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Google量子计算首次模拟化学反应
可用于开发新化学物质

Google 继去年宣布实现量子优越
性后，终于迎来了又一重大进展——
首次实现使用量子计算机对化学反应
进行模拟。

8 月 27 日，Google 量 子 研 究
团队宣布其在量子计算机上模拟了迄
今最大规模的化学反应。相关成果登
上了《科学》杂志的封面，题为《超
导量子比特量子计算机的 Hartree-
Fock 近似模拟》（Hartree-Fock on 
a Superconducting Qubit Quantum 
Computer）。

为了完成这项最新成果，研究人
员使用 Sycamore 处理器，模拟了一
个由两个氮原子和两个氢原子组成的
二氮烯分子的异构化反应。最终，量
子模拟与研究人员在经典计算机上进
行的模拟一致，验证了他们的工作。

值得一提的是，这项新研究所用
的 Sycamore 处理器曾在 2019 年轰动
世界，并在去年 10 月，助力 Google 
量子团队的研究登上《自然》杂志 150 
周年版的封面。

在关于 Sycamore 的论文中，它
在 200 秒之内所完成目标计算量需要
当时世界最快的超级计算机上持续计
算 1 万年。由此，Google 宣布实现量
子优越性，即证明量子计算在某些问
题上的处理能力超过经典计算机。论
文的 76 名作者表示，距离量子计算机
有价值的短期应用只有一步之遥。

该论文发表后，Google CEO 皮
查伊在接受采访时曾表示，“此次事件
就像莱特兄弟发明飞机一样。虽然飞
机第一次试飞只飞了 12 秒钟，看起来
没有实际用处，但它证明了飞机飞行
的可能性。”

皮查伊认为，其实量子计算真正
令人兴奋的地方在于，根据已有的物
理理论，我们所处的宇宙在最根本的
层面上遵循量子法则，因此早期的量
子计算应用能帮助我们更好地了解宇
宙的工作方式，并在后来逐渐实现能
按量子物理对分子和分子间作用进行
精确模拟，在医学和碳排放治理等涉
及化学的重要研究领域发挥作用。10 
个月后，Google 用量子计算机首次模
拟了化学反应，也算对皮查伊当初那
番展望的初步落地。

对于此次成果，Google 研究人员
瑞恩 ·巴布希表示，虽然这种化学反
应可能相对简单，也不是非量子计算
机而不可为，但是这项工作对于量子

计算来说仍然是一大步。他说 ：“我们
现在在一个完全不同的尺度上进行化
学反应的量子计算。之前的计算工作
基本上可以用铅笔和纸手工完成，但
我们现在看到的演示，肯定需要电脑
来完成。”

巴布希认为，将这个算法扩展到
模拟更复杂的反应应该是很容易的，
模拟大分子中的反应只需要更多的量
子比特，然后对计算进行微调。他说，
未来我们甚至可以利用量子模拟开发
新的化学物质。

解锁量子计算机新技能

根据化学反应过程的量子力学定
律对化学反应过程进行精确的计算预
测，可以解锁新的化学领域，改善现
有工业。可惜的是，由于量子变量的
数量和统计量呈指数级扩大，除了最
小的系统之外，所有其他量子化学方
程的精确解仍然无法用现代经典计算
机得到。

与此同时，原子和分子之间受量
子力学控制，因此量子计算机有望成
为精确模拟它们的最佳方法。也就是
说，通过使用量子计算机，利用其独
特的量子力学特性来处理经典计算机
难以处理的计算，可以实现对复杂化
学反应过程的模拟。

如今的量子计算机已经足够强大，
可以在某些任务中获得明显的计算优

势，不过此前，量子计算机很难达到
模拟大原子或化学反应所需的精度。
换句话说，量子计算机是否能用于加
速目前的化学反应量子模拟技术，仍
是一个悬而未决的问题。

在这项最新的实验中，Google 团
队解锁了这一应用。他们使用一个噪
声鲁棒性的变分量子特征值求解算法

（VQE），通过量子算法直接模拟化学
反应机制。

虽然计算集中在一个真实化学系
统的 Hartree-Fock 近似模拟上，但
它是之前用量子计算机进行化学计算
的两倍大，并且包含了十倍多的量子
门操作。值得一提的是，研究验证了
目前的量子算法可以达到实验预测所
需的精度，并打开了通向真实模拟量
子化学系统之路。此外，Google 团队
已经发布了实验的代码，它使用了化
学量子计算的开源库 OpenFermion。

使用 Sycamore 处理器
实现高精度

这个实验是基于 Sycamore 处理
器进行的，正是它去年展示了 Google 
实现量子优越性。尽管这个最新实验
使用更少的量子比特，但要解决化学
键的问题需要更高的量子门保真度。
这也推动了新的、有针对性的校准技
术的发展，这种技术可以最佳地放大
误差，以便诊断和纠正误差。

量子计算中的错误可能来自量子
硬件堆栈中的各种来源。Sycamore 处
理器有 54 个量子比特，由 140 多个独
立可调谐元件组成，每个元件由高速
模拟电脉冲控制。要实现对整个装置
的精确控制，需要对超过 2000 个控制
参数进行微调，这些参数中即使发生
微小误差，也会迅速叠加到最终计算
中，积累成大误差。

为了精确地控制设备，Google 团
队使用一个自动化的框架，将控制问
题映射到一个有数千个节点的图形上，
每个节点代表一个确定单个未知参数
的物理实验。通过这张图，团队可以
从设备的先验知识转移到高保真量子
处理器，并且可以在一天之内完成。

最终，这些技术和算法误差纠正
技术一起，使误差降低了几个数量级。

“量子纠错”才是关键

2015 年 10 月，澳大利亚新南威
尔士大学首度使用硅制作出量子逻辑
门，距今已经将近 5 年时间。这个时
间并不算短，量子计算机理应有更明
显的发展才对，尤其是在传统电子计
算机已经为量子计算机的发展指明方
向的情况之下。

核心的算术逻辑单元设计、控制
单元设计、芯片的指令系统、编译器、
编程语言、乃至于软件生态都是现成
的，量子计算机只需要沿着之前的车
辙，按部就班地抄作业，5 年时间，或
许每人一台量子计算机不太现实，但
出现小规模的商用应该不成问题。

而之所以量子计算机进度缓慢，
“纠错”就是阻碍其发展的关键问题之
一。

真实的量子比特则远没有常规的
硅 基 电 路 般 稳 定，Google、IBM 和 
Rigetti 采用的量子比特都由超导金属

刻蚀而成的微纳谐振电路构成，虽然
这种硬件方案已经较其他类型的量子
比特更易于操控和电路集成。

每个量子线路有两个确定的能态，
我们可以分别记为 0 和 1。通过在这
个线路上施加微波，研究者就能使它
处于其中一个状态，或者两个状态的
任意组合——比如说 30% 的 0 和 70% 
的 1。

但是，这些 “中间态” 会在极短的
时间内弥散，或者说 “退相干”。甚至
在退相干发生之前，噪声就可能会“冲
撞” 并改变这些量子态，让计算结果“出
轨”，朝不想要的方向演化。

对于这件事，去年 Google 发表
论文声称实现量子优越性的时候，就
有一位加利福尼亚大学戴维斯分校的
数学家格雷格 · 库珀伯格对此“不以
为然”，他同时也是一位量子计算领域
的专家，他认为 Google 设定的目标
并非问题的核心。

以往，我们大都将目光聚焦到了
所谓量子优越性的身上，而忽略了不
那么 “劲爆” 却关键的领域。

Rigetti 公 司 的 创 始 人 兼 CEO，
物理学家 Chad Rigetti 对此打了一个
生动的比方，假如你花一亿美元造了
一台 10000 个量子比特的计算机，当
纠错问题被解决的时候，它的威力巨
大，而反之则是一台随机噪声发生器。
Google 显然已经意识到了其中的问题
并着手解决。

理论上，有多种方法可使用量子
计算机来模拟分子系统的基态能量。
在这项研究中，谷歌团队专注于量子
算法的 “构建块” 或原初线路（circuit 
primitive）， 并 通 过 VQE 完 善 其 性
能。在经典设置中，原初线路等效于 
Hartree-Fock 模型，并且是此前该团
队为优化化学模拟而开发的算法中重

要线路的组成部
分。

这 使 得 
Google 团 队 可
以专注于扩大规

模，而不会花费大量的模拟代价来验
证设备。因此，在扩展到 “超越传统” 
范围时，在该组件上的稳健误差缓解
对于精确模拟至关重要。

量子计算中的错误源于量子线路
与环境的相互作用，从而导致错误的
逻辑运算 ：即使很小的温度波动，也
可能导致量子比特误差。

量子计算机上模拟化学反应的算
法必须以较低的代价解决这些错误，
包括量子比特的数量和额外的量子资
源，例如实现量子纠错码等。

目前，解决错误最流行的方法就
是使用 VQE。Google 团队选择了几
年前开发的 VQE，它将量子处理器视
为神经网络，并试图通过最小化成本
函数来优化量子电路的参数，解决噪
声的量子逻辑。就像传统的神经网络
可以通过优化来解决数据中的缺陷一
样，VQE 可以动态调整量子电路参数
解决量子计算过程中发生的错误。

来自物理学家的挑战

在量子纠错的问题，有一些来自
物理学家的最新进展。在一篇 6 月 8 
日发表在《自然 · 物理》的研究结果
中，苏黎世联邦理工学院的 Andreas 
Wallraff 教授及其合作者演示了他们
可以通过 3 个辅助比特来探测，但不
纠正，一个 4 比特正方网格编码的逻
辑量子比特中的错误。

论文一出便引发质疑，“操控各个
独立的量子比特都会引入一定的错误，
除非这个错误能够低于某个特定的阈
值，否则将初始比特与更多的比特纠
缠只会增加更多的噪声”，来自 IBM 
的物理学家 Maika Takita 说，“在演
示任何事情之前你必须先设法做到那
个阈值以下。”

辅助比特以及其他纠错装置会引
入更多的噪声，一旦计入这些效应，要
求的错误阈值将进一步大幅下降。想
要让上述的纠错方案可行，物理学家
必须将他们的错误率降到 1% 以下。

Takita 说 ：“当我听到我们达到了 
3% 的错误率时，我觉得那太棒了。现
在，我知道它（错误率）还需要大幅
降低。”

值得注意的是，一旦该方案取得
成功，那么专注于量子计算机的研究
者将“一夜回到解放前”，所有的量子
逻辑门都需要重做，所有的硬件设计
都需要随之更改。 （麻省）

10 个 量 子
比 特 上 模 拟
Hartree-Fock
对分子几何形
状的能量预测。

新型电子皮肤问世 可感知即时疼痛
近日，来自澳大利亚的科学家开发了一

种可以像真实皮肤那样对疼痛产生反应的电
子人造皮肤，通过模仿人体的即时反馈响应，
可以 “复制” 人类皮肤感知疼痛的方式，并能
以与神经信号传送到大脑的相同速度对疼痛
感觉做出反应。

这项技术为更好的修复术、更智能的
机器人以及皮肤移植的非侵入性替代品提供
了更多的可能。这项新研究发表在《先进智
能 系 统 》（Advanced Intelligent 
Systems）杂志上，并申请了
临时专利，由澳大利亚墨尔
本皇家理工大学（RMIT 
University） 的 研 究 人
员研发。

首 席 研 究 员 
Madhu Bhaskaran 教
授表示，这种疼痛感知

原型是朝着下一代生物医学技术和智能机器
人的重大进步。

皮肤，是人类身体最大的感觉器官，具
有非常复杂的功能，可以在受到任何伤害时
发送快速警报信号。虽然我们一直可以通过
皮肤来感知事物，但疼痛反应只是在某个特
定时刻才会发生，比如当我们触摸太热或太
尖锐的东西时。直到现在，还没有任何电子
技术能够真实地模拟人类的疼痛感。

这款人造皮肤突破了这一状况，当压
力、温度达到令人痛苦的阈值时，它

会立即做出反应。在 Bhaskaran 
看来，这是未来先进反馈系统

发展的关键一步，人类或许可
以借助这项技术制造出真正
的智能假肢和智能机器人。

此外，除了疼痛感知原
型，该研究团队还开发了使

用可伸缩电子产品的设备，这
些设备可以感知温度和压力的

变化，并做出反应。
Bhaskaran 是 RMIT 功能材料

和微系统小组的负责人之一，他表示，设
计这三种功能原型，是为了以电子形式传递

皮肤感知能力的关键特征。随着技术的进一
步突破与发展，当传统方法不可行时，可伸
缩人造皮肤有可能成为非侵入性皮肤移植的
未来选择。“我们需要做进一步的探索，从而
将这项技术整合到生物医学应用中，如今生
物相容性、类皮肤伸缩性等基本原理都已经
具备了。”

这项研究主要结合了该团队此前申请的 
3 项专利技术，即可伸缩电子设备、温度反
应涂层和电子记忆细胞。

可伸缩电子设备如贴纸一样薄，它将氧
化材料与生物相容的硅结合在一起，提供透
明的、不易破损的、可穿戴的电子产品 ；温
度反应涂层是一种比人的头发还要薄 1000 
倍的自修饰涂层，其所用材料可以随温度的
变化而变化 ；电子记忆细胞则可以模仿大脑
使用长期记忆，来回忆和保留以前信息。其中，
压力传感器原型结合了可伸缩电子设备和长
期电子记忆细胞，热传感器结合了温度反应
涂层和电子记忆细胞，而疼痛传感器则集成
了所有以上三种技术。

对此，医学博士 Ataur Rahman 表示，
当压力、热量或疼痛达到一定的阈值时，每
个原型内的记忆细胞都会触发一个反应。“实
际上，我们已经通过复制人体神经元、神经
通路和感受器等复杂系统的关键特征，研发
出了第一个电子躯体传感器，我们可以借此
感知感官的刺激。”

虽然利用一些现有技术，可以通过电信
号来模拟不同程度的疼痛，但这款人造皮肤
可以对真实的机械压力、温度和疼痛做出反
应，并发出正确的电子响应。这就意味着，
这款人造皮肤可以分辨出手指轻轻触碰别针
和用别针刺伤自己这两者之间的区别，而之
前的电子设备是无法做到的。 （逸文）

科学家研制超薄无毒薄膜太阳能
铟延展性、抗腐蚀、

导电性表现都不错，被
广泛应用在航天、医疗、
电子工业，也价格昂贵。
不过现在沙特阿拉伯科
学家研发出不含铟的超
薄太阳能，虽然效率比
不上传统硅晶太阳能，
但是可以采用喷涂制程
与可挠基板，不论灵活
性还是可塑性，都略胜
一筹。根据实验，全新
电池轻薄到能直接贴在
肥皂泡泡上。

在薄膜太阳能技术
中，铜铟镓硒型（CIGS）
太阳能转换效率最高，
小面积电池效率已经达到 20.3%，模块的效率
也已达 14%。只是共蒸镀及真空溅镀制程成本
相当昂贵，目前科学家正努力研发出高转换效
率、制造成本又低的薄膜太阳能电池。

对此沙特阿拉伯阿布都拉国王科技大学
（KAUST）科学家研发出一种可全喷涂印刷制
造，不需要贵金属铟的太阳能电池。团队为太
阳能电池调配出一款特殊的功能性油墨，其中
喷墨印刷本身就是一门学问，需要克服墨盒与
墨水之间的分子间作用力，才能从非常小的喷
嘴喷射出小小滴的油墨，也要注意油墨能否顺
利转变成干燥墨膜、薄膜成品质量等等。

研究团队研发的电池电极为透明导电聚合
物 PEDOT ：PSS ，中间夹着一层有机太阳能
材料、外层再涂上防水的聚对二甲苯，避免太
阳能电池因为风吹雨淋受损。实际在玻璃基板
上测试后，发现全新喷涂式太阳能电池的功率
转换效率为 4.73%。虽然效率没有很高，但已

经打破过去最高的 4.1% 纪录，不过若是基板
换成可挠式材料，效率会下降到 3.6%。

研究团队认为，虽然效率不高，但这种技
术另有优势。喷墨印刷制程能多样化太阳能板
设计，喷墨印刷可透过计算机辅助，将墨水准
确地喷印于特定的位置上，制作出各式特殊元
件，也同时具有节省原料、降低成本、不需开
模等特性。

另外，这种电池不含有毒且稀少的铟，新
型太阳能电池也非常轻巧，团队为了展示全新
的太阳能喷涂技术，还把超轻薄的太阳能电池
贴在肥皂泡泡上。团队的研究主要目标为研发
轻巧柔性、能在室内灯光下直接发电的太阳能
板研究。因此团队指出，这种太阳能电池可以
应用在小型传感器、穿戴式电子设备、电子皮
肤、飞行器传感器或是生物传感器等，毕竟上
述的设备发展都受限于电池大小。

（宗合）


