
 

量子化学的类比模拟研究取得进展
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基于量子化学的计算机模拟广泛地应用于现代化学反应过程的研究中。但是随着分子中原子数的
增加，体系自由度的数目急剧地增长，这已经超越了经典超级计算机的计算能力。为了研究复杂
分子的反应过程，可以利用量子模拟的方法，即通过精确控制和调节冷原子系统来模拟化学反应
。

最近在中国科学院理论物理研究所副研究员石弢参加的一项研究工作(Nature 574, 215(2019))中，
通过设计光晶格中的冷原子实现了量子化学的类比模拟。在化学反应过程中，分子的性质由它的
外层电子结构决定，而电子之间存在着库仑相互作用。因此，量子化学类比模拟的一个至关重要
的问题是如何实现中性原子间的库仑相互作用。我们知道，在电子系统中，两个电子通过传递一
个虚光子产生库仑力。基于类似的机制，可以设计方案实现中性费米原子间的库仑相互作用。在
这个方案中，利用在玻色原子背景中运动的费米原子模拟分子中的电子，同时通过外加激光场引
起背景玻色原子从基态到激发态的跃迁。这些处于激发态的媒介玻色原子可以像光子一样在光晶
格中自由传播，从而诱导费米原子间的相互作用。通过对激光场的频率和强度、原子碰撞的散射
长度、以及原子色散关系的有效设计，可以实现费米原子间的库仑相互作用。

这个方案不仅可以用来模拟小分子，例如氢分子和氦分子，而且可以用于由多个原子形成的复杂
分子间化学反应的量子模拟。通过对比在小分子系统中经典超级计算机的计算结果，可以验证这
个量子化学模拟方案的有效性。在未来的工作中，通过对复杂分子化学反应的量子模拟，可以探
索一些在现代经典超级计算机中难以研究的各种化学反应过程。
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氢分子模拟
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