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1982年Feynman首次提出了“量子计算”的概念，随后不久Grover发展的量子搜寻算法和Shor建立的素数分解量子算法，证明量子计算具有优越性。近年来，国内外物理学家的努力，推动了量子计算机技术的快速发展，使量子计算成为诸多领域关注的热点；同时针对玻色采样问题，利用光子和超导量子处理器，已经实现了量子计算的优势，展示了量子计算超越经典计算的巨大潜力。伴随着量子计算机技术的发展，量子计算化学应运而生。目前量子计算化学的核心研究内容是：（1）针对近期量子计算机的性能，发展新的量子算法，探索量子计算能不能解决化学、生物和材料的实际问题；（2）探索量子计算对哪些化学、生物和材料的问题能够实现量子加速。在此次汇报交流中，将概要介绍量子计算基础，基本的量子相位估计算法和变分量子响应算法，以及氮烯顺反异构、多并苯吸收光谱和一氧化碳X-射线吸收谱的量子计算，透视量子计算化学的进展。
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