın olması sağlanabileceği ve dolayısıyla
algoritmanın indirgenemeyen ve negatif olmayan matrisler için verimli bir şekilde
kullanılabileceği gösterilmiştir. Örnek olarak stokastik özellik gösteren k-lokal Hamilnonianlar
ve rastgele sayılar kullanılmış ve özdeğerlerinin hesaplanmasında,

Farklı türden canlılar için protein protein etkileşim ağlarının mukayeseli analizleri biyolojik
süreçlerin anlaşılmasında önemli katkı sağlamaktadır. Bu ağlar arasındaki benzerliklerin
anlaşılması ayrıca farklı türler arasında fonksiyonel benzerliklerin bulunmasına yardımcı
olmaktadır. Ancak devamlı büyüyen etkileşim verilerinin kapasitesi günümüzde hesaplama
yününden zorluklar ortaya çıkarmaktadır. Protein protein etkileşim ağlarının mukayesesinde
yaygın bir şekilde kullanılan algoritmalardan IsoRank diye isimlendirilen bir tanesi, ağlar
arasındaki etkileşim skorlarını bu ağların Kronecker (tensor) çarpımından elde edilmiş bir
stokastik matrisin özvektöründen hesaplanmaktadır. Stokastik matrisler ayrıca pozitif olmaları
sebebiyle negatif olmayan matrisler grubuna dahildirler. Proje kapsamındaki ikinci çalışmada
\citep{Daskin2015IsoRank}, protein protein etkileşim ağlarının mukayese edilmesinde;
kuantum faz hesaplama yöntemi kullanılarak, klasik IsoRank algoritmasının kuantum
versiyonu önerilmiş ve bu ağların sıralanmasının üstsel olarak daha verimli bir şekilde
kuantum bilgisayarlarca yapılabileceği gösterilmiştir.

Son çalışmada ise kuantum faz hesaplama algoritması kuantum katsayı yükseltme
algoritması ile birlikte kullanılarak kuantum asli unsur inceleme (quantum principal component
analysis) usulü tanımlanmıştır.
Yapılan çalışmalar, kuantum bilgisayarların biyoinformatik ve kuantum kimyasının yanı sıra
benzeri alanlardaki problemlere tatbikatına da, imkan sağlamaktadır.

Anahtar Kelimeler: Kuantum Faz Hesaplama, Negatif Olmayan Matrisler, Kuantum IsoRank, Kuantum Asli Unsur
İnceleme
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