w

Bundesministerium
fur Bildung
und Forschung

Verbundprojekt QUBE

Quantencomputersimulation zur Vorhersage von

Materialeigenschaften

Motivation

Die Entwicklung neuer Produkte mit verbesserten
Eigenschaften erfordert in vielen Fillen die Suche nach
neuen Materialien. Dies konnen Katalysatoren fiir
Brennstoffzellen sein oder Hochtemperatursupraleiter
und Hartmagnete fiir die Elektroantriebe der Zukunft.
Seit vielen Jahren werden Versuche unternommen,
Materialeigenschaften durch Computersimulationen
vorhersagen zu kdnnen. Allerdings waren diese Versu-
che bisher nicht besonders erfolgreich, da die Rechen-
kapazitit konventioneller Rechenanlagen hier schnell
an ihre Grenzen stofit. Quantencomputer kénnten hier
den Durchbruch bringen.

Ziele und Vorgehen

Um die Eigenschaften neuer Materialien vorhersagen
zu kénnen, miissen ihre quantenphysikalischen Eigen-
schaften modelliert werden. Die Algorithmen, mit
denen die Materialeigenschaften berechnet werden,
miissen optimal an die derzeit verfiigbaren Quanten-
computersysteme angepasst werden. Diese befinden
sich noch in der Entwicklung, sind aber voraussichtlich
bereits jetzt schon in der Lage bestimmte Problemstel-
lungen im Bereich der computergestiitzten Materialent-
wicklung besser 16sen zu kdnnen als herkémmliche
Computer.

Innovation und Perspektiven

Wenn es gelingt, Materialeigenschaften bzw. die
zugrundeliegenden quantenphysikalischen Problem-
stellungen mit Hilfe von bereits existierenden Quanten-
computern l6sen zu kénnen, steht der Materialentwick-
lung ein vollig neues Werkzeug zur Verfligung, mit dem
sich Materialien mit maf3geschneiderten Eigenschaften
am Computer entwerfen lassen. Das kann der Entwick-
lung von modernen Antriebssystemen und Energie-
speichern vollig neue Dimensionen er6ffnen und damit
einen entscheidenden Beitrag leisten, um die ambitio-
nierten Klimaziele zu erreichen, die die Abschwédchung
des Klimawandels erfordert.
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