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摘要 本文总结了国家自然科学基金委资助下于中国科学技术大学近期举办的“量子计算机时代的理论化学”
战略研讨会的学术交流内容. 首先介绍了量子计算化学的主要特点, 接着说明了当前量子计算化学研究领域所面

临的重要挑战, 最后概述了当前我国在量子计算化学领域的研究进展, 探讨了面向当前含噪和未来容错量子计算

平台的发展方向. 同时, 面向我国重大战略发展需求, 凝练了面向“量子计算机时代的理论化学”近5~10年的重大

关键科学问题, 提出了对面向智能和量子计算时代的电子结构新方法及应用方面加强学科发展布局的战略性资

助建议.
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1 引言

量子计算化学(Quantum-Computational Chemistry,
简称QCC)是伴随着量子信息技术蓬勃发展孕育而生

的一门新兴的研究领域
[1~3]. 具体而言, 量子计算化学

可定义为借助量子计算机, 对化学材料体系的电子结

构、动力学以及统计性质等进行数值模拟, 以期解决

长期以来经典计算机难以解决的化学问题. 为此, 量

子计算化学的发展亟需理论化学和量子信息技术学的

高效融合. 虽然这两个领域都是基于量子力学原理发

展起来的, 但前者来自化学, 而后者来自物理学和计

算机科学. 从2005年Alán Aspuru-Guzik等人
[4]
提出将

量子相位估计(Quantum Phase Estimation, 简称QPE)
算法应用到分子体系开始, 经过十几年的迅猛发展, 量
子计算化学已发展成为理论化学和量子信息领域中相

当活跃的前沿交叉领域
[5~9].

当前, 主要发达国家为了争夺“量子霸权”, 纷纷出

台相关规划并制定了长期的量子计算发展战略, 投入

大量资金加快资助相关领域的技术研究和应用
[10].

2020年10月16日, 中共中央政治局集体学习了量子科

技研究和应用前景. 习近平总书记在主持学习时, 不

断强调要充分认识推动量子科技发展的重要性和紧迫

性, 加强量子科技发展战略谋划和系统布局, 提高量子

科技理论研究成果向实用化、工程化转化的速度和效

率, 积极开展量子科技基础研究和应用研发. 近年来,
不少高新技术企业也纷纷投入巨资进行量子计算研

究, 如Google、IBM、华为、腾讯、阿里巴巴等. 这些

高新技术企业的加入, 有助于加快量子科技落地转化

为实用技术. 其中, 量子计算化学是量子科技走向实

用化的重要应用场景之一, 需要不同的学科交叉融合
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和共同探究, 从而推动量子计算化学从简单的数值求

解到复杂的化学反应过程的模拟的转变, 最终实现指

导材料设计和药物开发等领域的发展与创新.
为了及时凝练量子计算化学领域的关键科学问

题, 2022年7月30日在国家自然科学基金委员会资助

下, 中国科学技术大学举办了“量子计算机时代的理论

化学”战略研讨会, 邀请了学术界和企业界40多位从事

理论化学、量子信息、计算机等研究方向的专家学者

参加. 此次战略研讨会讨论了量子计算化学发展现状

和未来, 并总结和凝练了几个关键科学问题, 为促进

该领域的协调发展, 特别是未来5~10年的发展, 提出

了学科发展布局的资助建议.

2 量子计算化学特点

不同于经典计算机, 量子计算机是一个利用量子

力学原理建立的全新计算平台. 量子计算化学就是要

借助量子计算机超强的计算能力来解决经典计算机在

药物研发、材料设计、动力学模拟等方向算力不足的

问题. 量子计算化学是基于量子力学原理建立, 结合量

子计算平台设计其理论框架, 最后通过数值计算程序

进行化学和材料模拟的新生学科, 充分体现了多学科

交叉的特点. 也因为如此, 量子计算化学从理论框架

到数值算法再到最后的模拟软件都跟传统的理论化学

有着本质的区别. 量子计算化学的特点具体体现在以

下三个方面.

2.1 新理论框架

传统理论化学通常是在指定波函数拟设之后, 通

过对角化或者含时演化算法, 近似求解电子结构问题.
量子计算化学则借助量子计算机, 通过对量子态的直

接操控来实现精确、有效的薛定谔方程求解, 这是一

种不同于传统理论化学的全新研究范式. 量子计算化

学模拟通常包含量子态制备(初始态), 量子操控(酉变

换)以及目标态测量(目标态)这三类操作. 初始态可以

选择一种易于制备的量子态, 例如Hartree–Fock态; 目

标态是通过初始态的酉变换来制备的; 酉变换的形式

会根据不同的量子算法进行调整. 这些酉变换通常在

经典计算机上难以实现, 而在量子计算机上能够通过

它们有效地制备精确的基态或者激发态波函数. 例如,
在绝热演化算法中, 酉变换采用哈密顿量演化的形

式
[11]; 在变分量子算法中, 酉变换则经常采用酉耦合

簇算符的形式
[12]

或者自适应的酉算符乘积的形式
[13].

当目标量子态制备好后, 最终还需要通过有效的

测量才能将量子态信息转换成可观测的物理量. 在量

子计算机上, 信息的读取却并不是一件轻松的事情,
尤其对于多电子化学与材料体系, 波函数包含的信息

将随体系的维度呈现指数性增长. 例如, 采用变分量

子算法时, 算符的期望值通过多次测量的统计平均来

估计. 具体点, 像包含112个自旋轨道的Fe2S2复杂体

系, 每次能量计算都需要~1013次采样
[3].

为了精确获得体系的基态和激发态乃至热力学统

计性质等, 发展量子对角化算法或者量子哈密顿量演

化算法是关键, 需要结合理论化学、量子计算以及计

算机技术去探索各种可能性. 例如, 传统的Krylov子空

间对角化方法并不能直接应用到量子计算化学中, 因

为这会导致量子算法失去指数加速的优越性, 为此需

要针对具体的问题发展相应的量子Krylov子空间对角

化方法
[14].

2.2 新计算平台

计算平台与理论化学的发展是紧密联系在一起

的. 随着集成电路等电子技术的不断发展, 经典计算机

在摩尔定律极限下不断有新突破. 理论化学方法也因

此在不断地进步与完善. 量子计算平台是建立在量子

计算机等硬件基础上的, 目前处于快速发展时期. 其

发展可以大致分为两个阶段: 近期含噪中型量子计算

机和通用容错量子计算机. 如果有一台通用容错量子

计算机, QPE算法被认为是可用于实现化学和材料模

拟优越性的量子算法
[2,3]. QPE算法在求解一般电子结

构问题时是否具有真正的指数加速还是一个值得探讨

的问题, 但是即使利用QPE算法仅能实现多项式的加

速, 这对于理论化学来说仍然是一个重大进步.
目前, 只有少数人认为容错量子计算机能够在

2030年前出现, 近期量子计算主要还是基于没有量子

纠错的含噪量子计算机. 随着量子线路复杂度的增加,
量子门操作引入的误差会不断累积, 最终使得模拟结

果并不可靠. 因此, 近期的量子计算化学算法必须要

考虑噪声对量子模拟的影响. 换言之, 在量子算法中

需要引入误差缓解的技术来提升量子计算化学模拟的

稳定性
[9].同时, 通过将量子计算和经典计算结合起来,

发展杂化的量子–经典算法来实现“量子加速”在这一
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阶段尤为重要.
由于个人或移动量子计算在可预见的将来不太可

能出现, 因此在更大的生态系统成熟之前, 云计算可能

是早期用户体验量子计算技术的主要方式. 大多数云

计算服务提供商现在都在其平台上提供了对量子计算

机的访问, 允许潜在用户体验该技术. 因此, 当前设计

量子计算化学程序需要考虑对接量子云计算平台以实

现真实的量子模拟.

2.3 新计算边界

量子计算机受到广泛关注的主要原因是它有可能

突破当前经典计算机的算力极限, 有望解决一些经典

计算机难以解决的问题. 量子计算化学的理论和计算

平台都是基于量子力学原理设计的, 这使得它在电子

结构问题求解时具有天然的优势. 首先, 量子计算化

学有望在多项式时间内实现精确的电子结构计算, 用

于分子和材料性质的准确模拟, 例如生物固氮酶反应

机理预测
[15]; 其次, 基于量子计算机的强大算力有望

实现复杂体系的高精度模拟, 例如药物分子和蛋白质

的结构和结合能的预测
[16]

以及光合作用体系的光捕

获过程模拟
[17]. 另外, 通过量子计算与人工智能的结

合, 人类或许真的有机会“理解”自然. 因此, 量子计算

化学的重要目标就是希望能借助量子计算机在模拟精

度和尺度上突破经典计算的边界.

3 量子计算化学的重要挑战

1929年著名物理学家狄拉克曾提出: “大部分物理

和所有化学中的数学理论背后所涉及的基本物理定律

都已经知道, 困难的是这些定律导致的方程太复杂而

无法精确求解”[18]. 近百年来, 人们为了高效、精确地

求解这一基本物理方程一直进行着不懈的努力. 量子

计算化学的产生为解决这一问题提供了新的契机. 然

而, 当前量子计算化学面临着一些重要挑战. 首先, 随
着量子比特数目的增加以及量子线路变深, 误差累积

问题变得十分严重, 如何引入误差缓解技术来修正计

算结果, 从而得到更真实可靠的数据; 其次, 如何在近

期内实现对实际体系的量子计算化学模拟;最后,如何

基于算法的发展和量子计算机硬件本身的进步在能源

消耗、计算精度和计算体系规模等方面形成对经典计

算的优势.

3.1 含噪的量子计算化学新算法

实现容错量子计算是量子计算机发展的长远目

标. 但是近期目标是在含噪中型量子计算机上实现实

用的量子优越性. 为此, 当前研究的热点是发展误差

缓解的量子计算化学新算法. 这就需要在发展算法时

考虑量子门操作和测量误差对结果的影响
[19]. 外插方

法是目前最简单实用的误差缓解技术, 通过运行不同

错误率的电路来外插得到准确的结果. 准概率方法是

另一种误差缓解技术, 其主要思想是对于任何噪声过

程, 可以通过实现其逆过程来抵消它的影响. 很多物

理化学体系都具有内禀的对称性, 通过对称性的验证

也可以抑制误差的影响. 此外, 通过建立真实测量和

理想测量几率之间的模型, 实现测量误差缓解技术,
可以进一步抑制读出过程中量子位之间的串扰误差.
同时, 可以通过对误差的学习来自动修正测量的结果.
不同的误差缓解技术可以结合起来一起使用, 进一步

降低量子算法的错误率. 再者, 采用变分量子算法也

可以有效抑制噪声误差. 通过对测量结果的后处理,
例如微扰修正, 可以降低浅线路误差和引入静态关联

效应
[2,3].
实现误差缓解量子算法的难点在于如何通过算法

的设计来降低量子线路的大小和深度以及抑制噪声带

来的影响. 这需要针对现有的量子计算平台设计全新

的算法或者对现有的经典算法进行重构来实现量子–
经典混合算法.

3.2 量子计算化学模拟的体系规模

目前阶段, 量子计算化学的一个重要目标是通过

理论与算法发展实现对实际化学体系的模拟. 首先,
为了得到跟实验上能够比拟的结果, 量子计算必须要

达到1 kcal mol−1的化学精度, 这要求模拟中使用的离

散化方法得足够精确. 目前, 量子计算化学模拟主要基

于较小的原子轨道基函数, 并与经典理论计算结果作

对比. 后续更精确的数值模拟可考虑采用平面波、实

空间格点、小波等基函数. 其次, 实际科学问题关心

的体系规模通常是一个复杂且庞大的体系, 而目前的

量子计算化学模拟却局限于简单分子和模型材料体

系. 如何通过构建合适的算法框架来描述环境的影响

和作用是当前量子算法发展面临的一个挑战
[20]. 最后,

为了得到实验可观测量, 需要针对现有的量子计算平

台设计精确的对角化算法来得到体系的本征态和本征
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特征等. 以上三点难点在于需要在新的计算框架内探

索数学、物理以及计算机理论在化学模拟中的应用,
在提升精度的同时降低算法复杂度.

3.3 量子计算化学优越性

量子优越性一直是量子计算领域最关心的核心问

题之一. 但是, 量子计算机的提出并不是为了完全取代

经典计算机. 同样, 量子计算化学的发展也不是为了取

代经典计算化学. 基于经典计算机设计的理论化学方

法已经取得了巨大的成功, 计算模拟已经成为了化学

和材料科学领域不可或缺的研究手段. 为量子计算化

学寻找合适的应用场景, 进而划分量子与经典计算的

边界, 确定在特定领域量子计算化学的优越性是非常

重要也是非常有挑战性的一个问题. 其研究难点是当

前最先进的理论化学方法与高性能计算结合之后不断

更新经典计算的极限, 而现有的量子计算平台由于自

身的一些局限性很难对这些极限问题提出挑战. 同时,
这一问题也与量子计算机的性能, 包括量子比特的数

目以及量子器件的相干时间等参数有关. 例如, Goo-
gle实现的最大的材料体系的模拟使用了16个量子比

特, 其中包含160个量子比特门和65层的线路深度
[21].

但是对于有实际应用价值的化学模拟可能需要更多的

量子资源
[22].

4 我国当前研究现状及机遇

为了迎接量子计算化学的重要挑战, 需要结合当

前我国量子信息发展现状, 并充分发挥我国理论化学

领域的研究特色和优势, 建立新的理论框架, 融合计

算机理论, 最终推动量子计算化学的发展, 服务于化

学、材料和医药等行业. 例如, 为了提升中国量子计

算编程的整体水平, 旨在团结、联合、组织量子计算

相关领域的专家学者与科研人才, 吸引更多人才加入

到国产量子计算机的研制和应用中, 中国计算机学会

(CCF)量子计算专业组举办了 “司南杯”量子计算编程挑

战赛, 其中量子生物化工赛道旨在借助量子计算优势解

决当下基因组学、神经科学以及生物制药模拟计算等.

4.1 量子计算化学理论方面

随着我国量子信息技术的飞速发展, 量子计算化

学理论也在近几年开始发展起来. 针对量子计算化学

中的几大重要挑战, 我国学者对部分科学问题进行了

系统的研究, 并取得了一系列重要进展:

4.1.1 量子态的制备

首先, 量子计算化学中常用的波函数拟设方法是

酉耦合簇方法(UCC), 其中激发算符通常截断到二阶

(UCCSD). 在UCCSD方法中, 它的激发算符数目和体

系大小的四次方成正比. 这导致在十几个量子比特的

量子模拟中, 量子线路包含的量子比特门数目可能达

到几千甚至上万个. 最近, 华为团队发现可以利用点

群对称性来有效减少UCCSD中非零激发算符的数目,
从而压缩量子线路的深度, 并在经典计算机上实现了

28 量子比特的分子模拟
[23]. 其次, 精确地求解电子结

构问题主要是准确计算电子关联能. 而对于包含多个

过渡金属原子的催化体系, 例如生物固氮酶中铁硫团

簇具有非常强的电子关联作用. 为了精确地描述强电

子关联体系, 通常需要一个表达能力更强的波函数拟

设来计算电子关联能, 这会导致量子模拟对应的线路

太深. 理论化学中通过引入有效哈密顿量的方法, 将

一部分电子关联能放在波函数拟设中, 而剩下的一部

分则包含在有效哈密顿量中. 例如, 杨金龙、李震宇

团队基于这一方法开发了用来构建浅层量子线路的量

子算法
[24]. 最后, 常用的波函数拟设都是基于平均场

参考态, 为了提升波函数的精度需要包含更高阶的激

发算符. 基于拓展的价键理论方法引入多组态波函数

作为参考态可以有效地改善波函数拟设的精度, 同时

可能降低量子比特的数目和线路深度
[25,26]. 量子蒙特

卡洛方法也可以应用到量子计算中, 用来减少量子门

的数量和消除计算中的错误. 此外, 经典计算中的随

机量子态可以被在有噪声量子计算机上利用较少量子

门制备和处理的量子态所替换. 这样, 可以利用有限的

量子计算资源实现更丰富的量子态, 同时避免严重的

符号问题
[27~29].

4.1.2 物理量的测量

相比较于酉耦合簇方法, 自适应的变分量子算法

能够更精确地描述电子关联, 同时构建更紧致的波函

数. 但是, 计算复杂度太高是自适应的变分量子算法

的严重缺陷. 针对现有的自适应变分量子算法复杂度

太高的问题, 杨金龙、李震宇团队
[30]

基于约化密度矩

阵方法, 重新定义了自适应的变分量子算法, 并引入
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Valdemoro重构方法用于近似高阶约化密度矩阵, 从而

将测量复杂度从原来的八次方降低到现在的四次方.
在此基础上, 将此方法与线路有效的QUBIT激发算符

结合, 实现了低复杂度的量子计算化学模拟. 测量方

法是实现量子计算化学算法的重要一环, 目前国内对

这一领域的研究还相对较少.

4.1.3 对角化方法

对角化算法是现代计算化学模拟的核心. 高效的

对角化能够显著地提升计算模拟的效率. 对于量子计

算化学来说, 经典的对角化算法虽然有一定的借鉴作

用, 但从原理上却有着很大的区别. 因此, 发展新的量

子对角化算法是提升量子算法效率的基石. 龙桂鲁课

题组
[31,32]

利用基于酉算子线性组合方法构造了全量子

本征求解器求解分子基态能量, 有望在量子计算机的

硬件发展到一定程度后进行具有量子优越性的大型化

学计算. 受经典虚时演化算法的启发, 袁骁课题组
[33]

提出了基于变分原理的虚时演化算法, 可以用来有效

地求解体系的本征态. 王鹤峰课题组
[34~36]

提出了基于

量子共振跃迁(Quantum Resonant Transitions, 简称

QRT)的量子算法. 把一个探测量子比特和量子体系进

行耦合, 通过连续变化探测量子比特的频率并让整个

体系演化, 可以获取从参考态到体系能级之间的跃迁

频率, 得到体系激发态的本征能级并引导体系演化到

相应能级的本征态. 曾进峰课题组
[37]

从热态的角度来

研究本征谱, 并提出了哈密顿量对角化的变分量子算

法. 通过量子虚时演化来制备热态, 然后用变分量子

本征态求解算法来对角化热态, 从而得到原哈密顿量

的本征态, 并将其延申到有限温度下量子系统连续变

量的模拟.

4.1.4 模拟化学和材料性质

杨金龙、李震宇团队
[38]

基于周期性边界条件提

出了计算材料体系周期性性质的量子算法, 并在此基

础上利用运动方程的自适应变分量子算法提出了计算

固体能带的量子算法
[39]. 方维海、李振东团队

[40]
利用

量子线性方程算法求解线性响应方程, 提出了计算响

应性质的量子算法, 并证明其计算复杂度随体系的增

大仅呈现多项式增长. 该团队还针对现阶段中等规模

有噪音(Noisy Intermediate-Scale Quantum, 简称NISQ)
的量子器件, 在同一理论框架下提出了一种量子−经

典杂化算法, 更适合于在近期的量子器件上实现响应

函数的计算
[41]. 帅志刚课题组提出了基于玻色采样

[42]

的组合量子算法处理分子振动光谱, 可以考虑复杂分

子体系末态势能面的非谐性和Duschinsky转动效应
[43].

4.1.5 结合人工智能技术的量子算法

利用人工智能技术来精确求解薛定谔方程, 有望

实现量子算法颠覆性的创新. 人工智能技术是功能强

大的工具, 在压缩高维数据方面获得了显著的成功.
特别是机器学习在量子化学中的应用范围不断拓宽,
机器学习模型的高度灵活性赋予其解决复杂问题的能

力. 杨金龙、李震宇团队
[44]

将机器学习应用于量子算

法用来确定精确的势能面. 利用量子计算机强大算力

和机器学习数据处理能力来快速地构建高维势能面.
腾讯量子团队将机器学习与量子变分算法耦合, 作为

量子线路输出端的后处理方法, 利用机器学习强大的

表达能力改善浅层量子线路计算能量的精度
[45]. 这些

方法已应用于科学和工程学的各个领域, 包括激子动

力学, 光收集系统中的能量转移, 分子电子性质, 表面

反应网络, 学习密度功能模型, 对物质相进行分类, 以
及模拟经典和复杂的量子系统等.

4.2 量子计算化学实现方面

随着量子技术的进步, 近十几年来量子计算得到

了飞速的发展. 首先, 量子计算机的研制方面取得了

重大进展. 2017年, Google在53个量子比特的超导计

算机Sycamore上进行了随机量子线路模拟
[46]. 2020年,

潘建伟团队
[47]

在光量子计算机“九章”上进行了大规模

高斯玻色采样. 2021年, 潘建伟团队
[48]

成功研制出全

球超导量子比特数量最多的量子计算原型机“祖冲之

号”, 实现了可编程二维62比特量子处理器上的量子行

走. 可以看出, 经过多年的量子信息技术发展, 量子计

算机已经从一个模型机向着含噪中型量子计算机稳步

前进, 尤其在光量子计算机、超导量子平台、离子阱

和冷原子操纵等量子硬件方面.
其次, 借助量子计算机, 量子计算化学也得到了很

大的进展. 2010年,杜江峰课题组
[6]
首次基于NMR技术

实现了氢分子基态能量的模拟. 随后, 又实现了H2O分
子的共振跃迁能量的计算, 但是相关哈密顿量的构建

是基于经典计算化学的组态实现的
[35]. 2016年, Kim

Kihwan和翁文康课题组
[49]

用离子阱系统对HeH+
分子
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离子进行了酉耦合簇线路模拟, 计算了基态、激发态

能量, 并用非微扰的方法研究了断键过程. 近期, 北京

师范大学方维海、李振东团队与中国科学院物理所范

桁课题组
[41]

在超导量子计算平台上实现了多并苯的

光谱模拟.
最后, 云计算可能是早期用户体验该技术的主要

方式. 云计算服务平台可能会成为量子计算生态系统

中最有价值的部分. 大多数云计算服务提供商现在都

在其平台上提供了对量子计算机的访问, 这允许潜在

用户试验该技术. 因此, 如何开发量子云计算的潜力

也是当前需要探讨的问题.

4.3 量子计算化学优越性方面

计算化学在材料与药物的设计等方面具有明显优

势, 大大降低了新材料与新药物的实验研发成本, 体现

出基于经典计算的巨大作用. 例如, 国外的薛定谔公

司、国内的晶泰公司等. 但是, 大规模和高精度经典

计算仍需大力发展. 量子计算化学为实现精确的化学

和材料模拟提供了新的解决方案. 通过操纵物质的量

子态并利用它们的量子叠加与纠缠等特性, 量子计算

机有望大大提高化学和材料计算的效率, 尤其在金属

催化剂设计、蛋白质环境中药物小分子筛选等
[50].

然而, 对量子计算机是否能解决经典计算机难以

解决的电子结构问题的讨论目前还停留在理论阶段.
例如, 李振东和Chan等人

[51]
通过发展密度矩阵重整化

群的方法对固氮酶铁硫团簇进行了高精度的研究, 并

通过对这类强关联体系的讨论试图定义出一些经典计

算难以解决的电子结构问题, 探讨量子计算和经典计

算在处理基态问题时的优势和劣势. 近年来, 随机量

子线路的采样问题也被用来展示量子优越性. 2019年,
谷歌公司量子计算团队利用所发布的包含53个量子比

特的悬铃木量子线路展示了在200秒时间内获得一百

万样本的采样, 预期线性交叉熵保真度(XEB)约为

0.002[46]. 谷歌预测使用超级计算机进行经典模拟需要

一万年, 因此宣称其量子硬件具有量子优越性. 张潘课

题组
[52~54]

基于张量网络发展了大批振幅采样量子线

路模拟方法. 此方法可以获取大量关联样本, XEB远高

于谷歌硬件样本, 因此可以通过谷歌的XEB测试. 基于

上述张量网络的工作不断改进经典的理论化学方法,
提高经典计算的边界, 同时探索量子计算优势仍是当

前最具挑战的问题.

4.4 量子计算化学软件平台开发方面

在传统的计算化学领域, 计算化学的主流软件都

来自于国外, 化学和材料模拟存在被“卡脖子”的风险.
发展具有自主知识产权的计算化学软件迫在眉睫. 量

子计算化学模拟平台还处于起步阶段, 发展优秀的国

产软件平台十分必要. 当前, 量子模拟器平台发展方

面取得了相当大的进展. 具体点, 除了国外Google、
IBM等高新技术企业已经率先布局外, 国内的华为公

司依托MindSpore的AI平台, 推出了名为MindSpore
Quantum的通用量子计算框架, 能高效地实现变分量

子线路的优化与训练, 完成包括量子化学模拟、量子

近似优化算法和量子机器学习等任务. 源量子发布了

国内首款量子计算机操作系统本源司南, 还提供了

QPanda量子模拟平台和基于自主研发的超导量子计

算机本源悟源的量子计算云平台. 腾讯量子实验室开

发的名为TensorCircuit的开源量子软件框架旨在模拟

大型复杂的量子电路. 其他量子模拟器平台还包括百

度的Paddle Quantum以及阿里巴巴的ACQDP.
国内的高校和科研院所也在迅速跟进, 并根据课

题组的研究方向发展专用的量子模拟器. 例如, 中国

科学技术大学杨金龙、李震宇团队
[55]

发展的量子平

方软件(Q2Chemistry)是一个使用量子算法或者量子启

发的经典算法进行化学体系研究的平台. 量子平方提

供了常见的态矢量模拟, 同时结合先进的矩阵乘积态

的模拟方法大大提升了现有模拟器的模拟范围, 可以

在一台笔记本电脑上高效完成约40量子比特线路的模

拟. 结合国产高性能计算机, 量子平方实现了200量子

比特的模拟
[56]. 中国科学院物理研究所王磊和中国科

学院理论物理研究所张潘课题组
[57]

开发的幺(Yao)是
一个用于量子算法设计的可扩展、高效的开源程序.
幺以量子电路的通用和可微编程为特色, 结合GPU加
速实现有效的量子模拟. 清华大学龙桂鲁课题组发展

了化学模拟全量子本征求解器(Full Quantum Eigensol-
ver, 简称FQE)软件用于在实际的量子计算机或经典计

算机上的仿真量子模拟器上进行量子计算, 解决量子

化学问题.

5 拟解决的关键科学问题

在量子计算化学领域需要着力解决的关键科学问

题包括: 如何在算法设计中充分利用量子计算机的特
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点, 如何实现高效地误差缓解, 以及最终如何实现量子

计算化学的优越性.

5.1 发展充分利用量子优势的新算法

结合量子计算机的特点设计量子计算化学新理论

与新算法, 充分利用量子计算的潜力, 与人工智能相结

合, 研究解决化学与材料科学中富有挑战性的典型科

学问题, 最终实现量子计算在理论化学领域中的应用.

5.2 发展误差缓解的量子算法

针对当前含噪的中型量子计算平台, 设计误差缓

解的量子计算化学算法, 降低量子线路的深度, 同时

结合分块的理念降低量子线路的规模, 压制噪声对量

子模拟的影响, 使其能够用来解决现实中实际体系的

化学问题.

5.3 实现化学量子优越性

通过引入先进的数学物理方法结合高性能计算提

升量子模拟器的计算能力, 同时发展新算法提升经典

计算的能力边界, 研究容错量子计算机在解决理论化

学问题时的潜在优越性.

6 强化科学基金资助的发展建议

量子计算化学利用量子计算机在精确求解电子结

构问题领域的天然优势, 未来能够被广泛地用于提升

药物开发、催化剂设计、太阳能捕获、新能源电池等

方向的研发效率, 反映着当前国际上非常活跃的重要

前沿方向, 也涉及到许多我国发展迫切需求的“卡脖

子”材料中的基础科学问题, 是具有重大科学意义和战

略带动作用的学科前沿领域. “十四五”期间国家信息

化发展规划中, 强调了超前布局量子计算技术研究,
推动量子计算应用探索与产业生态体系建设. 量子计

算化学借助量子计算的强大算力, 有望打破现有半导

体器件算力的桎梏, 精确研究真实材料的结构物性,
理解和调控各种化学反应的机理, 为高精度的计算模

拟提供关键基础和新技术支撑, 对于推进理论化学、

量子信息和计算机科学的发展起到重要作用.
目前, 量子计算化学通常表现为将量子计算和经

典计算结合起来, 通过发展杂化的量子–经典算法实

现“量子加速”. 发展高效、高精度的新算法, 不断提

升经典计算的能力边界, 仍然是近期电子结构发展的

重要方向. 另一方面, 机器学习快速崛起, 已经成为当

下大数据时代的技术基石. 特别地, 机器学习与电子结

构方法的结合, 如构造显含机器学习模型的新密度泛

函
[58], 是电子结构方法发展的新兴方向之一, 最近已

引起了广泛关注. 可以预期量子计算与人工智能的结

合, 也将会对“量子计算机时代的理论化学”产生革命

性的影响.
为此, 我们建议在量子计算化学新理论与新算法

发展、量子计算化学软件与平台开发、量子计算化学

优越性探索、量子启发经典理论化学算法发展部署重

点类项目进行布局. 同时, 建议对面向智能和量子计算

时代的电子结构新方法及应用进行重大类项目进行布

局, 通过人工智能与量子计算结合、经典与量子算法

结合, 实现高精度且高效率的电子结构的高效开发平

台的搭建, 实现对复杂化学体系特别是含过渡金属原

子的强关联电子体系的精准描述、对量子相干和纠缠

动力学的精准描述、对体系与环境相互作用的精准描

述、对实验光谱的精准仿真模拟, 以及设计能和理论

方法相互促进的实验检测新方案, 推动理论与计算化

学整个学科领域的变革性发展.
量子计算化学所呈现出来的一种全新的计算模拟

研究范式以及潜在的计算能力, 开辟了一条探索化学

理论与机制的新道路. 其与经典计算和人工智能的结

合, 是当下应该优先发展的方向. 优先发展这些研究

方向将聚焦跨学科领域重大科学问题, 集成学科优势

方向, 培养优秀人才队伍, 凝练可望取得重大原始创

新的研究方向, 着力推动我国基础研究在拓展新前

沿、创造新知识、形成新理论、发展新方法上取得重

大突破, 进一步提升我国化学学科的国际地位, 提高科

学技术满足国家重大需求的能力.
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Abstract: This article has summarized the main academic communications from the forum titled as “Theoretical
Chemistry in the Age of Quantum Computational Chemistry” which has been granted by National Natural Science
Foundation of China (NSFC) and held in Hefei on July 31, 2022. Firstly, the main characters of quantum-computational
chemistry (QCC) have been introduced. And some current important challenges of the QCC are also pointed out.
Secondly, we have mainly discussed the progress of the QCC in China and new research directions based on current
noisy and future fault-tolerant quantum computing platforms. At the same time, in order to meet the major technical
needs in future developments, some key scientific issues in this field are suggested in the next 5–10 years, and some
strategic suggestions for strengthening the support of NSFC were proposed.
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