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Der Blick

ins Ungewisse

Quantensimulation

-
'-'..,?__j Indem sie die Rechenkraft der Natur anzapfen, sollen Quantensimulatoren
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ungeldste Geheimnisse der Physik und Chemie liiften. Doch dafiir muss
man ihnen erst einmal beibringen, nach menschlichen Regeln zu spielen

omputermodelle und Simulationen
Cbestimmen unser Bild von der Welt.

Doch nicht erst bei der Erforschung
neuer Materialien, exotischer Materiezu-
stande und den Spielregeln des Univer-
sums geraten die besten Supercomputer
an ihre Grenzen: Schon die Berechnung
einfacher Molekiile und ihrer Eigenschaf-
ten sprengt die verfiigbaren Rechen- und
Speicherkapazitaten. Der Grund ist die
Quantennatur der Materie: Die kann nur
eine Quantenmechanik auf atomarem Ni-
veau korrekt beschreiben. Dort verhalten
sich Partikel als Quantensystem, dessen
Teile mit ihren Zustdnden und Wechsel-
wirkungen gleichzeitig zu berticksichtigen
sind. Das flihrt mit zunehmender System-
grofe zu exponentiell mehr Rechen- und
Speicherbedarf im Rahmen einer klassi-
schen Simulation. Mit vereinfachten An-
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nahmen und groben Modellen haben Phy-
sik, Chemie und Biologie in den letzten
Jahren zwar grofle Fortschritte gemacht.
Doch zur Erforschung exotischer Materie-
zustande, flir Hochtemperatur-Supralei-
ter, die Berechnung komplexer biochemi-
scher Molekiile oder fiir Durchbriiche in
der Grundlagenforschung reicht das nicht.
Dabei sollen Quantensimulatoren weiter-
helfen — nach der Devise: Quantenproble-
me mit Quantenmethoden l16sen.

Die Idee dazu hatte der US-Physiker
Richard Feynman bereits 1981 in einem
Vortrag am MIT ausgebreitet. Er skizzierte
einen neuen Typ Computer, der sich der
Natur als Rechenressource bediente: ,,Die
Natur ist nicht Kklassisch, verdammt noch
mal“, rief Feynman seinem Publikum zu.
, und wer die Natur simulieren will, sollte
das besser quantenmechanisch tun. Und,

meine Giite, ist das ein wunderbares
Problem, denn es scheint nicht ganz ein-
fach zu sein.“ Feynman behielt Recht. Erst
seit wenigen Jahren kann die Forschung
Quantenzustdnde so zuverldssig erzeugen
und kontrollieren, dass man mit ihnen
rechnen, messen, kommunizieren und
andere Quantensysteme verstehen kann.

Ein wunderbares Problem

,»Es gibt grundsdtzlich zwei Ansdtze, um
Quantensysteme quantenmechanisch zu
simulieren, sagt Monika Aidelsburger,
Professorin fiir Kiinstliche Quantenmate-
rie an der Universitdt Miinchen. ,,Beim di-
gitalen Quantensimulator benutzt man ei-
nen universellen Quantencomputer, um
das quantenmechanische Problem Schritt
flir Schritt durch die Anwendung von
Quantengattern zu 16sen.“ Solange es ge-
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Gefangen im Laserkristall

Ein vielversprechender Ansatz fiir einen analogen Quantensimulator sind optische
Gitter, in denen sich ultrakalte Atome genau wie Elektronen im Kristallgitter eines
Festkorpers bewegen. Ein Quantengas-Mikroskop zeichnet diese Bewegung auf

lonen
Elektronen

Nach diesen vereinfachten Spiel-
regeln wird ein Riinstliches
Quantensystem hergestellt

Ultrakaltes Atom

Laser

Aus der theoretischen Physik ist
bekannt, nach welchen Regeln
sich Elektronen im Festkoérper-
kristall bewegen
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Im Interferenzmuster von Laserstrahlen bewe-
gen sich ultrakalte Atome wie die Elektronen im
Kristallgitter links. Die Spielregeln — den Hamil-
ton-Operator des Systems — gibt das Labor vor

Nun dndert man allmahlich den
Hamilton-Operator — oder lber-
lasst das System sich selbst
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Quantengas-Mikroskop

Ein spezielles Quantengas-
Mikroskop fotografiert einzelne,
zum Leuchten angeregte Atome

niigend fehlerkorrigierte Qubits gibt,
kénnten mit diesem Ansatz beliebige
Quantensysteme simuliert werden. Jedoch
bestimmen Anzahl und Qualitat der Qubits
und Gatteroperationen die Komplexitat
der simulierten Modelle. Da es an beidem
mangelt, sind die digitalen Ansdtze den
klassischen derzeit kaum iiberlegen.

Einen Quantenvorteil bieten heute da-
gegen schon analoge Quantensimulatoren.
Sie ahmen ein Quantensystem durch ein
anderes, besser beherrschbares nach:
,Wir simulieren beispielsweise Festkor-
permodelle, indem wir deren quantenme-
chanische Eigenschaften auf ein kiinstli-
ches Quantensystem Uibertragen und dann
dessen Entwicklung beobachten“, sagt
Monika Aidelsburger. Mit diesem Ansatz
konnen heute bereits Tausende Quanten-
teilchen simuliert werden. Allerdings ist
der Ansatz nicht universell: | Er funktio-
niert nur dann, wenn sich das Problem
auch gut auf das Modell {ibertragen lasst.*
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Nach Ablauf des Experiments
wird der Zustand mikroskopisch
fotografiert, zuriickgesetzt und
tausendfach erneut durchgefiihrt

Unter dem neuen Hamilton-Operator suchen
sich die Atome einen energetisch optimalen
Gitterplatz. Das ist ihr neuer Grundzustand

Beide Ansdtze stehen noch am Anfang
ihrer Entwicklung, so Aidelsburger. Des-
wegen lduft auch noch die Suche nach der
geeigneten technischen Umsetzung, der
sogenannten Plattform. , Analoge Quan-
tensimulationen werden auch mit Ionen
oder supraleitenden Qubits durchgefiihrt
und digitale Ansdtze mit elektrisch neu-
tralen Atomen in optischen Gittern.“

Komplexitit aus einfachen Regeln

Auch wenn sich ihr Losungsprinzip unter-
scheidet, gehen beide Simulationsansatze
von derselben Idee aus: Die Komplexitdt
eines Quantensystems entspringt dem Zu-
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Atomares Vorher/Nachher
Unter dem Mikroskop enthiillt
sich der Phaseniibergang von
der Supraflissigkeit zum
Mott-Insulator. Jeder Punkt

A ist ein Atom

sammenspiel vieler, fiir sich genommen
exakt beschreibbarer Interaktionen und
Verdnderungen einzelner Teilchen. Die
Regeln dieses Zusammenspiels kénnen als
sogenannter Hamilton-Operator formali-
siert und verallgemeinert werden. , Er ist
der Regelsatz, nach denen sich einzelne
Teilchen in einem Quantensystem bewe-

»Im analogen Quan-
tensimulator simulie-
ren wir Hunderte bis
1.000 Teilchen.*

Monika Aidelsburger
Professorin fur Kuinstliche
Quantenmaterie, LMU Miinchen
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gen“, erkldrt Immanuel Bloch, Direktor
am Max-Planck-Institut fiir Quantenoptik
und Professor an der Universitat Miinchen.

Weil eine korrekte Wiedergabe der
Realitdt aber auch einen ausgewachsenen
Quantensimulator i{iberfordern wiirde,
beschrankt man den Hamilton-Operator
auf die relevanten Teilchen und Freiheits-
grade. Fir die Simulation eines Festkor-
pers behilft man sich dabei zum Beispiel
des Hubbard-Modells, welches das quan-
tenmechanische Innenleben eines Fest-
korpers auf die Bewegung von Elektronen
in einem starren Gitter vereinfacht. Dieser
Hubbard-Hamiltonian ist zwar eine kurze
Gleichung, aber noch immer ein knackiges
Problem: ,Sie passt in eine halbe Zeile,
aber ein klassischer Computer reicht nicht
aus, um daraus das kollektive Verhalten
vieler Teilchen zu berechnen.

Kéfig aus Licht

Digitale Simulationen am Quantencom-
puter 16sen das Problem, indem sie das
untersuchte System durch Qubits darstel-
len und es gemdf den Regeln des Hamil-
ton-Operators nach und nach verandern.
yIndem man den Hamilton-Operator in
elementare Gatter-Operationen herunter-
bricht, kann man die zeitliche Entwick-
lung eines Systems nachbilden.“ Auch du-
Rere Einflisse wie Magnetfelder oder Kalte
kdnnen so einfach als gezielte Manipula-
tion des Qubit-Quantensystems iiber logi-
sche Operationen hinzugefiigt werden. Der
Quantenvorteil entsteht dadurch, dass alle
Verdnderungen gleichzeitig fiir das ge-
samte Quantensystem und alle seine iber-
lagerten Zustdnde wirken. Das Dickicht
aus Abhangigkeiten und Wechselwirkun-
gen zwischen den Teilchen 16st sich in der
Quantenparallelitdt auf.

Beim analogen Quantensimulator da-
gegen stellt man ein kiinstliches Quanten-
system her, das denselben Regeln folgt wie
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Ungeheurer
Aufwand

Dieser analoge
Quantensimulator
flllt mit seinen
kRomplexen Laser-
Aufbauten auf
optischen Tischen
ein ganzes Labor

-\

»Wir Ronnen Mate-
riezustinde simu-
lieren, die es in der

Realitat nicht gibt.*

Immanuel Bloch
Direktor am Max-Planck-Institut fr
Quantenoptik, Professor an der LMU Miinchen

das untersuchte System — allerdings in
vieltausendfacher Vergroferung und sehr
verlangsamt. Einmal prdpariert, kann ent-
weder die Entwicklung dieses Systems be-
obachtet werden oder wie es etwa auf
Fehlstellen reagiert. Oder man verdndert
Uiber die Simulationsbedingungen den Ha-
milton-Operator, dem das kiinstliche Sys-
tem gehorcht, und beobachtet, wie es dar-
auf reagiert. Aus der Beobachtung wird
dann auf die Realitdt verallgemeinert.
Einen besonders anschaulichen Ansatz
dieser Art der Simulation hat der Quanten-
forscher Bloch mitentwickelt: ,, Wir ahmen
mit ultrakalten Atomen, die in einem opti-
schen Gitter aus Laserlicht gefangen sind,
die Bewegung von Elektronen im Kristall-
gitter eines Festkdrpers nach.“ Durch An-
derung am Lichtgitter kann zum Beispiel
der Hamilton-Operator verdndert werden.
,,Oder wir schalten von auflen kiinstliche
Magnetfelder hinzu, die hundertmal star-
ker sind als alles, was wir in der Realitat
herstellen konnten.“ Die Messung erfolgt
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Konstruktive Interferenzen
Mit Laserlicht lassen sich komplexe Potenzial-
landschaften Ronstruieren

iiber vieltausendfache Mikroskopaufnah-
men, die — statistisch gemittelt — ein Bild
der sich in dem Gittermuster bewegenden
Atome ergeben, von dem man auf die Be-
wegungen von Elektronen im Kristallgit-
ter schlieen kann. Der Aufwand dafiir ist
enorm: Analoge Quantensimulatoren fiil-
len Laborrdaume. Die hochempfindlichen
Quantensysteme aus einzelnen, mitein-
ander wechselwirkenden Atomen miissen
bis knapp iiber den absoluten Nullpunkt
gekiihlt werden. Allein zu deren Beobach-
tung mussten Wissenschaftler ein neuar-
tiges Quantengas-Mikroskop entwickeln.

Verwaschene Grenzen

Die Simulation der quantenmechanischen
Vorgdnge in Festkdrpern und die Vorher-
sage der Eigenschaften neuartiger Mate-
riezustdnde liegt mit Quantensimulatoren
in greifbarer Nahe. Das kénnte auch die
Suche nach einem Hochtemperatur-
Supraleiter beschleunigen und wichtige
Fragen der Grundlagenforschung beant-
worten. Bis die Wissenschaftler mit diesen
Methoden komplexe Quantendynamiken
und chemische Reaktionen simulieren
konnen, werden Jahre vergehen — dafiir
missen die Methoden noch flexibler und
programmierbarer werden. Sollte das ge-
lingen, kdnnten sie bei der gezielten Ent-
wicklung neuer Materialien oder komple-
xer Molekiile helfen — das konnte auch die
Forschung an Arzneimitteln erleichtern.
Alternativ eignen sich kleinere Quan-
tensimulatoren als Beschleuniger fiir klas-
sische Simulatoren. Sie konnten auch als
Quantencomputer light zur Losung von
Optimierungsaufgaben zum Einsatz kom-
men. So sind etwa bestimmte Graphen-
probleme rein klassisch kaum losbar. Da-
mit hdtten Quantensimulatoren nicht nur
einen sofortigen praktischen Nutzen, son-
dern auch ein Geschdftsmodell.
redaktion@chip.de @
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