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Quantum Computing:

Et Nyt voerktg) for
kemi- 0g biotekniske
iIngenigrer

Quantum Computing kan bruges til at studere en bred vifte of
emner lige fra katalysatorers reaktivitet til komplekse optimeringer af
produktfionsanlceg. Teknologien kan sdledes bidrage ftil udvikling af
avanceret og effektiv terapeutik samt udvikling af mere effektive og
mere miljgmaoessigt boeredygtige produktionsanioeg.

“DIPSWINIM 004

Af Seyed Soheil Mansouri', takt med at de vokser i stgrrelse, bliver som teknologien kan tilbyde. QC kan
Matrin Peter Andersson!, Izabela sé beregningsmessigt komplekse, at anvendes inden for en reekke omrader
Balicka? og Christian Beenfeldt® klassiske computere aldrig vil kunne som for eksempel datalogi, matematik,
1 Institut for Kemiteknik, DTU Ipse dem. Quantum computing (QC) kemisk og biokemisk ingenigrvidenskab
2 AIChE - American Institute of Chemical er en beregningsmodel, der anvender og inden for finansindustrien.

Engineers, New York kvantemekaniske materialeegenska-
s Knowledge Hub Zealand ber til at Igse sdédanne problemer. QC Udviklingen af de forste

befinder sig pd et tidligt stadie af et kvantecomputere

Vi drager nytte af fordelene ved klassi- omfattende indtog i forskellige omrader og “quantum advantage”
ske computere hver dag. Der er imid- af industrien, hvor der kan drages fordel Kvantecomputere begyndte at vinde

lertid mange typer af problemer, som - i af de algoritmiske hastighedsforggelser, indpas i 1982, da fysikeren Richard >
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Feynman holdt et foredrag, hvor han
forklarede, at klassiske computere ikke
kunne behandle beregninger, der beskri-
ver kvantefenomener, og at der derfor
var brug for en QC-metode for at fjerne
flaskehalse [1]. I midten af 1990’erne
udviklede Peter Shor sin banebrydende
algoritme, som beviste, at en kvantecom-
puter kan beregne primfaktorer af store
tal eksponentielt hurtigere end klassiske
computere, hvilket illustrerede styrken
af denne nye teknologi [2]. I dag er et
stigende antal virksomheder, startups
og akademiske forskningslaboratorier
afhengige af QC for at accelerere udvik-
lingen af nye teknologier. Det forudses,
at QC-markedet vil vokse hurtigt over de
naste 10 ar, iser drevet af QC’s anven-
delsesmuligheder inden for farma, kemi
og biologi.

Nogle af de problemer, som ingenigrer
1 disse industrier skal 1gse, kraver en
enorm stor beregningskapacitet/databe-
handlingskapacitet pa grund af proble-
mernes kompleksitet og stgrrelse, og de
kan derfor ikke lgses med klassisk com-
puterteknologi. Udtrykket "quantum ad-
vantage” bruges til at beskrive, hvordan
kvantecomputere kan anvendes til at lgse
problemer, som det ville veere umuligt at
lgse med klassiske databehandlingsme-
toder/beregningsmetoder. Kvantecom-
putere anvender sandsynligheder og
sammenfiltring pa en unik made, som
ggr dem til et potentielt serligt nyttigt
redskab til at lgse mange af de optime-
ringsproblemer, som man kan stgde pa
inden for natur- og ingenigrvidenskaben.

Kvantecomputere lagrer information i
qubits, dvs. kvantebits. I modsatning til
klassiske bits, der eksisterer som enten O
eller 1, eksisterer qubits i superpositioner
af 0 og 1 og bruger sammenfiltring og
interferens mellem en raekke af qubits til
at Igse en beregning med et stort antal
udfaldsomrader. Nar quantum advantage
er opndet, anslas det, at en kvantecom-
puter med kun et par hundrede qubits vil
kunne udfgre flere beregninger samtidig,

end der er atomer i det kendte univers [3].

QC-teknologien har vist sig at have sar-
ligt stort potentiale til at l@se problemer,
som involverer kemi, kunstig intelligens,
optimering, simulering, komplekse sam-
menhaenge mellem indbyrdes forbundne
elementer samt problemer med store
dataset, der ligger uden for de klassiske
computeres skaleringsgraenser [4].

Bidrag til beeredygtighed og
optimering i cancerbehandling
QC-verktgjet har ogsa adskillige
relevante anvendelsesmuligheder inden
for miljg- og biomedicinsk ingenigr-
videnskab. Da QC kan bruges til at
undersgge katalysatorers reaktivitet,
kan oplysningerne fra QC-beregninger
hjelpe ingenigrer med at erstatte nuve-
rende fremstillingsproceskatalysatorer
med katalysatorer, der har en mindre
miljgbelastning. For eksempel tegner
kemiske katalysatorer, der anvendes i
ggdningsproduktionen, sig i gjeblikket
for to procent af de globale kuldioxid-
udledninger og kan potentielt erstattes,
hvis vi har de ngdvendige verktgjer til

Vi finder felgende omréder inden for
kemisk produkt-procesdesign relevante
i forhold til at bruge QC-metoder fremover:

* Hybride QC-metoder. Disse vil sandsynligvis komme til at spille en vigtig
rolle, da mange multivariable problemer vil blive Igst optimalt ved hjelp af en
kombination af “dyre” QC-ressourcer og ’billige” klassiske databehandlings-
ressourcer. Front-end-applikationer, der kan optimere forholdet mellem QC og
klassiske databehandlingsressourcer, vil sandsynligvis ogsa vere nyttige, savel
som understgttende traenings- og uddannelsesinitiativer vil komme til at spille en

vigtig rolle.

* Identificering af optimeringsudfordringer. Identificering af relevante ud-
fordringer, der kan anses som optimeringsudfordringer, og som kan Igses med
kvantecomputere. QC skal ikke erstatte alle eksisterende former for beregninger.

* Anvendelse af QC i kombination med maskinlaeringsmetoder. Anvendelse af
QC (hybrid eller ”stand-alone””) kombineret med maskinl@ringsmetoder kan give
betydelige fordele ved udvikling af multivariable statistiske procesovervagnings-

og fejldiagnosesystemer.

* Computerbaseret modellering af kvantemekaniske systemer som for ek-
sempel molekyler, herunder forudsigelser af molekylers egenskaber, struktur og
reaktivitet, vil sandsynligvis blive meget mere pracis ved hjelp af QC, hvilket vil
fa direkte indflydelse pa omrader som for eksempel opdagelse af legemidler og

design af kemiske specialmaterialer.
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at undersgge alternative muligheder [5].
Desuden kan QC hjelpe ingenigrer med
at afdekke billigere og mere effektive
katalysatorer til kulstofopsamling end
dem, der anvendes i gjeblikket, hvilket
kan bidrage til at fremskynde tilpasning
til teknologien [6].

Ingenigrer inden for biomedicin har
pavist, at QC kan have forskellige anven-
delsesmuligheder inden for sundheds-
sektoren som for eksempel udvikling af
forbedrede kreftbehandlingsmetoder.
Computerne kan for eksempel analysere
tusindvis af variabler for at udvikle stra-
lingsplaner, der er rettet mod kraftceller
med den ideelle dosis og det ideelle mal
uden at skade raske celler [7]. QC er
ogsa blevet anvendet til at forsta diagno-
stiske billeder ved hjzlp af maskinle-
ringsvaerktgjer. Inden for legemiddelud-
vikling kan QC-varktgjer reducere tiden
og forbedre resultaterne i forbindelse
med "in silico”-legemiddelforskning [8].

QC-teknologi er allerede ved at blive
anerkendt af en rekke fremtredende
virksomheder. Google har bygget en
kvantecomputer, der kan simulere en
simpel kemisk reaktion [9]. Exxon-
Mobil udvikler QC-teknologier til
optimering af elnet, mere forudsigelig
miljgmodellering samt nye materialer
til kulstofopsamling [10]. De japanske
kemivirksomheder JSR og Mitsubishi
Chemical har sluttet sig til IBM Q Hub
péa Keio University for at fa adgang til
kvantecomputere pa 20 og 50 quib, som
kan undersgge unikke virksomhedslgs-
ninger [11]. @get stgtte fra private equity
og venturekapital har medfgrt, at flere
nystartede virksomheder specialiserer
sig i at bruge QC-teknologi til en reekke
forskellige formal.

Fremtiden

QC’s potentiale realiseres allerede pa
tveers af mange forskellige omréder,
selvom det er en ny teknologi, der befin-
der sig pa et tidligt udviklingsstadie, og
som kraver langt mere udvikling med
hensyn til hardwarekapacitet, tilpas-
ning af lgsningsstrategier for at udnytte
anvendelsesmuligheder samt reelt at 1gse
virkelige problemer. I denne sammen-
hang er forbindelsen mellem kemisk

og biomolekylar produktdesign og QC
blevet diskuteret. Kemisk og biomoleky-
leer produktdesign har i vid udstrekning
draget nytte af computerunderstgttede
metoder og vaerktgjer ved hjelp af
klassiske computere. I forbindelse med
produktudvikling af mere beredygtige
processer som for eksempel udvikling af
grgnne oplgsningsmidler, mere effektivt
procesdesign, integreret proces-produkt-
design samt udvikling af nye leegemidler
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AIChE var sammen med DTU
Kemiteknik og Knowledge Hub
Zealand vert for workshoppen “Qu-
antum Computing Applications in
Chemical and Biochemical Engine-
ering Workshop” (www.aiche.org/
qc) der blev afholdt den 1.-3. april
2022 i Kgbenhavn. Workshoppen
var finansieret af Novo Nordisk
Foundation.

eller vacciner til en fremtidig pandemi,
kan der imidlertid drages fordel af nye
beregningsvarktgjer som for eksem-
pel QC. Ligesom QC ogsé ser ud til at
kunne anvendes inden for procesdesign,
-styring og -overvagning.

Der er blevet identificeret adskillige
behov og udfordringer, og der er blevet
givet specifikke forslag til, hvordan QC
kan anvendes i denne sammenhang [12].
Vi forudser rige muligheder for at ud-
nytte QC til at udvikle og designe mere
effektive, gkonomiske og baeredygtige
produkter og kemiske processer i en ikke
sa fjern fremtid.

E-mail:
Seyed Soheil Mansouri: seso@kt.dtu.dk
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Kvalitetssikring

PRODUKTNYT

af manuelle plukke-
0g samleprocesser

Af Klaus Hansen, journalist

Ifm har lanceret et nyt kvalitetssikrings-
system til overvagning af manuelle
plukke- og samleprocesser. Systemet
bygger pa moderne billedbehandling
kombineret med kunstig intelligens.

Det kan vaere for omkostningskrae-
vende for virksomhederne at automa-
tisere plukke- og samleprocesser. Her
ma man ty til pakkeoperatgrer - der
manuelt plukker, samler og pakker pro-
dukterne. Som bekendt laver mennesker
fejl - men naturligvis er det ogsa her
ngdvendigt at sikre en hgj kvalitetsstan-
dard. Til dette formal har ifm bragt en
lgsning pa markedet, nemlig ifm mate.
Dette kvalitetssikringssystem overvager
ved hjelp af et kamera pakkeoperatg-
rens hander - og giver enten en akustisk
alarm eller blink fra en lampe, hvis
henderne foretager sig noget “forkert”,
dvs. at plukke- og samleprocessen ikke
forlgber korrekt.

Systemet kan anvendes i alle industrier,
hvor der udfgres en manuel plukning af
emner, der efterfglgende samles til et
ferdigt og salgsklart produkt. Et eksem-
pel pa anvendelse kunne vere i medi-
cinalindustrien ved manuel montage af
medicinske enheder. Serligt i medi-
cinalindustrien er er kvalitetssikring i
produktionen vigtigt. Et andet eksempel
kunne vere i elektronikindustrien, nar
de forskellige komponenter samles og
monteres til de ferdige og salgsklare
produkter.

Systemet anvender

kunstig intelligens

Systemet bestar af et 2D/3D-kamera
(optisk sensor), der holder gje med, hvad
pakkeoperatgrens haender foretager sig.
Data fra kameraet behandles i et bil-
ledbehandlingsprogram, og ved hjelp

af kunstig intelligens vurderer systemet
lgbende, om medarbejderne plukker og
samler produkterne korrekt.

Som granseflade til pakkeope-
ratgren anvender ifm mate normalt
en touchskarm, der placeres foran
medarbejderen.

De forskellige plukke- og samlepro-
cesser defineres fleksibelt i softwaren.
Konfigurering af ifm mate til de forskel-
lige samleopgaver er nem, og der er ikke

Med Ifm’s nye kvalitetssikringssystem

er det muligt at kvalitetssikre

manuelle plukke- og samleprocesser.
Pakkeoperatgren griber her ud efter

en momentskruetroekker med sin hgjre
hé&nd. Hun er ved at samle en ifm sensor.
Hvis hun laver en plukke- eller samlefejl,
s& vil systemet straks afgive en alarm,

og hun fér mulighed for at rette op p&
fejlen. Derved sikres det, at fejlbehceftede
produkter ikke forlader hendes
arbejdsstation.

behov for programmering eller ser-
lige it-kyndige til at kgre systemet ind.
Ligeledes er systemet fleksibelt og kan
hurtigt @ndres til overvage og kvali-
tetssikre andre tilsvarende plukke- og
samleopgaver i virksomheden.
Systemet kan suppleres af en alarm-
del, der afgiver et lyd- eller lyssignal,
hvis pakkeoperatgren laver fejl i sit
arbejde. Hvis systemet saledes regi-
strerer en plukke- eller samlefejl, skal
operatgren kvittere pa touchskermen -
og herefter udfgre arbejdet korrekt.
Pa den made sikres det, at alle de pro-
dukter, der forlader pakkeoperatgren,
ikke er fejlbehaftede. Det betyder en
forbedret og mere ensartet produktkva-
litet - og et betydeligt fald i antallet af
reklamationssager.
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