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Emaranhamento Quantico e a Complexidade na
Estrutura da Matéria

Quantum Entanglement and the Complexity in the Structure of Matter

Marina Sanino,®™ Tatiana Pauletti®™” Vivian V. Franca®*

Quantum entanglement defies classical intuitions and hints at new possibilities for quantum science and
technology. In this brief and introductory article, we aim to give a general idea of what entanglement is and
why it matters, especially in the context of quantum chemistry. Entanglement, often described as Einstein’s
“spooky action at a distance,” refers to a type of quantum correlation in which the state of one particle
is deeply connected to the state of another, even when they are far apart. We briefly touch on concepts
such as separability and the Schmidt decomposition, mention some typical measures of entanglement,
such as the von Neumann entropy, and provide a basic overview of experimental approaches, including
Bell inequalities and entanglement witnesses. Finally, we offer a glimpse into how entanglement appears
in studies of quantum phases and molecular systems, suggesting its potential relevance to chemistry.
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1. Introducdo: A Légica Estranha da Mecanica Quéantica

O emaranhamento quantico é considerado a caracteristica mais distintiva — e néo classica
— da Mecanica Quantica. Trata-se de um fendmeno em que dois ou mais sistemas quanticos,
como elétrons, spins ou fétons, passam a ter seus estados tdo interligados que nao é mais
possivel descrever cada um separadamente. Mesmo que estejam muito distantes um do outro,
o estado de uma particula depende diretamente do estado da outra, como ilustra a Figura 1.

Essa ideia surpreendente surgiu ja nos primordios da Teoria Quantica. Em 1935, Einstein,
Podolsky e Rosen (no famoso artigo EPR') argumentaram que a mecanica quéntica seria
incompleta, justamente por permitir esse tipo de conexao “fantasmagdrica” entre particulas. Na
mesma época, Erwin Schrodinger analisou as implicagdes do formalismo quantico e cunhou o
termo emaranhamento (entanglement, em inglés),? ao perceber que, nesses casos, nao se pode
descrever as partes de um sistema de forma independente — apenas o sistema como um todo.
Ele destacou uma consequéncia profunda: podemos ter o maximo de conhecimento sobre o
todo, mas saber muito pouco, ou quase nada, sobre as partes isoladas. “Esse € o tipo de coisa
que continua nos assombrando”, escreveu.

A origem matematica desse fenomeno estd na forma como a mecénica quantica descreve
sistemas formados por vdrias partes — como uma molécula, um atomo ou um conjunto deles.
Na fisica classica, o estado de um sistema composto € simplesmente a juncio dos estados de
cada parte individual, como se colocdssemos vdrias “caixinhas” lado a lado, cada uma com suas
proprias propriedades. Na mecanica quantica, dizemos que um sistema € separavel quando seu
estado pode ser descrito exatamente dessa forma: como um produto simples dos estados das
partes, sem nenhum tipo de “conexdo quantica”. Entretanto, essa juncdo pode ser bem mais
complexa. O conjunto de estados possiveis (espago de Hilbert) do sistema total € construido
usando uma estrutura chamada produto tensorial,® que permite combina¢des muito mais ricas:
as superposi¢des quanticas. Em alguns casos, essas combinagdes sdo tdo interligadas que nao
d4 para separar o que pertence a cada parte — sdo os chamados estados emaranhados.

Mas serd que esse emaranhamento € apenas um efeito estatistico, fruto da natureza
probabilistica da teoria? Durante décadas, muitos pesquisadores exploraram essa divida por
meio das chamadas teorias de varidveis ocultas,"* constituidas por hip6teses que propdem
a existéncia de propriedades escondidas, ainda desconhecidas, capazes de determinar com
precisdao o comportamento das particulas, na tentativa de restaurar uma visdo determinista da
realidade. Foi s6 em 1964 que John Bell formulou um teste decisivo.’ Ele propds o chamado
modelo de varidaveis ocultas locais, que buscava explicar os resultados da mecéanica quantica
de forma mais intuitiva. Esse modelo baseia-se em trés suposi¢des consideradas razoaveis:
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realismo (as particulas tém propriedades bem definidas),
localidade (ndo ha influéncias instantaneas a distancia) e
liberdade de escolha (o experimento € livremente escolhido
pelo cientista). A partir disso, Bell derivou limites precisos,
as famosas desigualdades de Bell,® que qualquer teoria
classica deveria obedecer.

Porém, a prépria mecéanica quantica prevé que esses
limites podem ser violados quando se realizam medig¢des
em sistemas emaranhados — e foi exatamente isso que
os experimentos mostraram. A partir da década de 1990,
essas violagdes comecaram a ser observadas de forma
sistemadtica.” Ganharam destaque os trabalhos de Alain
Aspect, John Clauser e Anton Zeilinger®? que manipularam
fétons emaranhados e confirmaram, na pratica, as previsoes
da teoria quantica. Por essas descobertas, os trés foram
premiados com o Nobel de Fisica em 2022.'0

Hoje, sabemos que o emaranhamento ndo € apenas um
detalhe curioso da teoria: ele estd no cerne das diferencas
entre o mundo cldssico e o quantico. Também sustenta
o funcionamento de tecnologias emergentes, como a
computagdo e a criptografia quanticas. Na quimica, o
emaranhamento € essencial para compreender fendmenos
como reagdes complexas, transferéncia de energia em
sistemas moleculares e o comportamento de elétrons
fortemente correlacionados em moléculas.'>"* Contudo,
determinar com precisdo se um estado quantico estd ou nao
emaranhado permanece uma tarefa desafiadora— um tema
de fronteira tanto na fisica quanto na quimica quantica.™

Ay

Figura 1. Representacdo do emaranhamento quantico em que duas
particulas compartilham um estado comum. Quando uma delas é
medida (indicada pela seta), a outra responde instantaneamente, mesmo
estando distante, o que evidencia a conexao nio cldssica entre elas

2. Emaranhamento: Quando Duas Particulas
se Tornam Uma

Para compreender o significado e consequéncias de
estados emaranhados, imagine que temos dois sistemas
quanticos em laboratérios diferentes. O primeiro sistema
estd sob o controle de uma cientista chamada Alice, e pode
existir em varias configuragdes possiveis, contidas em um
espaco vetorial matematico chamado espaco de Hilbert, H,,.
O tamanho do espaco de Hilbert de Alice, d,, representa o
nimero de configuracdes possiveis para o seu sistema A.
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E, portanto, se o sistema de Alice estiver no estado ly,),
sabemos que esta configurag@o pertence a H,, ou seja, ly,)
€ H,.

Ja o segundo sistema, B, estd sob supervisdo de um
cientista chamado Bob, descrito por um espago semelhante,
H,, de dimensdo d;, e pode ser preparado em um estado hy,),
tal que ly,) € Hy. Se, por exemplo, queremos analisar o
sistema conjunto, AB, este sistema combinado serd descrito
por um novo espago de Hilbert, que € o produto tensorial
dos espacos individuais dos subsistemas:*H,; = H, ® H,.
No caso particular em que o sistema composto AB estd em
um estado ly,;) com uma condicdo bem definida, e sem
misturas, dizemos que o sistema total estd em um “estado
puro”.>1¢ Em alguns casos, este estado puro pode ser escrito
como um produto dos estados dos subsistemas, ou seja, ly, z)
= ly,) ® hy,), e dizemos que € um estado separdvel (ou um
estado produto). Isso quer dizer que o estado total pode ser
decomposto em partes independentes: Alice prepara o estado
ly,) no laboratério dela, Bob prepara o estado ly;) no dele, e
o sistema total € simplesmente a jung@o dessas duas partes.
Nesse caso, dizemos que A e B ndo estdo emaranhados,
pois ndo ha qualquer correla¢do quantica entre os dois — o
que Alice mede ndo afeta as medidas de Bob, e vice-versa.

Por outro lado, se isso ndo for possivel — isto &, se
o estado total ndo puder ser escrito como um simples
produto dos estados dos subsistemas individuais —, entio
dizemos que o sistema estd emaranhado. Isso significa
que ha correlacdes genuinamente quanticas entre os dois
sistemas, mesmo que estejam distantes um do outro.'”” E
caso Alice realize medidas em seu sistema A, isso afetara
instantaneamente o estado do sistema B de Bob, e vice-
versa. Na pratica, ambos os regimes apresentam desafios:
preparar um estado separdvel exige isolar completamente
os sistemas, evitando qualquer interac@o prévia; ja criar um
estado emaranhado requer induzir interagdes especificas
sem perder a coeréncia do sistema. Em ambos os casos, é
necessdrio um alto controle experimental.

Para saber se um estado puro € ou ndo emaranhado,
uma técnica muito ttil € a decomposicido de Schmidt.'>8
Esse método garante que qualquer estado puro hy, ;) de dois
sistemas pode ser escrito de forma especial, como:

V=D M), ® ), (1

onde, lu;), e Iv,); formam bases ortonormais dos sistemas
de Alice e Bob, respectivamente. Os coeficientes A; > 0
sdo numeros reais ndo negativos que representam o “peso”’
de cada par de estados lu;),, Iv,); para o estado total. O
quadrado desses coeficientes, A%, pode ser interpretado
como a contribui¢do relativa (ou probabilidade associada)
de cada termo na soma, e todos eles obedecem a condicio
de normalizagao: Zl_/lf =1. O ndmero de termos M ¢
chamado de posto de Schmidt. Se o posto de Schmidté 1, o
estado € separdvel, ou seja, hda um tinico coeficiente ndo-nulo,
A, =1.Se M > 1, o estado estd emaranhado e hd mais de um
A; # 0. Essa decomposic¢do € muito usada porque fornece
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uma maneira matematica clara de diagnosticar a presenga
de emaranhamento em estados puros.

Para exemplificar, imagine um sistema formado por
duas particulas quanticas chamadas qubits (abreviagdo
de quantum bits).">!*2° Um qubit € a menor unidade de
informacao em um sistema quantico, analogo ao bit cldssico,
que vale 10) ou I1), mas com uma diferenca essencial: o qubit
pode estar em uma superposi¢ao desses dois estados. Essa
propriedade ¢ semelhante a ideia de orbitais hibridos em
quimica, que ndo sdo puramente um tipo ou outro, mas uma
combinacdo coerente. Considere entdo o seguinte estado
conjunto de dois qubits:

1

W) = \/5

Esse ¢ um dos exemplos mais conhecidos de estado
emaranhado, parte do conjunto de estados que chamamos de
estados de Bell.?! Podemos escrevé-lo na forma de Schmidt,
se usarmos:

° 7\.1 = 7\.2 = %,
e luy)=10), lu,y =11)
e lvp=10), vy =11)

Aqui, o posto de Schmidt € M = 2, portanto o estado €
emaranhado. Por outro lado, um estado como

100y +|11) 2)

hyp) = 10) @ 11) 3

tem decomposi¢do de Schmidt com posto M = 1, ou seja, é
separavel — ndo hd correlagio quantica entre os dois qubits.
Isoladamente, cada coeficiente A, revela apenas uma
parte da informacdo e ndo € capaz de indicar o grau de
emaranhamento do sistema. Porém, quando analisados
em conjunto, os coeficientes permitem, em muitos casos,
quantificar esse fendmeno, como veremos a seguir.

3.0 Quanto as Particulas Estao Emaranhadas?

<

Quando pensamos em emaranhamento, ¢ comum
imaginar uma situag@o bindria: ou as particulas estdo
emaranhadas, ou simplesmente ndo estdo. Mas, na realidade,
o sistema pode apresentar diferentes niveis de “conexdo”
entre suas partes, levando, portanto, a diferentes graus de
emaranhamento. Para compreender melhor isto, podemos
tracar um paralelo com os lagos entre pessoas em uma
rede social. Nem todo relacionamento ¢ igualmente forte
(embora todos sejam complexos!): alguns amigos sdo mais
préximos e interagem muito, mesmo a distancia, quase
telepaticamente; enquanto outros mantém um vinculo
mais fraco. Da mesma forma, particulas ou regides de
um sistema quantico podem estar emaranhadas em graus
variados — desde uma conexdo quase imperceptivel até
um emaranhamento intenso, que estabelece uma forte
correlagdo entre seus estados quanticos. Por isso, além
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de identificar se hd ou ndo emaranhamento em um dado
sistema quantico, ¢ fundamental compreender quais partes
estdo correlacionadas quanticamente entre si e em que grau
estdo emaranhadas, uma vez que essas correlagdes definem
as propriedades emergentes do sistema e seu potencial
tecnolégico.

Existem varias maneiras de medir o grau de
emaranhamento entre as partes de um dado sistema.'62>%
A forma mais comum (e mais simples!) de estudar o
emaranhamento quéntico € por meio do emaranhamento
“bipartido”, como ilustra a Figura 2. Nesse contexto,
bipartido nao se refere a um sistema especifico, mas sim a
uma divisdo de um sistema quantico em duas partes, A e B.
Essa divisdo € feita dentro do espaco de estados possiveis
do sistema total (o espago de Hilbert), e pode ser feita de
vérias formas, dependendo dos graus de liberdade que se
deseja investigar e do objetivo da andlise.

<

Figura 2. Esquema ilustrativo do emaranhamento entre duas regioes,
A e B, de um sistema quantico. A biparticdo do sistema total em
dois subconjuntos € arbitrdria, podendo ser escolhida conforme a

conveniéncia da andlise. Essa divisdo define uma separacéo do espacgo

de Hilbert em dois blocos, permitindo isolar os graus de liberdade
relevantes e quantificar o emaranhamento quantico por meio da entropia
de emaranhamento

Por exemplo, podemos separar duas particulas distintas,
e assim estudar a correlacio quantica entre elas, ou dividir
entre os diferentes graus de liberdade (como spin e posi¢ao)
de uma tnica particula, algo especialmente relevante
em sistemas onde o emaranhamento interno € o recurso
explorado, como em alguns protocolos de computagdo
quéntica.”* Também € possivel realizar a biparticdo entre
regides espaciais distintas de um material (ou no espaco
de momento), biparticdo desse tipo sdo particularmente
valiosas para investigar fendmenos coletivos, como a
supercondutividade®*’ ou transicoes de fase quanticas,”!
nos quais as correlacdes quanticas se manifestam de forma
mais evidente.

O estado quantico completo de um sistema composto
por duas partes, A e B, € descrito por uma matriz densidade
conjunta, denotada por p,;. Quando queremos estudar
especificamente a parte A, sem acessar diretamente os graus
de liberdade de B, usamos um procedimento chamado traco
parcial sobre B, representado por Tr,. Esse processo nos da
a matriz densidade reduzida de A, denotada por
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P = Trylpysl 4

A matriz p, descreve como o subsistema A se comporta
por si s6, embora carregue indiretamente os efeitos das
correlagdes com B. O grau de “mistura” de p, — isto é,
o quanto ela se afasta de um estado puro — pode indicar
a presenga de emaranhamento entre A e B, ja que estados
mais “impuros” tendem a refletir maior correlacio quantica.
No entanto, para quantificar de forma precisa o grau de
emaranhamento, utilizamos uma medida fundamental
derivada da matriz reduzida: a entropia de von Neumann,
também chamada de entropia de emaranhamento.**?

Essa entropia avalia de maneira definitiva o quanto as
partes A e B estdo emaranhadas, e € calculada a partir da
matriz densidade reduzida de um dos subsistemas (por
exemplo, A), como segue:

S(pa) =-Tr[p, log,p4l (5)
=" 2log, 4} (©6)

onde reescrevemos a equagdo (6) também em termos
da decomposi¢do de Schmidt. Naturalmente ha uma
reciprocidade no emaranhamento entre A e B, ou seja, 0
grau das correlacdes quanticas que A possui com B € o
mesmo que B possui com A, por isso € possivel mostrar
que S(py) = S(pp)-

A entropia de von Neumann pode ser entendida
como uma extensao quintica da entropia de Gibbs* da
mecinica estatistica, ou da entropia de Shannon* da
teoria da informacao cldssica. De fato, quando a matriz
densidade € representada em sua base diagonal, obtida pela
decomposicdo de Schmidt, a entropia de von Neumann
coincide com a entropia de Shannon.

Em termos simples, quanto maior essa entropia, mais
interligadas (ou emaranhadas) estdo as duas partes do
sistema. A entropia de von Neumann € igual a zero apenas
quando o estado do subsistema A € puro, ou seja, quando
ele pode ser descrito de forma exata por uma funcdo de
onda do tipo p, = lu) (ul, com um unico coeficiente de
Schmidt A = 1.

O ponto central é o seguinte: mesmo que o estado
completo do sistema (p,;) seja puro, o estado reduzido de
A ndo € puro se este estiver emaranhado com B. Dizemos
entdo que o subsistema A estd em um estado misto, o que
significa que A ndo tem uma defini¢do precisa por si s6 —
estd intrinsecamente correlacionado com B. E exatamente
essa “mistura” no estado reduzido que indica que existe
emaranhamento entre A e B. E quanto maior a mistura,
maior o grau de emaranhamento.

Vale destacar que determinar se um estado € ou ndo
separdvel € um problema matematico dificil, conhecido como
o problema da separabilidade. Isso quer dizer que, embora
seja relativamente rapido verificar se uma decomposi¢do
correta foi encontrada, descobri-la exige, em geral, um
esforco computacional que cresce exponencialmente com
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o tamanho do sistema — o que torna o problema muito
complexo para sistemas grandes.

Percebe-se, portanto, que a defini¢do tradicional de
emaranhamento € negativa: um estado é emaranhado se
ndo pode ser escrito como um estado separdavel. Mais
recentemente, uma defini¢@o positiva foi proposta: estados
emaranhados sdo aqueles que ndo podem ser explicados
apenas por correlagdes cldssicas; ou seja, apresentam
um comportamento que nenhum sistema cldssico pode
imitar.'%?>35 Experimentalmente, contudo, para detectar
e quantificar emaranhamento, € necessdrio relaciona-lo
a grandezas observaveis no laboratério, como veremos a
seguir.

4. Como Ver o Invisivel?

Embora a entropia de von Neumann seja uma medida
amplamente usada para quantificar o emaranhamento,
ela s6 se aplica diretamente a sistemas bipartidos e com
estado total puro. Em contextos experimentais e em
sistemas mais complexos, essa limitagdo motiva o uso de
ferramentas mais versateis, como as chamadas testemunhas
de emaranhamento.?>3%%7 Essas testemunhas ndo apenas
indicam se um estado estd emaranhado, mas também
podem fornecer estimativas do grau de emaranhamento.
Sua principal vantagem € a praticidade: muitas delas
podem ser associadas a observaveis fisicos acessiveis em
laboratério — como a susceptibilidade magnética*' ou
as correlagdes de spin®® — o que as torna especialmente
uteis em aplicagdes quimicas e em situagdes em que nao
se conhece completamente o estado quantico do sistema.

Do ponto de vista experimental, detectar o emaranhamento
é um desafio — mas um que ja foi superado em muitos
casos, com altissima precisdo. Uma das formas mais diretas
de verificar se duas particulas estdo emaranhadas € testar
as desigualdades de Bell. Essas desigualdades colocam
limites no tipo de correlacdes que podem existir entre duas
particulas se elas obedecerem as leis da fisica cldssica
(incluindo a ideia de varidveis ocultas locais).

Nos experimentos, a estratégia mais comum € preparar
duas particulas (como f6tons) em um estado emaranhado e
medir suas propriedades, como a polarizag¢do, em diferentes
orientacdes. Ao repetir as medigdes muitas vezes, em
diferentes configuracdes, os pesquisadores constroem uma
funcdo de correlac@o. Se o resultado violar a desigualdade
de Bell — especialmente a versdo mais usada, chamada
desigualdade de CHSH (Clauser-Horne-Shimony-
Holt)>*' —, isso indica que as correlagdes observadas nao
podem ser explicadas por modelos cldssicos, confirmando
o emaranhamento.

Esses testes foram realizados de forma pioneira por
Alain Aspect, nos anos 1980,° e desde entéo foram refinados
com tecnologias mais precisas.*® Hoje, jd se mediram essas
violagdes com elevado controle, eliminando praticamente
todas as brechas experimentais. Para quimicos, vale destacar
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que essas medi¢des se baseiam em correlacdes de dois
pontos, uma ferramenta ja familiar em espectroscopia e
teoria do acoplamento eletr6nico.*

Apesar de sua elegincia conceitual, as desigualdades
de Bell tém limitagdes. Elas s@o eficazes para sistemas
pequenos (como pares de particulas), mas pouco praticas
para sistemas com muitos corpos, como moléculas grandes
ou materiais condensados, onde o nimero de medicdes
exigido cresce rapidamente e os efeitos de ruido se tornam
mais relevantes.

Diante disso, as testemunhas de emaranhamento
ganharam destaque.’’*' Essas ferramentas permitem
identificar o emaranhamento com base em medigdes
acessiveis em laboratdrio, muitas vezes relacionadas a
grandezas fisicas que jid sdo medidas rotineiramente em
quimica e fisica da matéria condensada. Elas funcionam
como critérios: se certa desigualdade associada a uma
testemunha for violada, o estado do sistema €, seguramente,
emaranhado.

Assim, a deteccdo experimental do emaranhamento
quantico — seja por desigualdades de Bell, seja por
testemunhas — conecta profundamente a teoria a pratica.
E, para os quimicos, oferece uma ponte concreta entre 0s
conceitos quanticos abstratos e as propriedades mensuraveis
de sistemas reais.

5. Emaranhamento como Base da Matéria:
Onde Nasce a Complexidade

O emaranhamento, por muito tempo visto como
um fendmeno misterioso da fisica fundamental, hoje ¢
reconhecido como algo muito concreto: uma ferramenta
poderosa para explorar as propriedades da matéria e, ao
mesmo tempo, um recurso real que pode ser aproveitado
em aplicagdes tecnoldgicas. Ou seja, por meio do
emaranhamento, podemos tanto repensar sistemas
complexos quanto ter uma nova caixa de ferramentas para
explora-los e transforma-los.

De um lado, o emaranhamento tem se mostrado essencial
para entender o comportamento coletivo de sistemas
complexos — como sélidos, moléculas com muitos elétrons
ou materiais com interagdes fortes. Ele nos ajuda a responder
perguntas que nao podem ser explicadas apenas observando
particulas isoladas. Um exemplo impressionante sdo as
transi¢oes de fase quanticas.

Diferentemente das transi¢des cldssicas — como a dgua
fervendo ou o gelo derretendo — que sdo causadas por
mudancas de temperatura, as transicdes de fase quanticas
ocorrem a temperaturas proximas do zero absoluto.?#*#
Nessas situagdes extremas, as flutuacdes quanticas (e
nao o calor) dominam, fazendo com que o sistema mude
abruptamente de uma fase para outra — por exemplo, de
um isolante para um supercondutor.’**> Durante esse
processo, o padrdo de emaranhamento entre as particulas
também muda, revelando correlagdes profundas que ndo se
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observam em medidas tradicionais, como condutividade ou
magnetizacao.

Para investigar essas mudancas invisiveis, os cientistas
usam medidas como a entropia de emaranhamento,
que indica o grau de conex@o quantica entre diferentes
partes do sistema. Essa medida costuma apresentar sinais
claros quando ocorre uma transicdo quantica, como
maximos, minimos e saturag@o, como ilustra a Figura 3. O
emaranhamento também ajuda a identificar novas fases da
matéria, como os chamados liquidos de spin* ou materiais
topoldgicos,® que ndo possuem uma ordem cldssica, mas
sim uma estrutura interna baseada no emaranhamento.

Mas o emaranhamento nflo serve apenas para investigar
— ele faz parte da prépria estrutura da matéria. Em muitos
materiais quanticos, como supercondutores ou isolantes
topolégicos, os elétrons ndo se comportam como particulas
independentes, mas como partes de um estado coletivo
emaranhado. E essa conexio invisivel que d4 origem a
propriedades emergentes, como a condugio sem resisténcia
ou a presenga de particulas com cargas fraciondrias.

Entropia de
Emaranhamento

Transigao de fase quantica

= v
Parametro
de controle

Ponto critico

Figura 3. Gréifico ilustrativo mostrando como a entropia de
emaranhamento entre duas regides do sistema varia com um parametro
que controla a transicéo de fase. As esferas laranjas representam regides

que podem compartilhar emaranhamento quantico, desde pares de
elétrons, até blocos extensos de sistemas fortemente correlacionados e
complexos. A figura destaca o papel do emaranhamento como indicador
de mudangas no estado global

Na quimica, o emaranhamento também ocorre em ligacoes
covalentes — especialmente quando elétrons formam
pares em estados de singleto. E ha evidéncias de que ele
contribui para a eficiéncia de processos como a transferéncia
de energia em sistemas bioldgicos ou em materiais
fotossensiveis.**” Métodos computacionais modernos ja
comecam a incorporar medidas de emaranhamento para
melhorar a descri¢do de estados eletronicos fortemente
correlacionados,” como ocorre em complexos metdlicos,
materiais magnéticos e sélidos moleculares. Além
disso, aprender a manipular o emaranhamento quantico
abre portas para uma série de aplicacdes inovadoras
que prometem transformar diversas dreas da ciéncia e
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tecnologia.*® Por exemplo, sensores moleculares baseados
em emaranhamento podem alcangar niveis de sensibilidade
muito superiores aos sensores cldssicos, permitindo a
deteccdo de pequenas variagdes no ambiente, como campos
magnéticos, temperaturas ou forcas, com precisdo sem
precedentes.* Na drea da informacio, o emaranhamento
é fundamental para o desenvolvimento de dispositivos de
armazenamento e processamento de dados quanticos — os
chamados computadores quanticos — que podem resolver
problemas complexos muito mais rapidamente do que os
computadores tradicionais.”®! Além disso, o controle do
emaranhamento pode influenciar diretamente a seletividade
e a eficiéncia de reagdes quimicas, possibilitando reag¢des
direcionadas ou moduladas por propriedades quanticas, o
que abre novas possibilidades para a sintese de moléculas
e materiais com propriedades personalizadas.'*

6. Da Correlagcao ao Emaranhamento:
Repensando a Ligagcdo Quimica

A Quimica, como ciéncia da matéria, busca compreender
desde sua composi¢do até os mecanismos de interagdo
e transformacdo em escala atdmica e molecular. Nesse
contexto, o emaranhamento quantico ndo € um elemento
externo, mas reflete uma propriedade intrinseca das
correlagdes eletronicas que sustentam as ligagdes quimicas.
Quando dois dtomos compartilham elétrons, estes deixam de
estar associados a um tnico niicleo e passam a formar um
estado quantico coletivo e correlacionado, cuja descricio
exige necessariamente correlacdes ndo separdveis entre as
particulas, isto é, emaranhamento.

Um exemplo paradigmatico é a molécula de hidrogénio
(H,): a medida que os 4tomos se aproximam, seus elétrons
interagem e formam um estado singleto emaranhado. Esse
estado combina simultaneamente o emaranhamento de spin
— no qual os elétrons apresentam spins opostos de forma
inseparavel — e o emaranhamento espacial, relacionado ao
compartilhamento do orbital molecular. Quando os &tomos
se afastam, o grau de emaranhamento decai, o que reflete
diretamente o enfraquecimento da liga¢ao.’>533

Essa relag@o entre emaranhamento e ligagdo quimica
foi demonstrada quantitativamente em diferentes sistemas
moleculares.?>° Nesses estudos, o emaranhamento orbital
serve como uma grandeza fisica associada ao cardter e a
forca da ligacdo, oferecendo uma visdo mais rica do que a
obtida apenas com orbitais de fronteira ou com densidades
de carga. Trabalhos pioneiros mostraram ainda que o grau
de emaranhamento entre orbitais pode ser usado como
medida da correlacdo eletronica, conectando a descricio
tradicional da quimica quantica a estrutura fundamental das
correlacdes do sistema.’”®

Mais recentemente, o conceito de emaranhamento
foi incorporado ao vocabuldrio da informagdo quantica
aplicada a quimica, o que deu origem a uma nova abordagem
interpretativa da fungdo de onda molecular.’® Nessa
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perspectiva, medidas de emaranhamento passam a ser
tratadas como quantidades fisicas derivadas, capazes de
revelar aspectos qualitativos dos processos de ligacdo e
reatividade que escapam aos modelos cldssicos.

Ressaltamos, contudo, que o papel do emaranhamento
vai além da interpretacio conceitual: ele ja se apresenta
como recurso pratico em simulagdes quanticas de sistemas
quimicos. Em arquiteturas de computadores quanticos
e algoritmos variacionais, o controle e a quantificagdo
do emaranhamento s@o cruciais tanto para otimizar a
expressividade dos ansatz e o cdlculo de energias eletronicas
quanto para interpretar os resultados obtidos.®*%* Essa
convergéncia entre quimica quantica e informagao quantica
nao apenas reforca a importancia do emaranhamento na
descri¢do da matéria, mas também sugere que a ligacdo
quimica pode ser reinterpretada como um recurso quantico
fundamental.

7. O Que o Emaranhamento ainda Pode
Revelar?

Apesar de seu enorme potencial, o emaranhamento
quantico permanece um desafio. Sua estrutura € altamente
complexa, dificil de descrever quando muitos corpos
estdo envolvidos. Ele também € extremamente sensivel
ao ambiente — interagdes externas minimas ji podem
degradar essas correlagdes. Além disso, ndo podemos
aumentar o emaranhamento entre particulas separadas
apenas com acodes locais, o que limita seu uso em
aplicagdes de longo alcance, como redes quinticas.®*%
Mas sdo justamente essas dificuldades que tornam o
estudo do emaranhamento tdo estimulante. Ao enfrenta-
las, a ciéncia avanga: desenvolvemos novas ferramentas
matematicas, técnicas experimentais sofisticadas e métodos
computacionais que abrem caminho para inovacdes antes
inimagindveis.

Para a quimica, isso representa uma oportunidade tnica.
O emaranhamento oferece uma nova lente para enxergar
a matéria — ndo apenas como um arranjo de dtomos e
elétrons, mas como sistemas cujas propriedades emergem
das conexdes quanticas entre suas partes. Essa visdo pode
transformar nossa forma de entender ligagcdes quimicas,
reatividade, estados excitados e correlagdes eletronicas em
moléculas e sdlidos.

A medida que aprendemos a detectar, quantificar
e até manipular o emaranhamento em sistemas reais,
esse fendmeno deixa de ser uma curiosidade da fisica
fundamental para se tornar uma ferramenta pratica — tao
importante quanto os orbitais ou a hibridizagdo. Usa-lo
poderd nos permitir projetar materiais com propriedades
inéditas, desenvolver algoritmos quanticos para quimica
computacional ou até entender melhor processos biolégicos
em escala molecular.

Uma questao simples, porém, inquietante, permanece: se
o emaranhamento ja estd nos ajudando a repensar conceitos
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tradicionais, o que mais ele poderd nos mostrar? Talvez, ao
explora-lo com mais profundidade, sejamos conduzidos ndo
apenas a novas aplicacdes tecnoldgicas, mas também a um
entendimento mais sutil e abrangente da prépria natureza
da matéria.
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