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Quantum Computing and the International Year of Quantum Science
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Quantum computing represents one of the most promising frontiers in contemporary science and
technology, built upon the counterintuitive and fascinating principles of quantum mechanics. While
classical computers process information using bits that take on definitive values of 0 or 1, quantum
computers leverage the unique properties of quantum systems—such as superposition, entanglement,
and interference - to manipulate qubits that can simultaneously exist in multiple states. The theoretical
advancements in quantum mechanics, developed throughout the 20th century, laid the conceptual
groundwork necessary to envision and subsequently build computational devices that operate according
to these fundamental principles of nature. From the earliest discoveries about the dual nature of light to
the modern implementations of quantum algorithms, this journey reveals how a deep understanding of
quantum physics paved the way for a computational revolution. This revolution promises to transform
fields like cryptography, molecular simulation, optimization, and artificial intelligence.
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1. Introducao

A trajetéria histérica da computagdo quintica revela uma evolugdo fascinante desde
descobertas fundamentais da compreensao dos fendmenos microscépicos até implementagdes
tecnoldgicas concretas que prometem revolucionar a computacdo. Os avancos da mecanica
quantica forneceram nio apenas a base conceitual necessdria, mas também as ferramentas
matematicas e as percepg¢des profundas e claras que tornaram possivel imaginar e posteriormente
construir dispositivos computacionais que operam segundo principios quinticos.! Esta jornada
continua a acelerar, com desenvolvimentos recentes em correcio de erros quanticos, algoritmos
hibridos e aplica¢des em otimizacao, simulacao molecular e criptografia, sugerindo que estamos
no limiar de uma nova era computacional fundamentalmente diferente e potencialmente
transformadora. A mecanica quintica, nascida no inicio do século XX, revolucionou
profundamente nossa compreensdo do universo em escalas subatomicas. Conceitos radicalmente
contra-intuitivos, como por exemplo: a superposicio (a capacidade de uma particula existir em
multiplos estados simultaneamente) ou o entrelacamento quantico (uma conexao instantanea
entre particulas que persiste mesmo a distincia), desafiaram as nogoes cldssicas de realidade.
Embora inicialmente focada em explicar fendmenos atomicos e subatdmicos, a profundidade
e o poder desses principios logo sugeriram aplicag¢des além da fisica fundamental.?

Foi a percepg¢do visiondria de Richard Feynman, numa palestra no MIT em 1981, onde
ele propds a simulac@o de sistemas quanticos com outros sistemas quanticos, essencialmente
lan¢ando a ideia de um “simulador quantico”. Em 1982 explicitamente apontou para a
necessidade de computadores baseados nessas leis quanticas para simular eficientemente
sistemas qunticos complexos — uma tarefa proibitivamente dificil para computadores classicos.'
Esta percep¢do marcou o nascimento conceitual da computagdo quantica, um campo que
promete revolucionar dreas como criptografia, descoberta de materiais e inteligéncia artificial
ao aproveitar o paralelismo inerente e as correla¢des tnicas oferecidas pelo mundo quantico.?

A linha do tempo abaixo traca os marcos cruciais, desde os fundamentos teéricos até os
avangos praticos recentes, que pavimentaram o caminho para esta tecnologia transformadora.

1.1. Ascensao dos fundamentos quanticos (1900-1965)

e 1900: Max Planck, fisico alemao considerado o pai da mecinica quantica, introduz
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o conceito revoluciondrio de quantizacido da energia na
interpretacido da radiacdo emitida por objetos aquecidos,
onde a energia ndo era emitida ou absorvida de forma
continua, mas sim em pacotes discretos, ou “quanta”,
proporcional a sua frequéncia.*®

e 1905: Albert Einstein explica o efeito fotoelétrico,
propondo que a luz seja quantizada em particulas discretas
de energia, os fétons. Este trabalho valida as observagoes
de Planck langando as bases para a teoria quantica.*

© 1924: Louis de Broglie propde o conceito da dualidade
onda-particula para a matéria, expandindo a ideia de Einstein
de que a luz (que classicamente era vista como onda)
também poderia se comportar como particula (f6ton). Max
Born cunha pela primeira vez o termo “mecanica quantica”
(Quantenmechanik) para descrever a nova fisica emergente
que explicava o comportamento do mundo atémico.*

e 1925: Werner Heisenberg, juntamente com Max
Born e Pascual Jordan, formula a mecanica matricial, a
primeira versdo completa e matematicamente consistente
da mecanica quantica, descrevendo sistemas fisicos através
de matrizes.’

e 1926: Erwin Schrodinger, considerado o pai da
mecénica ondulatéria, oferece uma descricio alternativa a
mecénica matricial de Heisenberg para o comportamento
dos sistemas quanticos. Sua contribui¢do mais famosa e
crucial foi a Equacdo de Schrodinger, publicada em uma
série de artigos.?

e 1925-1927: Niels Bohr e Werner Heisenberg
desenvolvem a interpretacdo de Copenhague. Esta visdo
dominante enfatiza a natureza probabilistica da mecanica
quantica, a importancia do ato de medigdo (que “colapsa”
a funcdo de onda) e o principio da complementaridade,
tornando-se o paradigma padrdo por décadas.”'”

© 1930: Paul Dirac publica The Principles of Quantum
Mechanics, uma obra monumental que unifica a mecéanica
matricial e a mecanica ondulatéria de Schrédinger em uma
estrutura tedrica elegante e poderosa, introduzindo a notagao
de bra-ket e tratando de forma consistente a relatividade e a
teoria quintica. Permanece um texto fundamental.'!

© 1935: Albert Einstein, Boris Podolsky e Nathan Rosen
(EPR) publicam seu famoso artigo de desafio, argumentando
que a mecanica quantica, devido as suas previsdes de
entrelacamento (correlagdes instantaneas a distancia), deve
ser incompleta. Eles propuseram a existéncia de “variaveis
ocultas” locais para restaurar o realismo e a localidade.>

e 1935: Em resposta ao paradoxo EPR, Erwin
Schrodinger desenvolve o célebre experimento mental do
gato de Schrodinger, ilustrando dramaticamente o conceito
de superposi¢@o quantica (o gato estd simultaneamente vivo
e morto) e formaliza o termo ‘“entrelacamento quantico”
(Verschrinkung)."

e 1944: John von Neumann publica Mathematical
Foundations of Quantum Mechanics, estabelecendo um
arcabouco matematico rigoroso e abstrato para a teoria,
incluindo a teoria de operadores em espagos de Hilbert e
o postulado do colapso da funcdo de onda. Sua estrutura
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tornou-se essencial para a formalizagdo posterior da
computacdo quintica."

© 1957: Hugh Everett 111 propde a radical interpretacio
de muitos mundos (MWI). Contraria a de Copenhague,
a MWI sugere que todas as possibilidades contidas na
superposi¢do quantica realmente ocorrem, mas em ramos
separados e ndo comunicantes de um universo que se
ramifica constantemente. Oferece uma visdo deterministica
sem colapso da fun¢do de onda.™

e 1961: Rolf Landauer demonstra uma conexao
fundamental entre informagao e termodinamica: O Principio
de Landauer. Ele prova que apagar um bit de informacao
classica dissipa uma quantidade minima de energia (kT In 2),
estabelecendo um limite fisico para a eficiéncia energética
da computagdo classica e sugerindo que a reversibilidade é
crucial para a computacdo de baixo consumo. '

e 1965: John Stewart Bell formula e prova o Teorema
de Bell. Ele demonstra matematicamente que nenhuma
teoria de varidveis ocultas locais pode reproduzir todas
as previsdes da mecanica quantica, particularmente as
correlagdes fortes previstas pelo entrelagcamento. O teorema
forneceu uma receita experimental (as desigualdades de
Bell) para testar a natureza ndo-local da mecanica quantica
contra teorias locais realistas.!®

1.2. Semeando as sementes da Computacdo Quantica
(1973-1991)¥

e 1973: Alexander Holevo estabelece um limite
fundamental na capacidade de informacdo dos sistemas
quanticos: o Teorema de Holevo (ou Limite de Holevo). Ele
prova que n qubits (bits quanticos) ndo podem transmitir
mais do que n bits cldssicos de informacao, apesar de
seu vasto espaco de estados. Este resultado € crucial para
entender o poder e também as limitagdes da comunicacio
quéntica.'®

e 1980: Paul Benioff propde o primeiro modelo
tedrico explicito de uma Mdaquina de Turing Quantica,
demonstrando que era possivel, em principio, construir um
computador cujas operagdes fossem governadas pelas leis
da mecénica quantica, mantendo a reversibilidade e evitando
a dissipagdo de calor prevista por Landauer para operagdes
irreversiveis."

e 1981: Em uma palestra seminal, Richard Feynman
argumenta que simular sistemas quanticos complexos
em computadores cldssicos € intrinsecamente ineficiente
(“a natureza ndo € cldssica, caramba!”). Ele propde
explicitamente a construcdo de um computador quantico
como a Uinica maneira eficaz de simular a natureza, langando
assim o desafio fundamental que impulsiona o campo.!

¢ 1982: David Deutsch generaliza o modelo de Benioff e
formula o conceito de um Computador Quantico Universal.
Ele demonstra que tal maquina poderia simular qualquer
outro sistema fisico com eficiéncia, estabelecendo a
computacdo quantica como um paradigma computacional
fundamentalmente novo e poderoso.?
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e 1984: Charles Bennett e Gilles Brassard inventam
o BB84, o primeiro protocolo pritico de Distribui¢do
Quantica de Chaves (QKD). Ele permite que duas partes
(Alice e Bob) gerem uma chave secreta compartilhada e
provavelmente segura, cuja seguranca ¢ garantida pelas
leis fundamentais da fisica quantica (principio da incerteza
e teorema da ndo-clonagem), detectando qualquer tentativa
de espionagem (Eva).?!

¢ 1985: David Deutsch e Richard Jozsa desenvolvem o
algoritmo de Deutsch-Jozsa. Embora resolva um problema
artificial, este algoritmo demonstra provavelmente
pela primeira vez uma vantagem quantica exponencial
sobre os melhores algoritmos cldssicos para uma classe
especifica de problemas, ilustrando o poder do paralelismo
quantico.”

e 1991: Artur Ekert propde um protocolo alternativo
de QKD, o E91, baseado especificamente na violagao das
Desigualdades de Bell por pares de particulas entrelacadas.
A seguranga aqui estd diretamente ligada a presenca e
detec¢do do entrelagamento.”

1.3. Aceleragdo Quantica: algoritmos e implementacdes
(1992-2007)v

e 2000: David DiVincenzo estabelece os Critérios de
DiVincenzo, uma lista de cinco requisitos fisicos essenciais
para a realizagdo de um computador quantico pratico: 1)
sistema fisico escalondvel com qubits bem caracterizados;
2) capacidade de inicializar os estados dos qubits; 3) tempos
de coeréncia quantica suficientemente longos; 4) conjunto
universal de portas quanticas e 5) capacidade de medir qubits
especificos. Estes critérios continuam a guiar o projeto de
hardware quéntico.?®

e 2007: A empresa D-Wave Systems anuncia o que
afirma ser o primeiro computador quantico comercial,
baseado em quantum annealing (annealing quantico). Sua
natureza e capacidade de resolver problemas préticos de
otimizacdo de maneira genuinamente quantica e vantajosa
permanecem objeto de intenso debate e ceticismo na
comunidade cientifica por véarios anos. Enquanto o
computador quantico foi anunciado em 2007, o artigo que
demonstra a possibilidade de se utilizar um tnico dtomo
como qubit, provando que as caracteristicas essenciais,
como ser capaz de receber e recriar o qubit fotdnico por
exemplo, foram atingidas.”

1.4. Da supremacia a escalabilidade (2019-presente)

e 1992: David Deutsch e Richard Jozsa refinam seu
algoritmo, apresentando formalmente a versdo generalizada
para multiplas entradas, consolidando o Algoritmo de
Deutsch-Jozsa como um marco conceitual .

¢ 1994: Peter Shor descobre o revoluciondrio algoritmo
de Shor. Ele demonstra como um computador quantico
poderia fatorar nimeros inteiros grandes em tempo
polinomial, uma tarefa para a qual ndo se conhece algoritmo
classico eficiente. Isso ameaga diretamente a seguranga
do amplamente utilizado sistema de criptografia RSA,
catapultando a computacdo quantica para o centro das
atencgdes da seguranga da informacdo e do financiamento
de pesquisa.*

e 1996: Lov Grover inventa o algoritmo de Grover.
Este algoritmo fornece uma vantagem quadratica para
buscas em bancos de dados ndo estruturados, encontrando
um item especifico entre N itens com apenas O(N)
consultas, em contraste com O(N) consultas no caso
classico. Tem aplica¢des amplas em problemas de busca e
otimizacdo.”

e 1997: Isaac Chuang, Neil Gershenfeld e Mark
Kubinec realizam a primeira implementag@o experimental
do algoritmo de Shor (fatorando o nimero 15) usando
uma técnica de Ressondncia Magnética Nuclear (RMN)
em moléculas liquidas. Esta prova de conceito crucial
demonstrou a viabilidade prética de executar algoritmos
quénticos complexos, embora em escalas mindsculas.?

¢ 1998: Pesquisadores da IBM implementam o algoritmo
de Grover usando RMN, encontrando uma solug¢do em
um espago de busca com 4 elementos usando apenas uma
consulta, demonstrando a vantagem quantica prevista por
Grover em um experimento controlado, embora modesto.*

Vol. 17, No. 6, 2025

¢ 2019: A empresa Google, utilizando seu processador
Sycamore de 53 qubits, anuncia ter alcancado a supremacia
quantica. Eles afirmaram que seu processador executou uma
tarefa especifica de amostragem aleatdria (verificar a saida
de um circuito quantico aleatério) em aproximadamente
200 segundos, uma tarefa que levaria milhares de anos
no supercomputador cldssico mais avancado da época
(Summit). Este marco, embora sobre uma tarefa artificial,
demonstrou pela primeira vez que, um célculo inalcangavel
pela computacdo cldssica seria possivel, dentro de um tempo
razodvel, utilizando computagio quantica.*

¢ 2020: A empresa IBM responde ao marco do Google,
demonstrando que a mesma simulagdo pode ser realizada
em menos de trés dias com fidelidade muito maior. A IBM
também enfatizou seu roteiro de desenvolvimento continuo
e foco na escalabilidade e corre¢do de erros, elementos
criticos para a computagio quintica pratica.’!

e Dias atuais: Hoje os computadores quanticos ndo sdo
mais meras construgdes tedricas. Sistemas com centenas
de qubits fisicos operam em laboratérios e via nuvem
(IBM Quantum, Azure Quantum, ...), enquanto maquinas
tolerantes a falhas sdo o Santo Graal da industria. Embora
desafios de coeréncia quantica e correcdo de erros persistam,
jé se comprovou que algoritmos como o de Shor (fatoragdo)
e Grover (busca) superam radicalmente os limites cldssicos.
Sdo varios os avangos recentes em plataformas quanticas:
a) qubits supercondutores (IBM, Google) - sistemas
em criogenia profunda (15 mK); b) fons aprisionados
(Quantinuum) - dtomos individuais controlados por laser

e c) pontos quanticos (Intel) - “dtomos artificiais” em
semicondutores.?>3
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2. Metodologia Teérica

A Revoluciio Quantica - do Bit ao Qubit: Na computagio
classica, o bit representa o alicerce fundamental de todo
processamento de informag@o. Como unidade elementar
de dados, um bit existe em um de dois estados mutuamente
exclusivos - convencionalmente representados como 0 e 1.
Esta dualidade bindria espelha a natureza dos sistemas fisicos
que implementam a computacio tradicional. Por exemplo,
em circuitos elétricos, o 0 corresponde a baixa tensdo
(tipicamente OV) e o 1 a alta tensdo (como +5V em sistemas
histéricos ou valores menores em tecnologias modernas).**
Este paradigma bindrio, embora extraordinariamente bem-
sucedido na revolugdo digital, opera sob uma limitagdo
fundamental: cada bit sempre existe em um estado definido
e Unico a qualquer momento. Um bit de meméria RAM ou
um transistor em um CPU € inequivocamente O ou 1, sem
ambiguidade ou sobreposi¢do possivel. Toda a complexidade
computacional emerge da combinacdo sequencial destas
unidades discretas através de operacdes logicas booleanas
(AND, OR, NOT). A Tabela 1 apresenta a relacao fundamental
entre a quantidade de estados discerniveis e os bits necessarios
para codifica-los em um sistema cldssico de informacao. Esta
relagdo € exponencial e deterministica, sendo a base de toda
a computacio e comunicacio digital como a conhecemos.
Partindo do principio de que um bit é uma unidade bindria
que pode assumir apenas um de dois estados (0 ou 1),
observa-se que com 2 bits € possivel representar exatamente
4 configuragdes unicas, como 00, 01, 10 e 11. Da mesma
forma, ao adicionar mais um bit, elevando o total para 3, a
capacidade de representacio salta para 8 estados distintos,
que vao de 000 a 111. Este padrao € regido pela férmula m =
2" onde ‘m’ € o nimero total de estados e ‘n’ € o nimero de
bits. Este comportamento exponencial significa que cada bit
adicional dobra o espago de estados disponivel, permitindo
que uma quantidade relativamente pequena de bits represente
uma vasta gama de informagdes, sendo este o principio
que rege a codificacdo de tudo, desde textos simples até
imagens complexas, em qualquer dispositivo computacional
cldssico.***

Tabela 1. Relagdo entre a quantidade de estados e bits necessérios para
codificar informagdes em sistemas cldssicos e quanticos

Estados (m) Bits (n) Exemplo (binario)
4 2 00,01, 10, 11
8 3 000, 001, 010, ..., 111

A computagdo quantica introduz uma unidade
fundamental radicalmente nova - o qubit (quantum bit).
Superficialmente, o qubit mantém uma semelhanga formal
com seu predecessor cldssico - também possui dois estados
de base, denotados na notagdo de Dirac como 10) e I1).
Porém, esta aparente simplicidade esconde uma natureza
profundamente diferente regida pelas leis da mecanica
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quantica. Trés propriedades quénticas fundamentais

distinguem o qubit do bit tradicional:

1) Superposicdo Qudantica - enquanto um bit cldssico
é sempre 0 ou 1, um qubit pode existir em uma
combinacdo coerente simultinea de ambos os estados:

lw) =a]0)+B |1) ()

onde a e B sdo amplitudes complexas (satisfazendo
lal*> + IBI> = 1) que representam probabilidades.
Fisicamente, isto pode ser implementado por elétrons
com spins em superposicdo ou dtomos em multiplos
niveis energéticos simultineos. Consequéncia
computacional: um tdnico qubit contém informagao
continua (as amplitudes), enquanto n qubits podem
representar 2" estados simultaneamente.

2) Emaranhamento Qudntico - qubits podem se
correlacionar de formas impossiveis classicamente.
Quando emaranhados, o estado de maltiplos qubits
tornam-se interdependentes:

|00y +[11)
2

Medir um qubit (obtendo 0 ou 1) determina
instantaneamente o estado do outro, mesmo a distancias
cosmicas. Esta correlacdo nao-local viola a intui¢do
cléssica.

3) Interferéncia Qudntica - operacdes aplicadas a qubits
(portas quanticas) manipulam as fases relativas das
amplitudes. Por exemplo, a porta quantica Hadamard ¢
um operador unitario no espago de Hilbert das fungdes
de base 10) e I1), e pode ser escrita como:

6°) = (@)

- 1
A= (ookoakmoHna) o

Sua acdo sobre os vetores da base computacional € a
de transformar as bases ou numa superposicio de igual
probabilidade de ambos os estados:

0)+|1 R
_o+y H)=-)="—= @

5 N5

Seu uso frequente se d4 pois permite criar interferéncia
construtiva (reforcando estados desejados) e destrutiva
(suprimindo estados indesejados), possibilitando
otimizacdes algoritmicas impossiveis classicamente. Esta
natureza radicalmente diferente habilita novos paradigmas
computacionais trazendo vantagens quanticas. Enquanto um
computador cldssico com n bits processa uma configuracio
por vez, um sistema com n qubits processa 2" configuracdes
simultaneamente. Por exemplo: 50 qubits representam
mais estados (1,125 x 10"%) que o ndmero de grios de areia
na Terra. No entanto, a implementacdo pratica enfrenta
obstaculos significativos como os descritos na Tabela 2.

A 0y |1
Aoy 4+ |>2|>
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Tabela 2. Principais desafios na computacao quantica®

Desafio

Descricao

Decoeréncia

Qubits perdem informag@o ao interagir com o ambiente (tipicamente em

microssegundos)

Corregdo de Erros

Requer redundancia quantica (=10 a 100 e 100 a 1,000 qubits fisicos por qubit
16gico, para qubits supercondutores e fons aprisionados respectivamente)

Controle de Precisao

Operagdes exigem acurdcia extrema (erros < 10™)

De um modo geral, o qubit ndo é meramente uma
evolucdo tecnoldgica, mas uma revolugdo conceitual que
redefine a prépria natureza da informagao e computacio.
Enquanto o bit reflete uma vis@o deterministica e discreta
do mundo, o qubit incorpora a esséncia probabilistica e
continua da realidade quantica. Esta transicdo do bindrio
absoluto para o espectro probabilistico representa ndo
apenas um salto computacional, mas uma transformagdo
epistemoldgica que ressignifica nossa compreensio de
informagdo, causalidade e realidade fisica. O ato de
medi¢do em sistemas quanticos constitui uma interagdo
fisica irreversivel que projeta o estado quantico original em
um autoestado do operador medido, destréi superposi¢des
quanticas relacionadas ao observdvel e introduz uma
assimetria temporal fundamental na evolucdo do sistema.
Na Tabela 3 observa-se uma comparacdo entre medi¢des
classicas e quanticas.

A andlise dos processos de medi¢do em mecanica
quantica revela uma divergéncia radical em relagdo a fisica
classica, estabelecendo novos principios fundamentais
para a compreensdo da realidade fisica. Enquanto
sistemas cldssicos possuem propriedades definidas
independentemente da medigdo, expressas como fungdes
deterministicas do estado fisico, sistemas quanticos exibem
uma natureza profundamente diferente manifestada através
das relagdes de incerteza (Ax - Ap > #/2) e de comutacio
([X, p] = ih), onde observaveis complementares ndo podem
ser simultaneamente bem-definidos. Na computagio
quantica, a natureza delicada do estado durante a medicao
exige algoritmos que protejam as superposicdes durante o
processamento, enquanto extraem resultados tteis através
de interferéncia construtiva. Sensores quanticos de ultima
geracdo exploram precisamente a sensibilidade do colapso
quantico para detectar variacdes minimas em campos
magnéticos, forcas gravitacionais e outras grandezas fisicas
com precisdo fundamental.?*3538-3

3. Resultados e Discussao

3.1. A Computacdo Quantica e a Quimica

Computadores quanticos, que aproveitam propriedades
como superposi¢ao, interferéncia e emaranhamento de bits
quanticos, prometem superar os computadores cldssicos
na resolucio de diversas classes de problemas complexos.
Na quimica, o desenvolvimento de algoritmos quanticos ¢
particularmente promissor para resolver desafios atualmente
intrataveis, como calculos de estrutura eletronica, dinimica
quantica, espectroscopia e quimioinformatica. Apesar do
grande potencial, a implementacdo fisica de computadores
quanticos ainda estd em fase inicial e ainda ndo superou
os computadores cldssicos em tarefas tteis. No entanto,
o desenvolvimento de software quantico para aplicagdes
quimicas € uma drea de pesquisa extremamente ativa. Esta
andlise resume o progresso recente em algoritmos, hardware
e software de computagdo quantica e discute os desafios
restantes para implementagdes praticas na quimica.*

3.2. Estado atual da Computagcao Quantica no Brasil

A ONU declarou 2025 como o Ano Internacional da
Ciéncia e Tecnologia Quanticas, o que coloca essa drea em
destaque global. Segundo dados do IDC (International Data
Corporation), os investimentos no mercado de computagio
quantica devem atingir cerca de US$ 16,4 bilhdes até
o final de 2027, demonstrando a magnitude econdmica
desta revolucio tecnoldgica.** Este contexto internacional
evidencia a urgéncia para que paises como o Brasil
estabelecam estratégias robustas para ndo ficarem a margem
desta transformacdo tecnoldgica fundamental. Iniciativas
de apoio institucional tém aparecido, mesmo que ainda
timidamente. Merece destaque o fato de que durante a
5% Conferéncia Nacional de Ciéncia, Tecnologia e Inovacio,

Tabela 3. Comparacio entre medigdes cldssicas e quanticas.®’

Mecénica Quantica

Aspecto Mecanica Classica
Efeito da medigao Nao altera o estado do sistema
Previsibilidade Deterministica
Reversibilidade Processo reversivel
Exemplo Medir temperatura de um liquido

Altera irreversivelmente o estado
Probabilistica
Colapso irreversivel

Medir spin de um elétron

Vol. 17, No. 6, 2025
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especialistas brasileiros reivindicaram infraestrutura
compativel com o potencial nacional, destacando que
o pais acumula 25 anos de pesquisa consolidada na
drea de tecnologias quanticas. O Conselho Nacional de
Desenvolvimento Cientifico e Tecnol6gico (CNPq) aprovou
projetos especificos de “Pesquisa e Desenvolvimento
em Computacdo Quantica”, estabelecendo parceria
estratégica entre universidades brasileiras, demonstrando o
reconhecimento institucional da importancia desta drea. Em
2024 a Fundag@o de Amparo a Pesquisa do Estado de Sdo
Paulo (FAPESP) lancou um programa abrangente de pesquisa
para promover o progresso das tecnologias quanticas, com
objetivos multiplos visando: impulsionar o desenvolvimento
de startups especializadas, atrair investimentos globais para
0 ecossistema paulista, trazer talentos internacionais para
Sao Paulo, bem como fortalecer a base de pesquisa existente.
Criacdo do Laboratério de Tecnologias Quanticas do CBPF
em 2025 com investimento de R$ 30 milhdes e do Centro
de Competéncia em Tecnologias Quanticas (Embrapii) com
foco em comunicagdo quantica, com investimento inicial de
R$ 60 milhdes. Essas sdo algumas iniciativas promissoras,
mas hd muito a se fazer. Por exemplo, na Tabela 4 tem-
se uma comparagdo dos investimentos de alguns paises
selecionados.”!

O Brasil estd teoricamente bem posicionado no cendrio
da computagdo quantica, com uma base de pesquisa s6lida
e reconhecida internacionalmente. No entanto, para ndo
ficar para trds na corrida quantica global que se intensifica
rapidamente, o pais precisa: aumentar significativamente os
recursos destinados a infraestrutura quantica, estabelecer
colaboragdes estratégicas com lideres internacionais,
expandir programas de formagdo em todos os niveis
educacionais, facilitar a transferéncia de tecnologia
para aplicagdes comerciais e criar marcos regulatdrios e
incentivos especificos para o setor. A janela de oportunidade
para o Brasil se estabelecer como um player relevante
na computacdo quintica ainda estd aberta, mas requer
acdo coordenada e investimentos estratégicos imediatos.
O sucesso nesta drea pode posicionar o pais como lider
tecnolégico em setores estratégicos como agronegocio,
energia e segurancga cibernética.

3.3. A Computacao Quantica em Quimica

As éreas de quimica tedrica, quimica computacional,
quimioinformadtica e aprendizagem de mdquina aplicada

a quimica, sdo as principais e diretamente as que mais se
beneficiardo do aumento da capacidade de computagdo
prometidos pela computagao quantica, tanto por lidarem com
sistemas quanticos complexos, como pelo aprimoramento
de algoritmos cldssicos como aprendizagem de méaquina e
otimizacdo. No caso da quimica quantica, tem-se a promessa
da simulagdo eficiente de fungdes de onda de forma que
sistemas maiores e/ou altamente correlacionados possam
ser modelados com precisdo.*

Atualmente, estamos na era da computagdo quantica
conhecida como NISQ (Noisy Intermediate-Scale
Quantum), que significa computadores quanticos de escala
intermedidria e com erros.** Essa definicdo € utilizada para
o periodo de tempo em que os computadores quanticos
apresentam até alguns milhares de qubits, o que permite
a aplicagdo e estudo de circuitos ndo triviais e que tem o
poder de demonstrar a vantagem quantica, que apresentam
uma quantidade de ruido significativa a ponto de limitar
a quantidade de portas que podem ser utilizadas num
determinado circuito (profundidade do circuito) e que sio
propensos a decoeréncia. Além disso, ndo possuem ainda
a capacidade continua de corre¢do de erros.

Atualmente o algoritmo que apresenta a maior
potencialidade de implementacéo e utiliza¢ao € o algoritmo
quantico variacional (Variational Quantum Eigensolver -
VQE),* que utiliza o principio variacional para calculos
de estrutura eletronica de dtomos e moléculas. Este € um
algoritmo hibrido quantico-cldssico, no qual o computador
quantico € utilizado com um circuito parametrizado que
¢ minimizado através de um otimizador no computador
classico. FEle tem como vantagem produzir circuitos mais
rasos, ou seja, com menor quantidade de gates, de forma
que podem estar mais préximos do tempo de decoeréncia
dos computadores quanticos atuais. Além disso, algoritmos
variacionais apresentam uma certa tolerancia ao ruido,
devido ao fato de que o otimizador pode aprender ou adaptar
os pardmetros do circuito de forma a reduzir o ruido.*

Dois pontos devem ser resolvidos para que célculos
de estrutura eletronica possam ser realizados utilizando o
VQE: o mapeamento do problema fermidnico nos qubits e
a parametrizacdo do circuito. Atualmente existem diversas
estratégias para o mapeamento, as quais podem utilizar
simetria, paridade, redu¢do no nimero de Pauli strings,
entre outras, de forma a facilitar a resolug¢do do problema.
O mapeamento mais simples € o de Jordan-Wigner, o qual
considera cada qubit como um spin-orbital do sistema

Tabela 4. Investimentos globais em tecnologias quinticas (em 2025).%?

Pais Investimento (US$) Foco Principal
Brasil 16 mi Infraestrutura e recursos humanos.
China 15,3 bi Sensores, comunicag¢@o e computacao
Reino Unido 4,7 bi Estratégia nacional integrada
Canada 1,9 bi Pesquisa bdsica e aplicada
EUA 7.7 bi Lideranca tecnoldgica, seguranga nacional e

competitividade econdmica
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Figura 1. Curva (a) da energia em relac@o ao passo da otimizac@o, mostrada em relagdo a energia calculada através do computador cldssico,
e (b) dos pardmetros das portas do circuito durante a otimizagdo

a ser estudado, e os inicializa em 1) ou |0), caso estes
spin-orbitais estejam ocupados ou ndo, respectivamente.
No caso da parametrizagdo do circuito, esta pode ser
relativamente simples, como no caso do ansatz eficiente
para hardware (HEA).** No entanto, este é genérico ao
extremo, o que pode necessitar uma quantidade muito
grande de camadas de forma que o minimo desejado se
encontre no espago gerado pelo circuito, no limite sendo o
espaco de Hilbert completo. Por isso, a parametrizagdo ¢
em geral construida de forma a ser inspirada em métodos
de quimica quantica como o coupled cluster (CC). A
versdo unitaria do CC,* que nao € utilizada de forma
geral em computadores cldssicos devido a seu alto custo
computacional, tem a vantagem de ser variacional e poder
ser implementada no hardware quantico através de matrizes
de Pauli. Outra vantagem € que o método CC, especialmente
com excitagdes simples, duplas e triplas iterativas, apresenta
uma excelente precisdo. Devido a essas vantagens, o método
CC unitario com excitagdes simples e duplas (UCCSD)
e suas variagdes sdo métodos com ampla utilizagdo em
computacio quintica.*®
Como exemplo da utilizacdo atual de computadores
quanticos, serd mostrado o cdlculo da energia da molécula
de H,;* através do método VQE, utilizando o ansatz UCCSD,
com funcdo de base minima STO-3G e mapeamento Jordan-
Wigner. Apesar de existirem computadores quanticos
com centenas até pouco mais de mil qubits, a simulacio
de sistemas maiores tem como limitagdo o ruido e a
profundidade do circuito.** No caso de simulaces, o limite
é o custo computacional elevado de se simular qubits em
computadores cldssicos. O sistema foi estudado utilizando
o pacote PennyLane® e os simuladores de computadores
quanticos presentes neste pacote. Nao foram adicionados
ruidos de forma a simplificar a apresentagdo, no entanto,
estes podem ser simulados através de calibragdes de
computadores quanticos reais. A Figura 1 mostra os
resultados para energia em rela¢@o ao passo da otimizagao.
Apesar da energia iniciar alta, pode-se ver que o resultado
final tem excelente concordancia com o valor calculado

Vol. 17, No. 6, 2025

no computador cldssico, sendo o erro da ordem de 10°.
Também se pode notar que dois pardmetros tendem a
aproximadamente 0,19 rad enquanto os outros tendem a
zero. Igualmente, tem-se que o estado final, retirando os

estados cujas amplitudes eram menores que 10, para os
qubits foi:

) = —0,096]00001 1) — 0,96/001100) + 0,991110000) (5)

o qual demonstra que a funcdo de onda é composta
principalmente pelos qubits no estado fundamental
(1110000)), junto com uma contribui¢do das excitacdes
duplas (1000011) e 1001100)).

Em seguida, foi realizada a otimizacdo da molécula,
partindo da estrutura distorcida de forma a aumentar a
distancia entre os atomos (Figura 2). Uma vantagem da
utilizacdo do VQE € que tanto as distancias interatdmicas

quanto os pardmetros do circuito podem ser otimizados
simultaneamente.

(a) h (b)

Figura 2. Estrutura para a molécula de H;* (a) antes da otimizagdo, e
(b) ap6s ser otimizada, com distincias de ligacdo em A

A Figura 3 apresenta os resultados para a otimizagao.
Pode-se notar que, na auséncia de ruido, o otimizador
consegue diminuir a variacdo na energia entre passos
da otimizagdo até valores menores que 0,005 mEh e de
gradiente menor que 0,004 Eh/bohr. As distancias de ligacdo
obtidas também estavam em excelente concordancia com
os resultados obtidos classicamente. Tais resultados, bem
como a implementacdo relativamente direta dos métodos
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Figura 3. Grificos da (a) diferenca entre a energia calculada através do computador cldssico e a energia do VQE, e
(b) das distancias interatdmicas, em A, em relacdo ao passo da otimizacdo

e algoritmos utilizados, mostram o quanto a computacio
quantica avancou em pouco tempo, ndo apenas na
construgdo de hardwares maiores e mais resilientes a ruido,
mas também no desenvolvimento de pacotes, algoritmos e
estratégias para a utilizacdo destes hardwares.

4. Conclusodes

A computagdo quantica (CQ) € uma fronteira tecnolégica
promissora, baseada nos fascinantes principios da mecanica
quantica, como superposi¢do e emaranhamento. Ao
contrario dos computadores cldssicos, que usam bits O ou 1,
os computadores quanticos manipulam qubits, que podem
existir em multiplos estados simultaneamente. O século XX
forneceu a base tedrica para essa revolucio, que promete
transformar dreas como criptografia, simulagdo molecular,
otimizacdo e inteligéncia artificial. Neste trabalho
aplicaram-se os principios da CQ na simulag@o ilustrativa do
célculo da energia da molécula de H;* utilizando o método
VQE com o ansatz UCCSD, conjunto de func¢des de base
minima STO-3G e mapeamento Jordan-Wigner. Esses
resultados mostram uma excelente concordancia com os
célculos classicos, apesar das limitagdes dos computadores
quanticos atuais. Isso demonstra o potencial da tecnologia,
mesmo enquanto a pesquisa continua a superar os obstaculos
para sistemas maiores e mais robustos.
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