IBM Czech Republic News Room
IBM prichazi s novatorskym pristupem vyuziti kvantového pocitace k chemickym simulacim

Yorktown Heights, N.Y. - 02 X 2017:Védci z IBM vyvinuli novy zplUsob simulace molekul na kvantovém pocitaci, ktery by
jednoho dne mohl pfinést revoluci v chemii a nauce o materidlech. V rdmci naroéné simulace molekularni struktury hydridu
berylnatého (BeH2) — nejvétsi molekuly, ktera kdy byla simulovana na kvantovém pocitaci — ispésné pouzili sedmiqubitovy
kvantovy procesor. Vysledky ukazuji, ze v kratkodobém horizontu by kvantové systémy mohly pfinést hlubsi porozuméni
slozitych chemickych reakci a jejich nasledné praktické vyuziti.

Védecky tym dokézal implementovat novy algoritmus, ktery |ze efektivné aplikovat na mnozstvi kvantovych operaci

hydridu berylnatého. Tato hodnota je pfitom kli¢ova pro pochopeni chemickych reakci.

Ackoliv je tento model BeH2 mozné simulovat i na klasickém pocitaci, ma metoda vyvinuta spole¢nosti IBM daleko vyssi
potencial vyuziti i pfi zkoumani vétSich molekul, na néz klasické vypocetni metody nestaci. Vysledky sou¢asného vyzkumu
byly publikovany v prestiznim ¢asopise Nature mezi hlavnimi ¢lanky.

Vyvojafi a uZivatelé IBM Q experience maji nyni pfistup k Jupyter Notebooku, ktery je uréeny pro kvantovou chemii. Diky nému
si mohou vyzkous$et schopnosti kvantovych pocitacl v oblasti simulovani molekul. Open source Jupyter Notebook pro
kvantovou chemii (volné dostupny pres QISKit github repo) umoznuje uzivatelim otestovat metodu simulace zékladniho stavu
u malych molekul, jako jsou napfiklad vodik nebo hydrid lithny.

Projekt IBM Q experience spustila spole¢nost IBM pfed vice nez rokem, kdyz do cloudu umistila volné pfistupny vykonny
pétiqubitovy kvantovy pocita€. Nedavno pfidala beta pfistup k vylepSené verzi se 16qubitovym procesorem.

,Otekavame, Ze schopnosti systém( IBM Q v nasledujicich nékolika letech pred¢i to, co umi dnesni bézné poditace. Véfime,
Ze se stanou nastrojem odbornikll v oblastech jako je chemie, biologie, zdravotnictvi nebo materialova véda,” fekl Dario Gil,
viceprezident pro umélou inteligenci a IBM Q v IBM Research.

»1ym IBM proved| GZzasnou sérii rekordnich pokusu, kdyzZ se jim podafilo na kvantovém pocitaci simulovat nejvétsi molekulu.
Diky tomu jsme na cesté k oborovému prevratu. Ten nastane tehdy, kdyz budou kvantové pocitace schopny provadét
numericky pfesné chemické simulace — tedy pravdépodobné az budeme mit k dispozici opravu chyb a velky pocet logickych
qubitd. Vysledkem takto pfesnych pfedpovédi bude schopnost molekulového modelovani, které nevyzaduje kalibraci pomoci
pokusu. To by mohlo pfinést objev novych malomolekularnich IéCiv nebo organickych material(,” prohlasil profesor chemie a
chemické biologie na Harvardové univerzité Alan Aspuru-Guzik. *
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