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Erintett témak, hogyan jelenik meg a BigData koncepcié

1. Mi a cél? Mi a kihivas?
2. Kolecsonhatdé klasszikus és kvantum rendszer

3. Kvantuminformacié szerepe:
Algoritmusok polynomidlis skalazédasi tulajdonsagokkal
e Density matrix renormalization group (DMRG) white, 1992
e Matrix Product State (MPS) Ostlund,1995; Verstraete, 2004
e Tree Tensor Network States (TTNS) Murg,2010; Chan,2013

4. Szimuldcidk szuperszamitégépeken: A K-Computer



Objektum allapotai (bazis)

all ul guggol

> Lokalis tér dimenzidja d = 3



Konfiguracids tér

» Konfiguraciés tér dimenziéja: 3V, ahol N az emberek széma

> Ez egy példa rendezetlen eloszldsra: véletlenszeriien vannak az
egyének az egyes lokdlis dllapotaikban

» Konfiguracids tér exponencialisan skaldzddik



Rendezédés kolcsonhatasok/kiilsé behatds révén

2 g K¢

» Ez egy példa rendezett eloszldsra: egyének egyes lokalis
allapotai egyfajta rendet mutatnak

» Rendezettség mérhetd korrelacidkkal, rendparaméterekkel, stb

» A kolcsonhatasokat leiré operatort Hamilton-operatornak
hivjuk



Tancterem: diszkd

» Példaul diszkéban a tancosok szinte egymastdl fiiggetlentiil
tancolnak



Tancterem: tarsastanc

» Kotott parok alakulhatnak ki, egészen mds tulajdonsagokkal
rendelkeznek

> Eros korreldcid két egyén kozott

> Tobbi parral is lehetnek er6s korrlaciéban: egyszerre 1ép
minden paros: kollektiv médusok



Tancterem: "Bomba né" megjelenése

» Vonzd kolcsonhatas és perturbacid
» Parok felszakadhatnak

» Gerjesztett allapotok, amig a rendszer nem relaxalédik



Tancterem: "Bomba né" megjelenése

» Felszakadt parok

» "Bomba nd" koriilotte az 6t ostromlé férfiakkal: mint egy
megnovekedett tomegli részecske

» Példaul jéval lassabban tud haladni



Klasszikus eset

» Példaul lokdlis tér d=2 dimenzids (két éllapot van csak)
Két egyén (A és B helyen)

Négyféle konfiguracié lehet

A helyen egyén vagy all, vagy guggol

B helyen egyén vagy 4ll, vagy guggol
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Kvantumfizikaban mindez:

» Példaul lokdlis tér d=2 dimenzids (két éllapot van csak)

Két egyén (A és B helyen)

Négyféle konfiguracié lehet

A helyen egyén 50%-os valésziniiséggel vagy all, vagy guggol
B helyen egyén 50%-os valdsziniiséggel vagy all, vagy guggol
Osszefonédott &llapot — kvantuminformécié (g-dits)
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Efficient simulation of quantum systems on classical
computers?

» R. Feyman (1985): simulating quantum systems on classical
computers takes an amount of time that scales exponentially
with size of system, while quantum simulations can scale in
polynomial time with system size.

» Tensor network states as low-rank aprroximations of
high-dimensional tensor spaces — efficient simulations on
classical computers with polynomial costs

» Major aim: no need to build expensive laboratories and
experimental environments to design new materials and
system just simulate them on computers

> In certain cases we can already reproduce and simulate
experimental results



Major aim:
For example using a spin-orbit basis (d=4):
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Wavefunction in full tensor form:
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Tensor product approximations:

» Matrix Product State (MPS) representation:

d
Vi= Y T(ALAZ ANl la)

Q1,02,...,0n

A,-[m, m]d,.

» We can call this as a network.
» The Density Matrix Renormalization Group (DMRG) is a

special algorithm that provides the optimized set of A;
matrices.



Tensor product approximation

Approximation of a single tensor, or even an ensemble of tensors
u,, y=1,...,m, in tensor product spaces,

ni ng
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where span{|x;) : x; =1,...,n— i} = V; = C". If there is no
ambiguity with respect to the basis vectors |x;), x; = 1,...,n;, we
can identify (|uy>);7:1, with the discrete function

((Xl,...,xd) — U(x1,-..,Xd,Y)>

ie. xi=1,....,n, y=1...,m



DMRG, MPS, TT

A special representation of U if we introduce the matrices
Uy(xp) € CP-1%" by

(UP(XP))kp,l,k,, = Up(kp—1,%p, kp) , 1 <p<d.
Then we can represent the tensor by matrix products

U(xi,...,xq) =Ui(x1) - Up(xp) - - - Ug(xq) -

Density matrix renormalization group (DMRG) method (White,
1992)

Matrix product state (MPS) (Ostlund and Rommer, 1996; F.
Verstraete and Cirac, 2004)

Tensor Train (TT) (Oseledets 2009; Hackbush 2009)



Sajatallapot megtalaldsanak komplexitasa

contains ground states
of short-ranged
Hamiltonians

. Hilbert space

merit of TNS:
parametrize
this set efficiently!

ground states are here!




Kvantumos adattomorités

L pN) = p2p@...@p, ahol p=3_ palda)(¢al. és a szoveg
Neumann-entrépidja: s(p(M)) = Ns(p).

2. AN) felbonthaté egy tn. tipikus (/\E;,\Q) és atipikus (/\g’tvy)p)

altérre [y, és I, projektorok alkalmazasaval.

3. Amennyiben barmely € > 0-ra, a sokasagnak szinte a teljes
E}I,Vp) (N)I'Ityp >1—e¢€,
ugyanakkor az atipikus altérre TrI'I(ert},l[)p(’\’)I'Iatyp < €, akkor
barmilyen & > 0-ra és elég nagy N-re p(M-nek az Wiyp tipikus
sajatértékhalmazdhoz tartozd sajatértéke egy kicsiny
tartomanyba esik:

silya benne van A, '-ben, azaz Trll,p

e~ Ns(O)+6] _ ) o= Nls(p) 3]

4. Ennek megfeleléen a tipikus altér dimenzidjara fennall, hogy

(1 — ¢)eNlst— < dim/\ﬁyp) < eNls(p)+3]



Data sparse representation of the wavefunction

Example from 2002: DBSS approach applied on F» (d2h) (18/18)
Apct = (2N)!/[(2N — No)!Ng!] = 9075135300

Apvrce = M) x 4 x 4 x M, = 28800000 (M, = 1200, Mr = 1500)
sparsity~ 315

/\DMRG = /\/I/ X 4 X 4 x Mr = 7680 (M/ = 120, Mr = 4)
sparsity~~ 1181658 Legeza, Roder, Hess, Phys Rev B (2002)
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Entanglement — Multiply connected networks
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Rissler, White, Noack, ECP (2006)
Murg, Verstraete, Schneider, Nagy, Legeza (2013)
» DMRG — Matrix product states, i.e. optimization along
one-spatial dimension
» Need for an algorithm that reflects the entanglement topology
of the problem — Tensor Network State (TNS) methods

» Use tensors [A,-]’O‘(1 _ where z is the coordination number

O



Fujitsu: K computer 10.51 petaflops

Performance of over 10 Peta
3 floating point number operations per second
i

(10 Peta=10,000,000,000,000,000)

» DDMRG simulations: ACM Gordon Bell Prize in 2012
» Number of processors: 88,128

» Total Memory capacity: More than 1 petabyte



Fujitsu: K computer 10.51 petaflops

» The 6-dimensional mesh /torus topology in the K computer
provides many communication routes between neighboring
CPUs.

» Execution of data communications between CPUs via the
shortest route and over the shortest period of time

» CPU: Fujitsu SPARC64 VIlIfx processors:

2.2 gigaflops per watt
» Water cooling system for its major components

"G-dimensional meshitorus " topology
(madel) SPARCE4™ WIIIfx




» A VKSZ12 BigData projekt — ha nem is ilyen volumend
fejlesztést céloz meg — mindenképpen egyediilallé lehetdséget
biztosit, hogy a vildgban nagy intenzitdssal folyé kutatéi és
fejleszt6i munkaban a Magyarorszagrdl szarmazd innovacids és
szellemi téke is érvényre juthasson.

» Mindez hosszabb tdvon hozzajirulna az utanpétlas
neveléséhez, a kutatds és az ipar szorosabb
osszekapcsolédasdhoz, illetve nemzetkozi kutatdsi programok
révén az orszag eurdpai integracidjat is elésegitené.

Koszonom megtisztel6 figyelmiiket!



