Symulacje chemicznych ukltadéw kwantowych z wykorzystaniem komputerow
kwantowych - przeglad algorytmoéw i ich eksperymentalna weryfikacja

STRESZCZENIE

ymulacje komputerowe wykorzystujace coraz wieksze moce obliczeniowe i techniki

uczenia maszynowego pozwalaja obecnie na zaawansowane modelowanie molekular-
ne, symulacje dynamiki molekularnej oraz badania interakcji miedzyczasteczkowych. Ze
wzgledu jednak na zlozonos¢ systeméw biologicznych i procesow chemicznych na poziomie
molekularnym ich dokladne odwzorowanie z wykorzystaniem klasycznych modeli i technik
komputerowych napotyka od wielu lat szereg istotnych ograniczenn. Nowym i obiecujacym
kierunkiem rozwoju nauk obliczeniowych oraz ich potencjalnych zastosowan w biochemii
sa komputery kwantowe oraz ich integracja z klasycznymi, wysokowydajnymi systemami
superkomputerowymi. Artykul jest odpowiedzia na rosnace zainteresowanie wykorzysta-
niem dostepnych komputerow kwantowych w przykladowych zastosowaniach aplikacyj-
nych. W artykule staramy sie przyblizy¢ podstawowe zagadnienia zwiazane z opracowaniem
algorytmow i symulacji kwantowych zwiazanych z zagadnieniami na styku chemii kwan-
towej oraz biochemii. Ponadto artykul przybliza podstawowe zasady tworzenia symulacji
wykorzystujacych obecny stan zaawansowania i rozwoju komputeréw kwantowych w erze
Noisy Intermediate-Scale Quantum (NISQ). W artykule przedstawiono réwniez wyniki eks-
perymentalne algorytmu klasyczno-kwantowego Variational Quantum Eigensolver (VQE)
dla przykltadowych czasteczek H, i CH*. Pomimo wielu niedoskonaloéci obecnie dostepnych
komputeré6w kwantowych, analizowany algorytm VQE okazat sie skuteczny w przyblizaniu
stanu podstawowego czasteczek, wykorzystujac minimalna baze funkcyjna.

WPROWADZENIE

Nauki obliczeniowe i ich zastosowania w biochemii stanowia potezne narze-
dzie, ktére umozliwia badanie skomplikowanych proceséw biologicznych na
poziomie molekularnym za pomoca technik komputerowych. Charakterystyka
strukturalna i funkcjonalna biomolekul prowadzona jest z wykorzystaniem réz-
nych podejé¢ zaréwno opartych o klasyczna fizyke, mechanike molekularna, jak
i mechanike kwantowq. Modele i symulacje komputerowe pozwalaja obecnie
na m.in. modelowanie molekularne i tworzenie tréjwymiarowych modeli bia-
tek oraz interakcji i oddzialywan miedzyczasteczkowych, umozliwiajgc tym sa-
mym zrozumienie ich licznych zlozonych funkgji biologicznych. Od wielu lat z
powodzeniem wykorzystuje si¢ réwniez symulacje komputerowe w badaniach
dynamiki molekularnej w celu szczegdtowego poznania proceséw biochemicz-
nychireakcji enzymatycznych, czy tez odkrywania nowych zwiazkéw chemicz-
nych i wigzan z réznymi biatkami. Wykorzystanie symulacji komputerowych
w biochemii nie tylko wspomaga procesy odkrywania i umozliwia lepiej zrozu-
mie¢ fundamentalne mechanizmy funkcjonowania natury, ale takze umozliwia
i przyspiesza wypracowanie nowych oraz praktycznych zastosowar, od projek-
towania nowych lekéw i terapii leczniczych stosowanych w medycynie, az po
tworzenie nowych, zoptymalizowanych enzymoéw i ich zastosowan w przemy-
$le biotechnologicznym, czy ochronie $rodowiska.

Jednakze nauki obliczeniowe stosowane w biochemii napotykaja na istotne
wyzwania i ograniczenia. Ztozono$¢ systemoéw biologicznych sprawia, ze nawet
najnowoczesniejsze superkomputery maja trudnosci w doktadnym modelowa-
niu i analizie wszystkich oddzialywan. Ta zlozono$¢ wplywa na zlozonos¢ ob-
liczeniowa symulacji komputerowych w skali molekularnej, a nawet istotnie ja
poteguje. Z drugiej strony, zlozone kwantowe efekty odgrywaja coraz wieksza
role w badaniach molekularnych i biofizycznych, a tym samym pozwalaja na
lepsze zrozumienie zloZonych reakcji chemicznych oraz proceséw zachodza-
cych w mikroskali opisywanych przez prawa mechaniki kwantowej. Dobrym
przykladem moze by¢ fundamentalny dla natury chemiczny proces fotosynte-
zy wykorzystujacy kwantowe zjawiska do efektywnego przekazywania energii
miedzy czgsteczkami, czy tez wplyw efektéw kwantowych na interakcje miedzy
czgsteczkami oraz stabilnos¢ struktur biatek i kwaséw nukleinowych.
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Zaawansowane analizy zjawisk i proceséw biochemicz-
nych na poziomie atomowym i molekularnym doprowa-
dzity naukowcéw juz w latach osiemdziesigtych ubieglego
stulecia do stwierdzenia, iz stosowanie klasycznych modeli
i symulacji komputerowych ma szereg istotnych ograni-
czen. Richard Feynman wykazal, ze w praktyce musimy w
takich klasycznych symulacjach komputerowych stosowac
szereg przyblizen, uproszczen oraz ograniczen, ktére z ko-
lei ograniczaja nam dokladnos¢ obliczen, z jaka dany model
odpowiada badanej rzeczywistosci w skali, gdzie mamy do
czynienia z efektami kwantowymi [1]. Konieczne jest zasto-
sowanie w klasycznych symulacjach komputerowych licz-
nych aproksymacji redukujacych ztozonos¢ obliczen, ktore
czesto nie przynosza pozadanej dokladnosci w przypadku
silnie skorelowanych lub wiekszych ukladéw, a same mo-
dele i symulacje komputerowe musza by¢ odpowiednio
dostosowane do badanego ukladu molekularnego nawet
przy wykorzystaniu najwiekszych superkomputeréw. Aby
zmierzy¢ sie z nietrywialnym problemem zlozonosci obli-
czeniowej, Feynman zaproponowat idee budowy symulato-
ra kwantowego oraz wykorzystania jego kwantowej natury
do symulacji kwantowych zamiast klasycznych obliczer
komputerowych. Tak narodzit sie pomyst budowy kompu-
tera kwantowego.

Zbudowanie kwantowego komputera zdolnego zasymu-
lowaé w sposéb doktadny dowolny uklad kwantowy mia-
toby oczywiscie przetomowe znaczenie dla biologii, chemii
i fizyki. Ze wzgledu na znaczacy postep rozwoju techno-
logii kwantowych, w tym wykorzystywanych do budowy
pierwszych ukltadéw kwantowych stosowanych w oblicze-
niach i symulacjach kwantowych, jestesmy obecnie w tzw.
erze NISQ (ang. Noisy Intermediate-Scale Quantum) [2]. To
etap dynamicznego rozwoju oraz demonstracji pierwszych
uniwersalnych i programowalnych komputeréw kwanto-
wych, ktére nie sa jeszcze wystarczajaco silne obliczeniowo
i stabilne, aby osiagna¢ swoja pelna moc i doktadnos¢ obli-
czen kwantowych, ale pozwalaja juz dzi$ na przeprowadze-
nie referencyjnych eksperymentéw obliczeniowych i symu-
lacji kwantowych. Samo zagadnienie uzytecznosci obliczer
kwantowych w biologii i biochemii jest coraz czesciej po-
dejmowane w literaturze, np. w [3-5]. W artykule staramy
sie przedstawi¢ aktualny stan zaawansowania wraz z ogo6l-
nym przegladem wybranych algorytméw kwantowych i
klasyczno-kwantowych oraz metod symulacji kwantowych
z wykorzystaniem dostepnych komputeréw kwantowych
NISQ, ktére udostepniane sa dla naukowcéw w ramach in-
frastruktury Poznarskiego Centrum Superkomputerowo-
-Sieciowego afiliowanego przy Instytucie Chemii Bioorga-
nicznej Polskiej Akademii Nauk (ICHB PAN). Dodatkowo,
w artykule opisujemy kluczowe zalozenia teoretyczne oraz
zasady niezbedne do przygotowania podstawowych symu-
lacji chemicznych z wykorzystaniem komputeréw kwanto-
wych NISQ. Artykul obejmuje réwniez czes¢ eksperymen-
talng i analizy wynikéw przeprowadzonych dla prostych
ukladéw chemicznych z wykorzystaniem komputeréw
kwantowych w odniesieniu do wczesniejszych symulacji i
obliczeri komputerowych z wykorzystaniem klasycznych
superkomputeréw [6].
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ALGORYTMY KWANTOWE

Wsréd algorytméw kwantowych symulujacych ukiady
kwantowe, oméwione zostang w kolejnych sekcjach wy-
brane podej$cia wyznaczajace ich dynamike, a takze prze-
znaczone do obliczania stanéw podstawowych. Warto za-
znaczy¢, ze istnieja takze metody pozwalajace na analize
otwartych ukladéw kwantowych, badanie wilasciwosci w
skoniczonej temperaturze oraz rozwigzywanie réwnan roz-
niczkowych czastkowych, ale ich prezentacja i oméwienie
znacznie wykracza poza podstawowy przeglad zagadnieri
prezentowany w tym artykule.

Od poczatkéw rozwoju obliczert kwantowych, wyzna-
czanie dynamiki zadanych operatoréw Hamiltona stanowi
jeden z najbardziej obiecujacych obszaréw, w ktérym zakta-
da sie uzyskanie teoretycznej przewagi obliczeniowej nad
klasycznymi symulacjami komputerowymi. Algorytmom
kwantowym umozliwiajacym przyblizong ewolucje stanu
poswiecono w ostatnich latach bardzo duzo uwagi, a nie-
ktoére rozwiazania zyskaly juz ugruntowana pozycje w éro-
dowisku naukowym i literaturze [7,8].

TROTTERYZACJA

Algorytm symulacji dynamiki hamiltonianu bedacy hi-
storycznie pierwszym i najprostszym, a jednoczesnie sprzy-
jajacym wczesnemu wykorzystaniu symulacji kwantowych
w praktyce, jest trotteryzacja [9]. Podejscie to koncepcyjnie
opiera sie na roztozeniu ztozonej ewolucji uktadu na mniej-
sze, latwiejsze od strony implementacyjnej czeéci. Dla ope-

ratora ewolucji € t jest czasem ewolucji, a operator H
]est operatorem Hamlltona wyrazonym za pomocg sumy

H = Ek H, 1 operatorow dzialajacych lokalnie na dany
uklad kwantowy, co oznacza, ze kazdy pojedynczy opera-
tor dziala na stalg liczbe kubitow.

Warto w tym miejscu zaznaczy¢, iz kubit jest najmniej-
sza 1 niepodzielng jednostka informacji kwantowej oraz
elementarnym skladnikiem komputera kwantowego wyko-
rzystywanym przez algorytmy kwantowe. Kubit jest kwan-
towomechanicznym ukladem opisanym dwuwymiarowgq
przestrzenia Hilberta i r6zni sie od klasycznego bitu tym,
ze moze znajdowac sie w dowolnej superpozycji dwéch
stanéw 0 i 1. Tym samym, kubity moga istnie¢ w znacz-
nie wiekszej liczbie stanéw kwantowych niz standardowe
bity, a komputery kwantowe wykorzystujac odpowiednio
zjawiska kwantowe, w szczegdlnosci superpozycje stanéw
kwantowych oraz splatanie kwantowe, moga przynajmniej
teoretycznie przetwarzac i przechowywacé znacznie wiecej
informacji. W tych zatozeniach, uogoélniajac, upatruje sie
mozliwosé¢ osiagniecia przewagi kwantowej komputeréw
kwantowych nad klasycznymi symulacjami komputerowy-
mi w perspektywie najblizszej dekady.

Podobnie jak w przypadku klasycznych symulacji kom-
puterowych, ewolucja ukladu kwantowego odpowiadajaca
procesowi obliczeniowemu dla danego algorytmu kwanto-
wego przebiega w matych dyskretnych krokach. Przyblize-
nie pierwszego rzedu ma postac:

https:/ / postepybiochemii.ptbioch.edu.pl/
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Blad tego przyblizenia O ( } dla hamiltonianu zlozo-

nego z 1 sktadnikéw, maleje wiec dla duzych wartosci 1
(liczba krokéw Trotteryzacji) lub matego czasu t. Przybli-
Zenia wyzszych rzedow w ogoélnoséci wiaza sie z wiekszy-
mi trudno$ciami w implementacji, ale w niektérych kon-
kretnych zastosowaniach moga dostarczy¢ korzystniejsze
skalowanie lub dokfadno$¢ wynikéw. Podejscie to zostato
takze rozszerzone z lokalnych operatoréw Hamiltona na
bardziej ogélne operatory rzadkie [10].

ALGORYTM LCU

Alternatywne podejécie do symulacji operatora ewolu-
¢ji polega na wyrazaniu go za pomoca sumy operatoréw
unitarnych [11, 12]. Operacje wykonywane na komputerze
kwantowym sg zawsze operacjami unitarnymi, a wiec po-
stugiwanie sie nimi do opisania dynamiki tworzy mozliwos¢
bezposredniej implementacji. W ogélnym przypadku suma
operatoréw unitarnych nie jest sama w sobie operatorem
unitarnym, a wiec algorytm LCU (ang. Linear Combination of
Unitaries) korzysta z kodowania blokowego, w ktérym ope-

rator Hamiltona H zapisany jest najczesciej jako kombinacja

liniowa operatoréw unitarnych, H= E;{ . Uk, gdzie €
jest dodatnim rzeczywistym wspélczynnikiem. Pierwsza

konieczng procedura jest wykonanie operacji unitarnej R
na rejestrze kubitéw pomocniczych w nastepujacy sposoéb:
—
[

R|0) =
|0} V2
I

k),

gdzie A jest stala normalizujaca A = Zk |y |, a |0} jest
skrotowym oznaczeniem stanu O na wielu kubitach. Druga

operacja zdefiniowana jest jako operator wyboru @ dziata-
jacy w nastepujacy sposob:

Q) = kYU, |y).

Operator (7 jest operacja kontrolowang przez rejestr ku-
bitéw pomocniczych | k}, ktéra stosownie transformuje stan
w-’} Za pomocy operatora u,.

Obie przedstawione operacje sa wykorzystywane do
skonstruowania obwodu pozwalajacego w efekcie na trans-

formacje stanu wejSciowego |1,f-f:|' przez operator H (z do-
ktadnoscia co do normalizaciji):

g
(0|RT- @ - R|0)Iy) =)

Otrzymany obwéd kwantowy U [E ) =RT- @R po

zapisaniu w formie macierzy przyjmuje postac: :

o(@) =" ]
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co pokazuje, w jaki sposob operator H zostaje zakodowany
blokowo wewnatrz wiekszego operatora unitarnego.

Algorytm LCU jest wiec niezwykle wszechstronny, po-
niewaz pozwala na umieszczenie w obwodzie kwantowym
dowolnego operatora i wykorzystanie go do przeksztatce-
nia przygotowanego stanu kwantowego. Wiaze sie to jed-
nak z koniecznoscia stosowania kosztownych obliczeniowo
operacji i uzycia wiekszej liczby kubitéw, a wiec metoda ta
wymaga do dzialania komputera kwantowego odpornego
na bledy (ang. fault tolerant).

ALGORYTM QSP

Algorytm QSP (ang. Quantum Signal Processing) to kwan-
towy algorytm symulacji dynamiki hamlitonianu wywo-
dzacy sie z metody Quantum Walk, ktérego ztozonos¢ mie-
rzona jest w liczbie zapytan wyroczni, ktéra koduje konkret-
ny operator Hamiltona. Dla najlepszej opracowanej metody
zwanej kubityzacja (ang. qubitization) liczba zapytan wy-
roczni jest asymptotycznie optymalna [13]. Ta zaleta wia-
ze sie jednak z koniecznoscia wykorzystania dodatkowych
kubitéw pomocniczych do skonstruowania obwodu imple-
mentujacego kwantowa wyrocznie, co znaczaco utrudnia
wykorzystanie QSP na komputerach kwantowych zaréwno
obecnie w erze NISQ, jak i w najblizszej przysziosci na nie-
wielkich komputerach kwantowych, ale dysponujacymi juz
logicznymi kubitami odpornymi na btedy i szumy.

ALGORYTM QPE

Inna wyjatkowo istotng dziedzing kwantowych symula-
qji s obliczenia majace na celu wyznaczenie przyblizonych
niskich stanéw energetycznych badanego uktadu, w szcze-
g6lnosci stanéw podstawowych. Kwantowa zlozonosé ob-
liczeniowa tego problemu nalezy do klasy QMA-trudnych
[14], a wiec w najgorszych przypadkach jest on nierozwia-
zywalny w akceptowalnym czasie. Niemniej znaczenie tego
zagadnienia w praktycznych zastosowaniach motywuje
wcigz do poszukiwania rozwigzart mogacych przyniesé
przewage obliczeniowa w konkretnych interesujacych
przypadkach.

Algorytmem kwantowym oferujacym najwieksze teore-
tyczne mozliwosci uzyskania takiej przewagi jest algorytm
QPE (ang. Quantum Phase Estimation) [15], przeznaczony dla
komputeréw kwantowych odpornych na btedy. Jest to pod-
procedura wykorzystywana w wielu bardziej zlozonych
algorytmach kwantowych, takich jak np. algorytm faktory-
zacji Shora. QPE pozwala na estymacje wartosci fazy odpo-
wiadajgcej wartosci wlasnej danego operatora unitarnego,
a poniewaz modul wartoéci wiasnych takich operatoréw
zawsze jest rowny 1, dzialanie algorytmu mozna réwniez
rozumie¢ jako wyznaczanie samej wartosci wiasnej.

Dysponujac operatorem Hamiltona ﬁ, opisujagcym np.
strukture elektronowgq czasteczki chemicznej w formie lo-
kalnych sktadnikéw, mozemy zdefiniowac¢ operator unitar-

nyll =eg H ktéry ma te same stany wiasne co H, a war-
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tos¢ whasna A przyjmuije dla U postac € M. Majac dostep do

stanu podstawowego |11£’|} ) operatora u, mozemy zapisac:
Ulo) = e )

Problem wyznaczenia energii stanu podstawowego ope-
ratora H, czyli wartosci wlasnej A jest wiec rownowazny

znalezieniu fazy wlasnej (ang. eigenphase) operatora U.
Przygotowanie prawdziwego stanu podstawowego opera-

tora H jest zadaniem trudnym, wiec w praktyce stosuje sie
poczatkowy stan odniesienia, majacy z nim stosownie duzy
stopieri , pokrycia”, np. stan Hartree-Focka [16].

ALGORYTM VQE

Algorytmem klasyczno-kwantowym, ktéry zyskat w
ostatnich latach z pewnoscia najwieksza popularnosé jest
algorytm VQE (ang. Variational Quantum Eigensolver) [17].
Podobnie jak w przypadku QPE, w symulacjach kwanto-
wych wykorzystywany jest do wyznaczania energii stanu
podstawowego. Kluczowa cecha wyrézniajacg ten algo-
rytm na tle pozostalych wymienionych w artykule, jest jego
przystosowanie do implementacji na dostepnych aktualnie
sprzetowych architekturach komputeréw kwantowych. Po-
dejscie VQE wykorzystuje obwody kwantowe o niewielkiej
glebokosci, a wiec takie, ktére mozna wykonad, nie przekra-
czajac maksymalnego czasu dekoherencji fizycznych, nie-
doskonatych kubitéw obecnie dostepnych w komputerach
kwantowych NISQ. Gléwnym zaloZeniem tego algorytmu
jest wielokrotne przygotowywanie na komputerze kwan-
towym sparametryzowanej funkcji falowej, a nastepnie, w
drodze pomiaru zdefiniowanego operatorem Hamiltona,
obliczenie energii otrzymanego stanu. Klasyczne metody
optymalizacji nadzoruja caly proces, dostarczajac parame-
trow majacych doprowadzi¢ do wyznaczenia minimum
energii. Niskie zapotrzebowanie algorytmu VQE na kwan-
towe zasoby wiaze sie jednak z kilkoma wadami, z ktérych
najbardziej istotne to trudnos¢ dokiadnego zmierzenia
wspomnianej energii oraz efektywnego i niezawodnego
przeprowadzenia procesu optymalizacji parametréw [18].

METODY PODPRZESTRZENI KWANTOWYCH

Algorytmy korzystajace z podprzestrzeni kwantowych
zyskuja coraz wieksza popularno$é¢ ze wzgledu na to, ze
przy obwodach kwantowych o umiarkowanie wiekszej gle-
bokosci niz VQE, mozliwe jest uzyskanie zbieznosci zbliZo-
nej do QPE [19]. Gléwnym zalozeniem tego typu metod jest
skonstruowanie 1-wymiarowej wariacyjnej podprzestrzeni
wielowymiarowej przestrzeni Hilberta za pomoca zbioru
stanéw bazowych {| ﬁﬂ}}::,;é, a nastepnie zrzutowanie na
te podprzestrzenn réwnania Schrodingera niezaleznego od
czasu. Warto zaznaczy¢, ze zlozonoé¢ otrzymanego obwo-
du kwantowego zalezy od obranej bazy.

(m) -
Stany wilasne |11{-"H ) operatora Hamiltona H sa przy-
blizane przez kombinacje liniowe stanéw bazowych,

m)) —
‘IIJ# )_ Z, Cap |vrr}, gdzie [t indeksuje stany wtlasne
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tworzace wielowymiarowa przestrzefi Hilberta. Wspot-
czynniki €y tworzace macierz € otrzymywane sg przez
obliczenie na komputerze kwantowym elementéw macie-
rzy Sap = {vﬁlvﬁ}i Hop = {vﬂ|H|v5’ }, skonstruowa-
nie na podstawie otrzymanych wartosci pelnych macierzy
nakladania < (ang. overlap matrix) i macierzy hamiltonianu
H oraz rozwigzanie metoda klasyczng uogoélnionego row-
nania wartosci wtasnej HC = SCE (), gdzie E tn) jest
warto$cig wlasng zwigzang z 1i-tym stanem wilasnym. Final-
nie wynikiem sg pary przyblizonych wartoéci i stanéw wia-

il (n)
e
#o

snych analizowanego operatora Hamiltona { wot

Zaleta algorytmoéw kwantowych opartych na podprze-
strzeniach kwantowych wzgledem algorytmu VQE jest to,
Ze nie wymagaja one nieliniowej optymalizacji parame-
trow. Ponadto brak iteracyjnej petli optymalizacji sprawia,
ze wszystkie obwody moga zosta¢ przestane na komputer
kwantowy jednoczesnie, co prowadzi do mozliwosci zréw-
noleglenia obliczer na wielu procesorach kwantowych lub
nawet w obrebie wielu kubitéw na pojedynczym proceso-
rze kwantowym.

EKSPERYMENTY OBLICZENIOWE

Obserwujemy obecnie ciagly i dynamiczny rozwdj ar-
chitektur komputeréw kwantowych wykorzystujacych do
przetwarzania i przechowywania informacji oraz popraw-
nego dzialania rézne technologie, takie jak m.in.: nadprze-
wodzace kubity [20], pulapki jonowe [21,22], fotony [23,24],
czy neutralne atomy [25,26]. Kazda z tych technologii ma
obecnie swoje mocne i stabsze strony oraz potencjalne trud-
noéci zwigzane ze skalowaniem systeméw. Dlatego tez
wciaz nie jest wiadome, czy ktéras z nich zyska ostatecznie
zdecydowana przewagge, czy tez rézne podejécia znajda za-
stosowanie w innych obszarach.

Aktualna era rozwoju komputeréw kwantowych okre-
slana jako era NISQ charakteryzuje sie jednostkami dys-
ponujacymi do 1000 niedoskonatych kubitéw. Najnowsze
osiggniecia dowodza jednak, ze powoli stajemy sie $wiad-
kami tzw. , drugiej rewolucji kwantowej” i przetomowych po-
stepéw technologicznych, w ktérej budowane sa prototypy
komputeréw kwantowych o liczbie kubitéw przekraczaja-
cych bariere 1000 [27,28], a takze demonstrowane sa obli-
czenia korzystajace z korekgji btedéw [26]. Producenci kom-
puteréw kwantowych licza na mozliwos¢ ich praktycznego
wykorzystania przed osiggnieciem pelnej odpornosci na
bledy, ale wyraznie kieruja tez swoje dziatania w kierunku
praktycznych realizacji korekcji btedéw. Warto zaznaczy¢,
ze komputery kwantowe najprawdopodobniej przyjma w
najblizszej przyszlosci role akceleratora wspierajacego kla-
syczne systemy superkomputerowe w konkretnych wyma-
gajacych obliczeniowo zadaniach [29]. Integracja klasycz-
nych i kwantowych komputeréw od strony technologicznej
jest zadaniem nietrywialnym oraz stanowi obecnie przed-
miot wielu przedsiewzieé strategicznych i projektéw ba-
dawczych na calym Swiecie.
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Sposréd opisanych w sekeji Algorytmy metod symulacji
kwantowych, tylko niektére moga by¢ z powodzeniem za-
implementowane na niedoskonatym, dostepnym aktualnie
komputerze kwantowym. Dla symulowania dynamiki ha-
miltonowskiej najszerzej stosowana jest trotteryzacja. Tego
typu algorytm, w polaczeniu z zaawansowanymi metoda-
mi mitygacji btedéw zostal wykorzystany w demonstracji
pierwszych symulacji ukazujacych uzytecznoé¢ obliczen
kwantowych w zestawieniu z metodami klasycznymi [30].
W przypadku obliczania stanu podstawowego najwieksza
popularnosé w przyktadowych implementacjach i ekspery-
mentach obliczeniowych zyskat algorytm VQE, ze wzgledu
na relatywnie mate wymagania sprzetowe. W celu przed-
stawienia sposobu dzialania tego algorytmu oméwione zo-
stana jego teoretyczne podstawy, a takze szczegoty przykla-
dowej implementacji na rzeczywistym komputerze kwanto-
wym wraz z analizg wynikéw eksperymentalnych.

VQE - SZCZEGOLOWE ZALOZENIA I IMPLEMENTACJA

Préba rozwigzania dowolnego problemu z dziedziny
chemii kwantowej z wykorzystaniem dostepnego kom-
putera kwantowego wymaga w przypadku algorytméw
wariacyjnych wykonania kilku niezbednych krokéw: (1)
przeksztalcenie operatora Hamiltona opisujacego struktu-

re elektronowq H_; do postaci operatora H dzialajacego na
kubitach (dla odréznienia zapisywanego bez dodatkowego
akcentu nad symbolem), (2) przygotowanie odpowiednich
préobnych funkgeji falowych (ang. trial wavefunction) za po-
moca obwodu kwantowego i (3) opracowanie metody opty-
malizacji, ktéra pozwoli wyznaczy¢ stan podstawowy. W
kroku (1) najczesciej stosuje sie druga kwantyzacje, przede
wszystkim ze wzgledu na unikniecie koniecznosci kosztow-
nej dyskretyzacji przestrzeni obecnej w formalizmie pierw-
szej kwantyzacji:

H = b/ T 1 k Tl
H,= 1pq Oy g +£ VpgrsOp g 0y,
p.q

pa.r.s

gdzie al i @l operatorami kreacji i anihilacji elektronu na
orbitalu B, a hu gl F Lngrs sa catkami jedno- i dwuelektrono-
wymi obliczanymi klasycznie.

VQE jest w istocie hybrydowym algorytmem kwantowo-
-klasycznym, gdzie stany kwantowe przygotowywane sa
na komputerze kwantowym, a optymalizacja parametréw
wariacyjnych odbywa sie klasycznie, zgodnie z zalozeniami

metody wariacyjnej [18]. Przy operatorze Hamiltona EE:
oraz probnej funkcji falowej 11{-’[5) zaleznej od wektora pa-

rametréw 6, energia stanu podstawowego zwigzana z tym
operatorem jest ograniczona z gory przez:

w(8)|H,|v(8))
(w(8)|w(8))

co przy zalozeniu normalizacji stanéw kwantowych, a wiec

{11{"[@”11{-’[:@)} =1, daje:

EE(
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E < (w(8)|H..|w(8)),

Algorytm VQE w swoich kolejnych krokach poszukuje

wiec parametréow 8, ktore wyznacza minimum wartosci
oczekiwanej operatora H ;.

Wyznaczenie wartosci oczekiwanej operatora H,; wy-
maga wyrazenia go w formie operatora dzialajacego na ku-
bitach, podczas gdy w formalizmie drugiej kwantyzacji sto-
suje sie operatory kreacji i anihilacji a' i @ Hamiltonian dla
nierozréznialnych fermionéw musi wiec zosta¢ przeksztat-
cony do postaci operatora dla rozréznialnych kubitéw. Do-
konuje sie tego, stosujac jedno ze znanych przeksztalcer,
np. Jordana-Wignera lub Bravyi-Kitaeva. W wyniku takiego
przeksztalcenia otrzymany hamiltonian przyjmuje postad
sumy iloczynéw tensorowych operatoréw Pauliego:

— — 7
RIERLE
j i

gdzie &; jest statym wspotczynnikiem rzeczywistym, a r:rz.‘1
jest operatorem Pauliego (¢! €o,,0,0.,1I) dziatajacym
na -ty kubit. W potaczeniu z wyrazeniem opisujacym ener-
gie wyznaczang przez komputer kwantowy otrzymujemy
nastepujacy wzor opisujacy zwiezle zadanie wykonywane
przez algorytm VQE oraz ukazujacy jego hybrydowa natu-
re:

£6) = Y o (08)| 8.0 [0(9).

Kazdy ze sktadnikéw obejmujacych wartosé oczekiwanag
obliczany jest na komputerze kwantowym, a nastepnie zo-

sta]e pomnozony przez WSPOICZyI’ll’llkI ﬂf:l- oraz zsumowa-

ny przez komputer klasyczny w celu obliczenia calkowitej

energii E [:5) przygotowanego stanu |1,£f [5')} Przebieg ko-
lejnych krokéw algorytméw przedstawiono schematycznie
na Ryec. 1.

Jedna z zasadniczych kwestii przy pracy z VQE jest do-
branie odpowiedniego obwodu kwantowego skladajacego
sie z wielu kubitéw. W implementacjach demonstrujacych
mozliwosci dostepnych komputeréw kwantowych czesto
stosowane sa obwody korzystajace z bramek wspieranych
natywnie przez dany komputer kwantowy, a wiec fatwe w
fizycznej realizacji [31]. Takie rozwiazanie prowadzi jednak
do braku mozliwosci interpretowania ewolucji stanu kwan-
towego na bazie wiedzy chemicznej. W zwiagzku z tym, w
przeprowadzonych eksperymentach obliczeniowych sku-
piono sie na obwodach majacych bezposrednie oparcie w
klasycznych metodach obliczeniowych znanych z chemii
kwantowej oraz gwarantujacych aktualnie wieksza doklad-
nosé¢ wynikow.

Najczesciej stosowanym podejsciem wywodzacym sie
z chemii kwantowej jest metoda UCCSD (ang. Unitary Co-
upled Cluster with Singles and Doubles), ktéra jest wersja uni-
tarng klasycznej metody CCSD i obejmuje pojedyncze i po-
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Operator Hamiltona H,;

w drugiej kwantyzacji

Przygotowanie stanu

HZZ“J'PJ
7

Suma operatoréw Pauliego

do — — 9 — _m_
e 8 o (H@)
Stan poczatkowy, > 4@ = | i B _ﬂ\ T — Warto$¢ —> min(H(ék))
np. Hartree-Fock 9 b3 | — ;{ __'"_ m e oczekiwana
05
qs — 6% —rrA—

= =
O = Op11

Klasyczna optymalizacja parametréw

Rycina 1. Ogolny schemat dziatania hybrydowego algorytmu kwantowo-klasycznego VQE.

dwoéjne wzbudzenia elektronéw [32]. Jako stan poczatkowy
|15 } wykorzystywany jest w tym przypadku najczesciej
stan Hartree-Focka, ktéry podlega nastepnie ewolucji za

pomoca operatora unitarnego IJ = e~ 7T :

[w(6)) =TT |yy)

T=T+T,= Z tedla, + Z tfalaldga,

[ 3]

iEvirt.aSoce i, jEvirt.x,f Eoce

gdzie tf i t;.'g sq amplitudami klastréow podlegajacymi
optymalizacji wariacyjnej, a o¢¢ i Virt oznaczaja odpo-
wiednio zajete i wirtualne (nieobsadzone) orbitale.

WYNIKI EKSPERYMENTOW OBLICZENIOWYCH

W ramach przeprowadzonych eksperymentéw z algo-
rytmem VQE wykonano obliczenia dla czgsteczki H, oraz
6-elektronowej czasteczki CH* (kation metylidenium) rozwa-
zanej juz wczesniej jako benchmark dla klasycznego syste-
mu superkomputerowego [6]. Podczas gdy w klasycznych
obliczeniach wykorzystujacych zaawansowane architektu-
ry sprzetowe mozliwe jest modelowanie takich czasteczek
za pomoca tysiecy funkcji bazowych, dostepne komputery
kwantowe ograniczaja te liczbe do zaledwie kilku funkcji.
Na tym etapie trudno jest eksperymentalne poréwnywac
klasyczne i kwantowe paradygmaty obliczeri. Niemniej
warto eksperymentalnie wykaza¢ stan zaawansowania i
mozliwoéci obliczeri kwantowych w odniesieniu zaréwno
do dynamicznego rozwoju komputeré6w kwantowych, jak i
rozwoju klasycznych systemoéw superkomputerowych.

W zwiazku ze wspomnianymi ograniczeniami, w prze-
prowadzonych eksperymentach postuzono si¢ minimalng
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baza funkcyjnag STO-3G. Dla czasteczki H,, po wykonaniu
wspomnianych przeksztalceri, np. Jordana-Wignera oraz
wykorzystaniu symetrii w operatorze Hamiltona [33],
otrzymany operator dziala na 2 kubitach, a co za tym idzie,
obwod kwantowy jest niewielki. Wigkszym wyzwaniem
jest czasteczka CH", ktéra modelowana jest na 10 kubitach
oraz obwodzie kwantowym przekraczajagcym mozliwosci
dostepnych maszyn kwantowych. Ansatz UCCSD daje wy-
soka dokladnos¢ obliczer dzieki swojemu bezposredniemu
zwigzkowi z chemiczna struktura operatora Hamiltona,
lecz jego spora wada jest generowanie bardzo glebokich ob-
wodoéw kwantowych z duza liczba parametréw do optyma-
lizacji, co mocno ogranicza jego wykorzystanie w praktyce
na komputerach kwantowych obarczonych szumem.

W celu przeprowadzenia obliczern dla czasteczki CH*
postuzono sie¢ dwoma technikami redukujacymi ztoZonos¢
problemu rozwigzywanego na komputerze kwantowym.
Po pierwsze, wykorzystano redukcje aktywnej przestrzeni
do 2 elektronéw i 3 orbitali (skrétowo AS(2,3)), co skutkuje
zredukowaniem szerokosci obwodu kwantowego do 4 ku-
bitéw. Obliczenia w aktywnej przestrzeni prowadzone sa
za pomocg VQE, natomiast pozostale orbitale - zajete i wir-
tualne, traktowane sg obliczeniami klasycznymi. Nastepnie,
aby zmniejszy¢ takze glebokos¢ obwodu kwantowego, po-
stuzono sie metoda ADAPT-VQE [34], ktéra opiera si¢ na
iteratywnym budowaniu obwodu na podstawie zadanego
zbioru operatoréw ewolucji. Przyjmujac jako punkt wyj-
Sciowy operatory wzbudzen orbitalnych otrzymane z meto-
dy UCCSD, metoda ADAPT-VQE postuzyla do wskazania
operatora, ktory jest zwiazany z najwiekszym gradientem
wartosci oczekiwanej. W tym konkretnym przypadku jest
to jeden z operatoréw podwodjnego wzbudzenia. Pozostate
operatory nie sa implementowane, co prowadzi oczywiscie
do pogorszenia teoretycznej jakosci oraz ekspresywnosci
otrzymanego obwodu, ale pozwala jednoczesnie znacza-
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Rycina 2. Powierzchnie energii potencjalnej obliczone metodg klasyczng i kwantowa. Wykresy w pierwszym rzedzie przedstawiaja powierzchnie energii potencjalnej
(ang. Potential Energy Surface), czasteczek H, i CH*. Drugi rzad wykresow przedstawia zaleznoé¢ réznicy obliczen z uzyciem VQE i doktadnych obliczen FCI (AE=E_VQE-
-E_FCI) od odleglosci miedzyatomowej (R). Czarny wykres przedstawia doktadne wartosci energii obliczone metodg FCI, zielonym kolorem oznaczono wyniki otrzymane
metoda VQE na symulatorze idealnego komputera kwantowego, a niebieska linia odpowiada wynikom uzyskanym na rzeczywistym komputerze kwantowym ibm_bris-

bane.

co zredukowa¢ liczbe koniecznych do wykonania operacji
kwantowych.

Odpowiednio przygotowane operatory postuzyly jako
wejécie do algorytmu VQE uruchomionego za pomoca pa-
kietu oprogramowania Qiskit i Qiskit Nature. W pierwszej
kolejnosci obliczono dokladna energie aktywnej przestrzeni
klasyczna i doktadna metoda FCI (ang. Full Configuration
Interaction) [35]. FCI, czyli metoda pelnego oddzialywania
konfiguracji uwzglednia wszystkie wzbudzenia elektronéw
z orbitali zajetych na orbitale wirtualne i jest rownowazna
z wyznaczeniem doktadnych wartosci wlasnych hamilto-
nianu elektronowego. Zlozonos¢ tej metody jest zalezna od
silni liczby elektronéw i orbitali, w zwigzku z czym moze
by¢ stosowana wytacznie dla niewielkich uktadéw, do kil-
kunastu elektronéw. Nastepnie wykonano obliczenia na
symulatorze idealnego komputera kwantowego z wyko-
rzystaniem komputeréw klasycznych, a na koniec te same
obwody kwantowe zostaly uruchomione na rzeczywistym
komputerze kwantowym IBM Quantum ibm_brisbane. Do-
datkowo, dla ograniczenia wplywu szumoéw na jakos¢ wy-
nikéw postuzono sie metodq mitygacji btedéw znana jako
Twirled Readout Error eXtinction (TREX)[36] dostepna w ra-
mach $rodowiska obliczeniowego Qiskit Runtime. Wyniki
konicowe symulacji i obliczenn kwantowych zostaly przed-
stawione na Ryc. 2.
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PODSUMOWANIE

W artykule dokonano ogélnego przegladu aktualnego
stanu wiedzy na temat algorytméw kwantowych, ktére
stuza do symulowania kwantowych ukladéw oraz odgry-
wajacych kluczowa role w analizie czasteczek chemicznych
i potencjalnych zastosowaniach komputeréw w chemii i
biochemii. Wybrane i przedstawione algorytmy kwantowe
scharakteryzowano, uwzgledniajac ich wymagania doty-
czace aktualnie dostepnych zasobéw komputeréw kwan-
towych, w szczeg6lnosci z uwzglednieniem koniecznosci
stosowania kosztownej korekcji bledéw podczas obliczen.
W przypadku aktualnie dostepnych, ale jeszcze mocno
funkcjonalnie ograniczonych komputeréw kwantowych ery
NISQ, najwieksza popularnos¢ zyskat algorytm VQE, ktory
zostal poddany w artykule bardziej szczegétowej analizie
teoretycznej i eksperymentalne;j.

Ponadto omoéwione zostaly niezbedne transformacje i
zaleznosci wykorzystane do przeprowadzenia ekspery-
mentéw obliczeniowych z wykorzystaniem rzeczywistych
komputeréw kwantowych. W zaprezentowanych ekspery-
mentach obliczeniowych wykorzystano komputer kwanto-
wy ibm_brisbane i zbadano wydajnosé¢ algorytmu VQE na
przyktadzie dwoch czasteczek: H, oraz CH*. W przypadku
czasteczki H, wyniki otrzymane na symulatorze komputera
kwantowego pokazuja bardzo wysoka zgodnos¢ z doktad-
nymi wartoéciami otrzymanymi metoda FCI. W oblicze-
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niach dla czasteczki CH* wiekszy blad obliczen na symula-
torze rzedu 20 mHartree wynika z zastosowanej procedury
redukujacej glebokos¢ obwodu kwantowego opartej na me-
todzie ADAPT-VQE. Przeprowadzone eksperymenty obli-
czeniowe wspierane stosownie mitygacja bledéw, dowodza
zgodnosci otrzymanych wynikéw z wynikami obliczeri na
symulatorze wykorzystujagcym klasyczne zasoby kompute-
rowe. Zidentyfikowana réznica wynika przede wszystkim
z bledow generowanych przez komputer kwantowy wy-
korzystany w przeprowadzonych eksperymentach i jest
przedmiotem dalszych pogtebionych badar oraz analiz.

PISMIENNICTWO

1. Feynman, RP (1982) Simulating physics with computers. International
journal of theoretical physics 21(6/7): 467-488

2. Preskill J (2018) Quantum Computing in the NISQ era and beyond.
Quantum 2: 79

3. Cheng HP Deumens E, Freericks JK, Li C, Sanders BA (2020) Applica-
tion of Quantum Computing to Biochemical Systems: A Look to the
Future. Front Chemistry 8: 587143

4. Emani PS, Warrell ], Anticevic A, Bekiranov S, Gandal M, McConnell
MyJ, Sapiro G, Aspuru-Guzik A, Baker JT, Bastiani M, Murray JD, Soti-
ropoulos SN, Taylor J, Senthil G, Lehner T, Gerstein MB, Harrow AW
(2021) Quantum computing at the frontiers of biological sciences. Nat
Meth 18(7): 701-709

5. Baiardi A, Christandl M, Reiher M (2023) Quantum Computing for
Molecular Biology. ChemBioChem 24(13): €202300120

6. Kopta P, Kulczewski M, Kurowski K, Piontek T, Gepner P, Puchalski
M, Komasa J (2011) Parallel application benchmarks and performance
evaluation of the Intel Xeon 7500 family processors. Procedia Compu-
ter Science 4. Proceedings of the International Conference on Compu-
tational Science ICCS 2011: 372-381

7. Childs AM, Maslov D, Nam Y, Ross NJ, Su Y (2018) Toward the first
quantum simulation with quantum speedup. Proc Nat Acad Sci
115(38): 9456-9461

8. Cao Y, Romero ], Olson JP, Degroote M, Johnson PD, Kieferova M,
Kivlichan ID, Menke T, Peropadre B, Sawaya NPD, Sim S, Veis L,
Aspuru-Guzik A (2019) Quantum Chemistry in the Age of Quantum
Computing. Chem Rev 119(19): 10856-10915

9. Lloyd S (1996) Universal Quantum Simulators. Science 273.5278: 1073
1078

10. Aharonov D, Ta-Shma A (2003) Adiabatic Quantum State Generation
and Statistical Zero Knowledge. In Proceedings of the Thirty-Fifth An-
nual ACM Symposium on Theory of Computing: 20-29

11. Childs AM, Wiebe N (2012) Hamiltonian simulation using linear com-
binations of unitary operations. Quantum Info. Comput 12(11-12):
901-924

12. Chakraborty S (2024) Implementing any Linear Combination of Uni-
taries on Intermediate-term Quantum Computers. arXiv: 2302(13555)
[quant-ph]

13. Low GH, Chuang IL (2019) Hamiltonian Simulation by Qubitization.
Quantum 3: 163

14. Kempe J, Kitaev AY, Regev O (2006) The Complexity of the Local Ha-
miltonian Problem. SIAM Journal on Computing 35(5): 1070-1097

15. Kitaev AY (1995) Quantum measurements and the Abelian Stabilizer
Problem. Electron. Colloquium Comput. Complex TR96: 003

16. Mande NS i Wolf R de (2023) Tight Bounds for Quantum Phase Esti-
mation and Related Problems. 31st Annual European Symposium on
Algorithms (ESA 2023). Leibniz International Proceedings in Informa-
tics (LIPIcs) 274: 81:1-81:16

17. Peruzzo A, McClean J, Shadbolt P, Yunh MH, Zhou XQ, Love PJ,
Aspuru-Guzik A, O’'Brien JL (2014) A variational eigenvalue solver on
a photonic quantum processor. Nat Commun 5: 4213

264

18. Fedorov DA, Peng B, Govind N, Alexeev Y (2021) VQE Method: A
Short Survey and Recent Developments. Mater Theory 6: 2

19. Motta M, Kirby W, Liepuoniute I, Sung K], Cohn ], Mezzacapo A,
Klymko K, Nguyen N, Yoshioka N, Rice JE (2023) Subspace methods
for electronic structure simulations on quantum computers. Electron
Struct 6: 013001

20. Bravyi S, Dial O, Gambetta JM, Gil D, Nazario Z (2022) The future
of quantum computing with superconducting qubits. ] Appl Phys
132(16): 160902

21. Moses SA, Baldwin CH, Allman MS, Ancona R, Ascarrunz L, et al.
(2023) A Race-Track Trapped-lon Quantum Processor. Phys Rev X
13(4): 041052

22. Pogorelov I, Feldker T, Marciniak CD, Postler L, Jacob G, Krieglsteiner
O, Podlesnic V, Meth M, Negnevitsky V, Stadler M, Hofer B, Wachter
C, Lakhmanskiy K, Blatt R, Schindler P, Monz T (2021) Compact Ion-
Trap Quantum Computing Demonstrator. PRX Quantum 2 (2): 020343

23. Bradler K, Wallner H (2021) Certain properties and applications
of shallow bosonic circuits. arXiv: 2112.09766 [quant-ph]

24. Pelucchi E, Fagas G, Aharonovich I, Englund D, Figueroa E, Gong Q,
Hannes H, Liu J, Lu CY, Matsuda N, Pan JW, Schreck F, Sciarrino F,
Silberhorn C, Wang J, Jons KD (2022) The potential and global outlook
of integrated photonics for quantum technologies. Nat Rev Phys 4(3):
194-208

25. Henriet L, Beguin L, Signoles A, Lahaye T, Browaeys A, Reymond GO,
Jurczak C (2020) Quantum computing with neutral atoms. Quantum
4:327

26. Bluvstein D, Evered S], Geim AA, Li SH, Zhou H, et al. (2024) Logi-
cal quantum processor based on reconfigurable atom arrays. Nature
626(7997): 58-65

27. (Paz. 2023). url: https://atom-computing.com/quantum-startup-at-
om-computing-first-to-exceed-1000-qubits

28. (Grud. 2023). url: https:/ /www.ibm.com/quantum/blog/quantum-
-roadmap-2033

29. Alexeev Y, Alexeev Y, Amsler M, Baity P, Barroca MA, et al. (2023)

Quantum-centric Supercomputing for Materials Science: A Perspec-
tive on Challenges and Future Directions. arXiv: 2312(09733) [quant-
ph

30. Kim Y, Eddins A, Anad S, Wei KX, Berg E van den, Rosenblatt S, Nay-
feh H, Wu Y, Zaletel M, Temme K, Kandala A (2023) Evidence for the
utility of quantum computing before fault tolerance. Nature 618(7965):
500-505.

31.Kandala A, Mezzacapo A, Temme K, Takita M, Brink M, Chow JM,
Gambetta JM (2017) Hardware-efficient variational quantum eigen-
solver for small molecules and quantum magnets. Nature 549(7671):
242-246

32. Anand A, Schleich P, Alperin-Lea S, Jensen PWK, Sim S, Diaz-Tinoco
M, Kottman ]S, Degroote M, Izmaylov AF, Aspuru-Guzik A (2022) A
quantum computing view on unitary coupled cluster theory. Chem
Soc Rev 51(5): 1659-1684

33. Bravyi S, Gambetta JM, Mezzacapo A, Temme K (2017) Tapering off
qubits to simulate fermionic Hamiltonians. arXiv: 1701(08213) [quant-
ph]

34. Grimsley HR, Economou, Barnes E, Mayhall NJ (2019) An adaptive
variational algorithm for exact molecular simulations on a quantum
computer. Nat Commun 10(1): 3007

35.Szabo A, Ostlund NS (1996) Modern Quantum Chemistry: Introduc-
tion to Advanced Electronic Structure Theory, Dover Publications,
New York

36. Berg E van den, Minev ZK, Temme K (2022) Model-free readout-error
mitigation for quantum expectation values. Phys Rev A 105(3): 032620

https:/ / postepybiochemii.ptbioch.edu.pl/



Chemical simulations of quantum systems using quantum computers
- review of algorithms and their experimental verification

Konrad Wojciechowski, Krzysztof Kurowski*, Cezary Mazurek

Poznan Supercomputing and Networking Center, Institute of Bioorganic Chemistry Polish Academy of Sciences, Poznan, Poland
“corresponding author: krzysztof.kurowski@man.poznan.pl

Keywords: quantum algorithms, quantum computing, quantum simulation, VQE, quantum chemistry

ABSTRACT

Computer simulations using ever-increasing computing power and machine learning techniques allow advanced molecular modelling, mo-
lecular dynamics simulations and studies of intermolecular interactions. However, due to the complexity of biological systems and chemical
processes at the molecular level, their accurate representation using classical computer models and techniques has faced a number of signifi-
cant limitations for many years. A new and promising direction for the development of computational science and its potential applications
in biochemistry is quantum computing and its integration with classical high-performance supercomputing systems. This article responds to
the growing interest in the use of available quantum computers in exemplary applications. In this paper, we aim to provide an overview of
the basic notions involved in the development of quantum algorithms and simulations related to issues at the interface of quantum chemistry
and biochemistry. In addition, the article introduces the basic principles of performing simulations using the state-of-the-art quantum com-
puters in the era of Noisy Intermediate-Scale Quantum (NISQ). Experimental results of the classical-quantum algorithm Variational Quantum
Eigensolver (VQE) for example molecules H, and CH" are also presented. Despite the many shortcomings of currently available quantum com-
puters, the analysed VQE algorithm proved to be effective in approximating the ground state of molecules using a minimal functional basis.
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