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Unternehmensportrat

HQS Quantum Simulations fiir industrielle Anwendungen der
Quantenmechanik

Die Tiir zur Quantenwelt geht immer weiter auf. Dahinter verbirgt sich eine ganz neue Sicht auf Materialien und Molekiile.
Davon profitiert nicht nur die Wissenschaft, sondern es bieten sich auch groBe Potenziale fiir die Wirtschaft. Das Karlsruher
Start-up iibernimmt eine Vorreiterrolle bei Quantensimulationen fiir die Chemie- und Pharma-Branche.

HQS Quantum Simulations hat unter anderem Zugang zum Quantensystem von IBM. Der 50-Qubit-Quantencomputer von IBM im IBM Q lab in
Yorktown Heights, New York, wird mithilfe einer speziellen Kiihlvorrichtung (IBM Q Kryostat) vor dem Uberhitzen geschiitzt.
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Mit immer besseren und feineren Verfahren durchdringen Forscher die Welt des Mikro- und Nanokosmos. Um jedoch
Materialien und Molekiile auf der noch viel tieferen Ebene des Quantenniveaus zu verstehen, reichen herkdmmliche
Untersuchungsmethoden nicht aus. Nicht nur, weil es hier um unvorstellbar kleine Dimensionen geht, sondern auch, weil in
der Quantenwelt teilweise andere physikalische Gesetze herrschen als in unserem relativ grob gestrickten Makrokosmos.
Einen Auswegq liefert die Mathematik: Physiker und Mathematiker arbeiten seit Jahren mit Hochdruck an Algorithmen, mit
denen sie die Quantenwelt erfassen und beschreiben kénnen.

Ein Ergebnis dieser Bemiihungen ist der Quantencomputer. Er rechnet nicht wie ein ,normaler” Computer mit simplen
bindren Basiszustanden, quasi Entweder-Oder-Entscheidungen, ausgedriickt in O und 1. Quantencomputer gehen dariiber
hinaus, hier wird — mit gewissen berechenbaren Wahrscheinlichkeiten — mit Uberlagerungen solcher Basiszusténde gearbeitet.
Daraus ergibt sich ein hochkomplexes und hoch leistungsfahiges Instrument der Datenverarbeitung — genau das Richtige, um
die rasant wachsenden Datenberge in der akademischen und industriellen Forschung und Entwicklung zu managen.

Anwendungsfeld wurde im Dialog mit der Industrie sorgfiltig abgesteckt

Parallel zum wissenschaftlichen Fortschritt beim Quantencomputing zeichnen sich zunehmend kommerzielle Anwendungen
ab. ,,2012 wurde klar, dass Quantencomputer tatsachlich gebaut werden kdnnen. Seitdem haben wir (iberlegt, wie wir
Produkte dazu entwickeln kénnen”, sagt Thomas Marthaler, CEO und Mitgriinder von HQS Quantum Simulations. Zehn Jahre
hat der Physiker als Postdoc und Gruppenleiter am Institut fiir Theoretische Festkérperphysik am KIT gearbeitet, bevor er und
seine drei Mitgriinder im November 2017 die Firmengriindung wagten. Unterstiitzt wurde das Team dabei durch ,,upCAT", die
Griinderschmiede des KIT.

»/m Vorfeld haben wir viele intensive Gesprache mit potenziellen Industriekunden, unter anderem in der Chemie- und
Pharmabranche gefiihrt, um die Anwendungen von Quantencomputing bei der Material- und Molekiil-Simulation zu
recherchieren. Im Grunde geht es um alle Fragestellungen, die sich mit herkémmlichem Computing nicht I6sen lassen”,
erklart Marthaler. Als Beispiele nennt er Vorgange bei der chemischen und biochemischen Katalyse, Fragestellungen rund um
die optische Anregung von Molekiilen und beim Magnetismus, etwa bei Speicherbauteilen. Wirtschaftliche Prozesse rund um
diese Themen sollen zukiinftig mithilfe des Quantencomputing optimiert werden.

Bei allem Fortschritt sind jedoch bisher noch keine Quantencomputer auf dem Markt, die sich eine Firma einfach so kaufen
kann. Deshalb testet das Team von HQS Quantum Simulations seine Algorithmen auf cloudbasierten Plattformen, die
Entwickler von Quantencomputern zur Verfligung stellen. ,Wir haben Zugang zu Rigetti Computing in Berkeley, USA, und zum
Quantensystem von IBM”, so Marthaler. Daneben implementiert das Start-up seine Methoden zundchst auf normalen
Rechnern. Das heiB3t, es entwickelt Algorithmen und Multiskalen-Simulationen, mit denen Vorgdnge tiber mehrere
GréBenordnungen hinweg bis zur Molekularebene und darunter untersucht werden kénnen. In mehreren Schritten kann so
immer genauer in chemische und biochemische Prozesse hineingezoomt werden. Der allerletzte Schritt in die Quantenebene
und damit zu einer noch genaueren Analyse kénne relativ einfach hinzugefligt werden, wenn Quantencomputer auf breiterer
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Basis zuganglich sind, so Marthaler. Er rechnet damit, dass die Quantentechnologie Anfang bis Mitte der Zwanziger Jahre fiir
erste kommerzielle Nischenanwendungen in der Cloud zur Verfiigung steht.

Heute schon die Simulationen fiir morgen entwickeln

Calicheamicine sind Enzyme aus dem Bakterium Micromonospora echinospora, die Doppelstrangbriiche in der DNA verursachen. Das starke Zellgift
wird u. a. in der Krebstherapie eingesetzt. Multiskalensimulationen wie die von HQS Quantum Simulations helfen dabei, die genaue Wirkungsweise
solcher Enzyme zu entschliisseln.
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Kiinftige kommerzielle Anwendungen in der Chemie- und Pharmabranche zielen darauf ab, Prozesse bei der Herstellung von
Wertstoffen und medizinischen Wirkstoffen zu optimieren. Erste Beispiele gibt es bereits. Marthaler nennt etwa die
quantenmechanische Simulation von Calicheamicin, einem bakteriellen Toxin, das unter anderem in der Krebstherapie
eingesetzt wird. Je mehr Substanzen mit ihren Wechselwirkungen bis in die Quantenebene hinein untersucht und verstanden
werden, umso besser kénnen zielgerichtete, auch personalisierte Therapien entwickelt werden. Insgesamt eréffnet das
Quantencomputing neue ungeahnte Chancen fiir die Life Sciences, deren Auswirkungen heute noch gar nicht abschatzbar
sind.

Da das Ganze ein extrem in die Zukunft gerichtetes Thema ist, stellt sich die Frage, wie HQS Quantum Simulations bereits
heute damit Geld verdienen kann. ,Mit unseren Software-Entwicklungen kénnen unsere Kunden heute schon die
Mdglichkeiten der Multiskalen-Simulationen voll ausschépfen und dementsprechend einen Wertgewinn generieren. Dieser wird
noch starker ausfallen, wenn die Quantensimulationen dann in absehbarer Zeit hinzukommen. Darauf bereiten wir unsere
Kunden optimal vor. Daneben bieten wir ihnen umfassende Beratungsdienstleistungen zu Molekiil- und Materialsimulationen
an”, umreiBt Marthaler das Geschaftsmodell des siebenkdpfigen Firmenteams. Wenn die Dynamik um das Hype-Thema
Quantencomputing weiter zulegt, wird HQS Quantum Simulations mit seiner Expertise fur weitere industrielle Umsetzungen
bereitstehen.
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Weitere Informationen
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Michael Marthaler (CEO und Mitgriinder)
Am Brurain 23
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