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Become Quantum Ready!
Wie Quantencomputing die Forschung in Chemie- und Pharmaindustrie verändern könnte 

Quantencomputer könnten die Entwicklung neuer Produkte in der Che-

mieindustrie deutlich beschleunigen. Doch die deutsche Quanten-

computing-Landschaft ist fragmentiert, der Einstieg bleibt auch für 

engagierte Unternehmen eine Herausforderung. Das BMBF-geförderte Projekt 

QuCUN möchte dies ändern und eine zentrale Anlaufstelle für Quantencomputing 

in Deutschland schaffen.

Quantencomputer gelten auch in der 
deutschen Wirtschaft vielen bislang 
noch als eine Form der Science 
Fic tion – zu Unrecht. Der experi-
mentelle Charakter der aktuellen 
Hard- und Software sowie die oft 
genannten langen Entwicklungs-
zeiträume erwecken den Eindruck, 
dass es für Unternehmen opportun 
sein könnte, sich erst mit der kom-
merziellen Nutzung dieser neuen 
Technologie auseinander zu setzen, 
wenn diese „so weit ist“. Tatsäch-
lich aber kann es für Unternehmen 
geboten sein, schon heute in die 
Entwicklung quantencomputer-ba-
sierter Anwendungen zu investieren, 
wenn sie in Zukunft ihre Stellung im 
Markt behalten wollen. Dies zeigt 
etwa das Beispiel der Entwicklung 
von Quantenanwendungen in der 
Chemieindustrie.

Materialwissenschaft und Katalyseforschung

Die Erforschung von Material- und 
Moleküleigenschaften spielt in der 
Chemiebranche eine bedeutende 
Rolle, bspw. bei der Entwicklung 
neuer Polymere. Ihre Verwendung 
ist heute aus unserem Alltag kaum 
mehr wegzudenken. Ob Autositze, 
Schuhsohlen oder Dämmmaterial 
– in allen kommen Polymere zum 
Einsatz. Zur Herstellung von Po-
lymeren müssen unterschiedliche 
Substanzen chemisch miteinander 
reagieren: Polyole, Isocyanate, Was-
ser – und Katalysatoren. Sie sind die 
„Beschleuniger“ chemischer Reak-
tionen. Ohne die Zugabe geeigneter 
Katalysatoren würden die übrigen 
genannten Stoffe nur sehr langsam, 
nicht in gewünschter Weise oder gar 
nicht miteinander reagieren.

In der Chemieindustrie ist also 
die Entwicklung neuer Katalysato-
ren ein wichtiges Feld. Es besteht 
ein enormer Bedarf nach besseren 
Katalysatoren, die spezielle Reakti-
onen noch stärker beschleunigen, 

oder die kostengünstiger herzustel-
len sind. Darüber hinaus helfen uns 
die richtigen Katalysatoren, Reakti-
onen bei niedrigeren Temperaturen 
und unter geringerem Druck durch-
zuführen und so große Mengen an 
Energie zu sparen. Gerade ange-
sichts aktueller Diskussionen über 
die Sicherheit und Nachhaltigkeit 
unserer Energieversorgung ist das 
Thema also sehr relevant.

Ein einfaches Beispiel macht die 
energiepolitischen Größenordnun-
gen deutlich, um die es hier geht: 
Etwa 1 – 2 % des jährlichen welt-
weiten Energiebedarfs fließen heu-
te allein in die Umsetzung des sog. 
Haber-Bosch-Verfahrens, mit dessen 
Hilfe weltweit Ammoniak für die in-
dustrielle Düngemittelproduktion 
hergestellt wird. Das dabei produ-
zierte CO2 entspricht seinerseits 
3 – 5 % der globalen Emissionen. 
Bis heute sichert dieses Verfahren 
jedoch auch die Ernährung von 
Milliarden von Menschen. Schon 
die Einsparungen, die sich aus der 
Entwicklung besserer Katalysatoren 
lediglich für diesen ausgewählten 
Anwendungsfall ergeben würden, 
wären also von globaler Bedeutung.

Quantenchemie als erster  
Anwendungsfall des Quantencomputing

Um neue Katalysatoren zu entwi-
ckeln, bedienen sich Unternehmen 

weiterhin umfangreicher Experi-
mente. Immer selbstverständlicher 
werden diese aber auch durch com-
putergestützte Simulationen und 
Machine Learning ergänzt. Durch-
brüche in Hardware, Software, Al-
gorithmen und Data Science haben 
zu einer fruchtbaren Symbiose von 
Experiment und Simulation bei der 
Entwicklung neuer Chemieprodukte 
geführt. So konnten Entwicklungs-
zeiträume verkürzt und die Zahl 
nötiger Experimente reduziert wer-
den. Mehr und mehr jedoch stoßen 
klassische Computer hierbei an ihre 
Grenzen. Insbesondere hochgenaue 
Verfahren der Quantenchemie, also 
quantenmechanische Rechenver-
fahren zur Beschreibung der elek-
tronischen Struktur von Atomen 
und Molekülen, skalieren auf ihnen 
sehr schlecht. Die Rechenzeit, die sie 
für die Ermittlung exakter Lösungen 
benötigen, wächst exponentiell. Der-
artige exakte Verfahren müssen also 
mit den uns derzeit zur Verfügung 
stehenden Computern praktisch als 
nicht umsetzbar gelten. Sie sind für 
uns als moderne Industrienation 
indes wirtschaftlich „alternativlos“ 
– möchten wir die Vorreiterrolle un-
serer heimischen Chemieindustrie 
zukünftig weiter sichern und erhö-
hen, können wir auf quantenchemi-
sche Simulationen nicht verzichten.

Quantencomputer haben das 
Potenzial, derartige Simulationen 

in den Bereich des praktisch Mög-
lichen zu rücken. Noch steckt die 
neue Technologie zwar in den Kin-
derschuhen. Doch Experten gehen 
davon aus, dass quantenchemische 
Anwendungen zu den ersten gehö-
ren werden, die kommerziell von 
Unternehmen eingesetzt werden 
können – womöglich noch inner-
halb der sog. NISQ-Ära. NISQ steht 
für Noisy Inter mediate-Scale Quan-
tum. Der Begriff bezeichnet Quan-
tencomputer, bei denen Qubits nicht 
lange genug stabil in ihren präpa-
rierten Zuständen verbleiben, um 
komplexe Rechnungen durchzufüh-
ren. Also eine „frühe“ Generation, 
deren Entwicklung bereits alles an-
dere als Fantasie ist, sondern eine 
klare Perspektive der kommen-
den Dekade. Um die Vorteile des 
Quantencomputing rechtzeitig zu 
nutzen, müssen Anwendungsfälle 
und Algorithmen bereits heute aus 
der Wirtschaft heraus identifiziert 
und die Möglichkeiten und Grenzen 
der Hardware durch eigene Experi-
mente auf NISQ-Rechnern erprobt 
werden. Nicht nur in der Chemie-, 
sondern in allen Industrien.

Fragmentierung und der schwere  
Einstieg in die Quantentechnologien

Es wäre jedoch müßig, sich im Be-
reich Quantencomputing auf reine 
Appelle an relevante Branchen, wie 

die Chemieindustrie (oder die Wirt-
schaft im Allgemeinen) zu mutigen 
Investitionen in innovative Techno-
logien zu beschränken. Für Unter-
nehmen, die sich mit den Potenzia-
len des Quantencomputing in ihrer 
Branche befassen wollen, bestehen 
weiterhin hohe praktische Hürden: 
In der Mehrzahl der deutschen Un-
ternehmen ist das Know-how rund 
um den Bereich Quantencomputing 
keine Selbstverständlichkeit. Und 
auch für aktive Unternehmen bleibt 
es herausfordernd, Anwendungsfäl-
le zu identifizieren und Algorithmen 
zu entwickeln. Dies führt dazu, dass 
einerseits viele Unternehmen den 
Einstieg in das Thema vollständig 
oder weitgehend vermeiden, oder 
andererseits engagierte Unterneh-
men mit großem Aufwand eigene 
Entwicklungswerkzeuge und Platt-
formen entwickeln.

Eine zentrale Anlaufstelle für  
Quantencomputing in Deutschland

Was es in dieser Phase braucht, ist 
ein Projekt, das darauf abzielt, die 
verstreute Quantennetzwerkland-
schaft in Deutschland zu verein-
heitlichen und einen Entwurf für 
eine Softwareplattform mit einer 
Cloud-Schnittstelle zu erstellen, die 
es Nutzern ermöglicht, einfach auf 
Quantenalgorithmen zuzugreifen, 
darauf aufzubauen und sie für ei-

gene Anwendungsfälle, wobei auch 
die Bedürfnisse der verschiedenen 
Nutzertypen berücksichtigt werden, 
zu nutzen. Zu diesen Nutzern sollten 
sowohl Unternehmen gehören, die 
bereits über Expertise im Quanten-
computing verfügen, als auch solche, 
die die dringenden Herausforderun-
gen ihrer Branche verstehen und 
prüfen möchten, ob die Technologie 
für diese geeignete Lösungen liefern 
kann.

Aus diesem Grund fördert das 
BMBF das Projekt „Quantum Com-
puting User Network” (QuCUN) der 
Partner LMU, SAP, BASF und Aqa-
rios, das eine zentrale Anlaufstelle 
für Anwendungen des Quantencom-
puting etablieren wird. Hierfür wer-
den die Projektpartner eine einfach 
bedien bare Plattform mit Analyse-
tools entwickeln. Diese wird es er-
lauben, komplexe Fragestellungen 
mittels Quantencomputing zu lösen 
und so den Vorteil dieser neuen 
Technologie für konkrete Anwen-
dungsfälle zu evaluieren. Darüber 
hinaus will QuCUN Lernmaterialien, 
Beratung und einen standardisierten 
Zugang zu Quantencomputing-Hard-
ware bereitstellen.

Auf diese Weise trägt das Projekt 
dazu bei, ein Netzwerk für deutsche 
Quantencomputing-Anwender auf-
zubauen. Dies wird der deutschen 
Industrie – allen voran wichtigen 
Vorreiterbranchen wie der Chemie-
industrie – einen einfachen Zugang 
zur Technologie ermöglichen und der 
Fragmentierung unterschiedlicher 
Quantencomputing-Netzwerke und 
Communities entgegenwirken.

Horst Weiß, Vice President Next 
Generation Computing, BASF SE, 
Ludwigshafen

Claudia Linnhoff-Popien, Leiterin 
des Lehrstuhls für Mobile und 
Verteilte Systeme, Institut für  
Informatik, Ludwig-Maximilians- 
Universität, München
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Lederer, D.
Der Change-Code
Wie Menschen sich für Veränderungen begeistern  
und Unternehmen damit gewinnen
2022. 272 Seiten. Gebunden.
€ 24,99 • 978-3-527-51107-5

Es ist höchste Zeit, dass der Pfusch beim Change aufhört. 
Wie das funktioniert, verrät dieses Buch - mit einer überra-
schend einfachen Lösung: Es lädt dazu ein, konsequent auf 
das zu fokussieren, was Menschen 
brauchen, um sich für Transforma-
tion und Wandel zu begeistern. Zeit für einen Wandel  

im Changeprozess

• Kein Unternehmen kommt heute noch ohne  
Veränderungsprozesse aus

• Konsequente Ausrichtung auf den unberechen baren  
Faktor Mensch im Prozess

• Zeigt den richtigen Weg auf, wie sich Menschen  
auf den Wandel einlassen

Horst Weiß,  
BASF 

Claudia Linnhoff-Popien, 
Ludwig-Maximilians- 
Universität
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Merck und Gerresheimer kooperieren bei Digitalisierungsprojekt

Digitale Zwillinge für Pharmaprimärverpackungen

Merck und Gerresheimer haben 
gemeinsam eine Lösung für den 
Einsatz eines digitalen Zwillings 
entwickelt, um die Rückverfolgbar-
keit und Zuverlässigkeit von Daten 
an kritischen Punkten entlang der 
pharmazeutischen Lieferkette zu 
optimieren. Ziel des Projekts ist es, 
die Pharmalieferkette mithilfe von 
digitalen Zwillingen für Primärver-
packungen von Grund auf zu ver-
ändern. Über ein einziges Netzwerk 
profitieren die am Prozess Beteilig-
ten von vollständiger Rückverfolg-
barkeit und digitaler Zuverlässigkeit, 
was dank der Prozessautomatisie-
rung zu Kosteneinsparungen, Qua-
litätssteigerungen und sogar neuen 
Geschäftsmodellen führen kann.

Mit der gemeinsam entwickel-
ten Lösung wird die physische Pri-
märverpackung von Gerresheimer 
mit einem gesicherten „Schlüssel“ 
versehen, über den die Verbindung 
zum dazugehörigen digitalen Zwil-
ling hergestellt wird. Während ihrer 
„Reise“ durch die Lieferkette – von 
der Produktion bis hin zum Patien-
ten – verbinden und sammeln die 
Primärverpackungen, wie z. B. Sprit-
zen oder Ampullen, wichtige Daten, 
die mit ihrer eindeutigen Kennung 

verknüpft werden. Sie werden so zu 
einer wertvollen Informationsquel-
le, die Daten aus unterschiedlichen 
digitalen Ökosystemen enthält und 
ein effizienteres Zusammenarbeiten 
zwischen verschiedenen Organisati-
onen innerhalb des Liefernetzwerks 
ermöglicht. Die neue Lösung, die in 
den Produkten von Gerresheimer 
zur Anwendung kommt, nutzt eine 
Blockchain-basierte Plattform und 
mehrfach patentierte Authentifi-
zierungstechnologien von Merck, 
um physische Gegenstände in der 
digitalen Welt sicher zu verankern. 
In Kombination mit den Standards 
der Industrie 4.0 ist dies eine hoch-
stabile und zuverlässige Lösung. Als 
Wissenschafts- und Technologieun-
ternehmen mit unterschiedlichen 
Unternehmensbereichen entwickelt 
Merck zudem zukunftsweisende di-
gitale Kundenlösungen, die in den 
unterschiedlichsten Branchen ein-
gesetzt werden können.

Das Projekt von Merck und Ger-
resheimer umfasst Spritzen mit si-
cherer und eindeutiger Kennung, 
eine Smartphone-App und den 
Zugang zu den Funktionen des di-
gitalen Zwillings über die digitale 
Plattform von Merck. (mr) 
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