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Introducao

A Quimica Quantica busca compreender a estrutura eletronica e as propriedades de
atomos e moléculas com base nas leis da mecanica quantica. Entretanto, a obtencdo de
solucdes exatas para a equagao de Schrodinger em sistemas complexos representa um desafio
computacional. A medida que o numero de elétrons e de orbitais aumenta, o numero de
configuragdes eletronicas possiveis cresce significativamente, tornando a dimensao do espaco
de Hilbert intratavel para computadores classicos (THOGERSEN; OLSEN, 2004).

A busca por alternativas a simulacdo de sistemas quanticos impulsionou o
desenvolvimento da computacdo quantica. Em 1982, Richard Feynman propos o uso de
sistemas quanticos controlaveis para simular outros sistemas quanticos, destacando as
limitagdes dos computadores classicos para essa tarefa (FEYNMAN, 1982). Ao explorar
propriedades fundamentais como a superposi¢ao, o emaranhamento e a interferéncia, os
processadores quanticos permitem o mapeamento direto e a manipulacdo eficiente de estados
quanticos. No contexto da quimica computacional, essa mudanca de paradigma motivou a
criacao de algoritmos voltados a simulagdo de sistemas moleculares e a determinagdo de suas
propriedades eletronicas.

Atualmente, os computadores quanticos encontram-se predominantemente na era
denominada NISQ (Noisy Intermediate-Scale Quantum), caracterizada por dispositivos com
um nimero moderado de qubits, mas ainda sujeitos a ruidos e limitagdes que dificultam a
implementacdo de algoritmos quanticos de grande profundidade (PRESKILL, 2018). Diante
dessas limitacdes, os algoritmos hibridos classico-quanticos surgem como uma abordagem
relevante. Entre eles, destaca-se o Variational Quantum Eigensolver (VQE), que combina
circuitos quanticos parametrizados com otimizadores classicos para estimar propriedades de
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sistemas quanticos, como a energia do estado fundamental de moleculas' (PERUZZO et al
2014). Nesse algoritmo, o processador quantico ¢ utilizado para preparar e medir estados
quanticos, enquanto um computador classico ajusta iterativamente os parametros do circuito
com base nos resultados obtidos na etapa quantica.

A exploracdo dessas aplicagdes depende, entretanto, de ferramentas de software
capazes de integrar os formalismos da quimica quéntica e da teoria de muitos corpos a
programacao de computadores quanticos. Atualmente, o ecossistema global ¢ dominado por
bibliotecas internacionais, muitas delas impulsionadas por gigantes tecnologicas e consércios
estrangeiros, como Qiskit (IBM), PennyLane (Xanadu) e OpenFermion (Google). Nesse
cenario, o desenvolvimento de uma infraestrutura nacional de software torna-se estratégico
para a soberania tecnoldgica brasileira. Dominar essas camadas fundamentais da pilha de
computacao reduz a dependéncia externa e assegura a autonomia cientifica das institui¢des
nacionais. Nesse contexto, plataformas brasileiras de codigo aberto, como a linguagem Ket
(ROSA; SANTIAGO, 2021), desempenham um papel crucial, fornecendo a base de
programacgao necessaria para consolidar um ecossistema nativo de pesquisa, desenvolvimento
e inovacao em tecnologias quanticas.

Diante disso, este trabalho apresenta o desenvolvimento inicial de um modulo de
Quimica Computacional Quantica integrado a plataforma Ket. Essa nova camada fornece
ferramentas para a representacdo e manipulacdo de operadores fermidnicos, possibilitando sua
utilizagdo em aplicacdes de quimica computacional e em outros problemas que envolvam
sistemas de férmions. Até o momento, foram implementados componentes para a
representacdo de férmions em segunda quantizacdo, utilizando operadores de criagdo e
aniquilagdo, além de rotinas de transformagdo responsaveis por mapear a algebra fermidnica
em operadores de qubits, amplamente estabelecidos na literatura de quimica quantica (CAO et
al., 2019; MCARDLE et al., 2020). Entre os mapeamentos contemplados estdo os métodos de
Jordan-Wigner (JORDAN; WIGNER, 1928), Paridade (SEELEY; RICHARD; LOVE, 2012),
Bravyi-Kitaev (BRAVYI; KITAEV, 2002) e Bravyi-Kitaev com redugdo de simetria
(BRAVYT et al., 2017). Paralelamente, desenvolveu-se uma interface de integracdo com o
solver classico PySCF (SUN et al., 2018) para a extracao de dados orbitais e geracao do
Hamiltoniano eletronico molecular. Dessa forma, o projeto expande as capacidades do
ecossistema Ket, estabelecendo uma ponte funcional entre os métodos tradicionais de
estrutura eletronica e o paradigma da computagdo quantica.

Material e Métodos

O modulo foi desenvolvido em Python (>3.10) integrado ao Ket, com simulagdes
quanticas executadas pelo simulador KBW (escrito em Rust). Sua implementacdo ¢
organizada nos seguintes componentes principais:

1. ket.fermion: prové a representacdo formal e algebra de operadores fermiodnicos.
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2. ket.pyscf interface: processa a especificagéo molecular (g}omefria, base, carga[ e
multiplicidade) via PySCF, extraindo energia nuclear e integrais eletronicas.

3. ket.mapping: mapeamentos que convertem operadores fermionicos em combinagdes
lineares de cadeias de Pauli.

O fluxo do pipeline (da molécula ao Hamiltoniano de qubits) ¢ ilustrado na Figura 1, e
cddigo esta disponivel no GitLab: https://gitlab.com/quantum-ket/ket.
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_— Construcdo do
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Strings de Pauli Qubits fermibmico

Figura 1: Pipeline do modulo de quimica quantica do Ket, da especificagdo molecular ao Hamiltoniano de
qubits.

O Ket disponibiliza quatro mapeamentos. O Jordan-Wigner (JORDAN; WIGNER,
1928), em que cada qubit armazena diretamente a ocupagdo de um orbital fermidnico; a regra
de anticomutagdo ¢ preservada aplicando uma cadeia de operadores Z em todos os orbitais
precedentes, enquanto a criacdo ou aniquilagdo no orbital de interesse ¢ realizada por
operadores X e Y. No mapeamento de Paridade (SEELEY; RICHARD; LOVE, 2012), cada
qubit armazena a paridade acumulada da ocupacdo de todos os orbitais até aquele indice. Em
consequéncia, a criacdo ou aniquilacdo no orbital de interesse combina operadores Z para
extrair a paridade dos orbitais anteriores com uma cadeia de operadores X aplicada aos qubits
subsequentes.

O mapeamento de Bravyi-Kitaev abrange a formulacao padrao (BRAVYI; KITAEV,
2002; HAV LICEK et al., 2017) e a extensio com conservacdo de simetria (SCBK) via
remog¢ao de qubits (tapering off) (BRAVYI et al., 2017, MCARDLE et al., 2020), ambas
estruturadas sobre arvores de Fenwick. O BK padrao admite duas abordagens: a
convencional, executada por operagdes bitwise, e outra via arvore adaptativa alocada
explicitamente em memoria. Embora a via bitwise seja a mais comum na literatura, o Ket
adota a arvore adaptativa como padrdo tanto para o BK quanto para o SCBK, preservando a
versdo bitwise como opcao legada. No SCBK, a exploragdo das simetrias Z. de paridade de
spin possibilita a reducao de dois qubits na representacao do sistema.

A validagdo do modulo fermidnico consistiu em testes unitarios para verificacdo de
operadores, propriedades de spin e simetrias fisicas, acompanhados de checagens algébricas e
testes cruzados dos mapeamentos com o OpenFermion. O pipeline completo foi avaliado
integrando Hartree-Fock (PySCF) e mapeamento Jordan-Wigner, confirmando concordancia

3


https://gitlab.com/quantum-ket/ket

CONGRESSO "Quimica Inteligente e IA:
BRASILEIRO A Nova Férmula do Futuro

DE QUIMICA no Nosso Presente"

DE 10 A 13 DE NOVEMBRO DE 2026
NOVA PETROPOLIS - RS

com o OpenFermion para as moléculas de Ha, L1H BeH: e HzO “‘con_]unto escolhldo por
abranger diferentes escalas de tamanho de base, nimero de elétrons e complexidade de
correlagdo.

Resultados e Discussio

O componente ket.fermion fornece a infraestrutura simbolica para representacdo e
manipulagdo de operadores em segunda quantizagcdo. Entre as principais funcionalidades
implementadas, destacam-se:

e Composi¢do de produtos e combinagdes lineares: permite representar produtos de
operadores de criagdo e aniquilagdo, como a‘eai, € construir combinagdes lineares com
coeficientes reais ou complexos, como 1,5a%ao + (0,2 + 0,51)a*oa.

e Simplificagdo numérica: remove termos cujos coeficientes apresentam magnitude
inferior a tolerancia definida. Para tol = 1078, por exemplo, 0,5a%a: + 10'%a%a0 €
reduzido a 0,5a%a..

¢ Ordenagdo normal: reorganiza os operadores de modo que os de criagdo precedam os
de aniquilagdo, aplicando as relagdes de anticomutagdo fermidnicas necessarias. Por
exemplo, aia*i € transformado em I — a*iai. Em expressdoes complexas envolvendo
multiplos orbitais, os indices dos orbitais sdo ordenados de forma decrescente, do
maior para o menor, enquanto termos semelhantes sdo agrupados e coeficientes
inferiores a tolerancia sao automaticamente eliminados, garantindo uma representacao
candnica unica.

e Verificacdo da conservacdo do nuimero de particulas: verifica se cada termo possui
quantidade igual de operadores de criacdo e aniquilagdo. Assim, a‘ea: € classificado
como conservador, enquanto a‘ea*s ndo conserva o numero total de particulas.

e Verificagdo da conservagdo de S# avalia separadamente os balangos de criacdo e
aniquilacdo dos operadores associados aos spins a e [, permitindo verificar a
conservagao da componente z do spin.

e Validacao de operadores de até dois corpos: verifica se cada termo contém no maximo
quatro operadores fermionicos, correspondentes a identidade, a termos de um corpo
(como a*oai1) ou de dois corpos (como a‘ea*iazaz), € se 0 operador conserva 0 numero
de particulas.

Para avaliar o comportamento pratico dos mapeamentos implementados, analisou-se a
transformagao de um mesmo operador fermionico, correspondente ao termo de acoplamento
entre os spin-orbitais ndo vizinhos 3 e 7, a*sas, responsavel por aniquilar um elétron no orbital
7 (inicialmente ocupado) e crid-lo no orbital 3 (inicialmente vazio), em um sistema com N = §
spin-orbitais e 4 elétrons, com na = nff = 2. A aplicagdo dos quatro mapeamentos evidencia
diferencas na estrutura das cadeias de operadores de Pauli e, no caso do SCBK, no niimero de
qubits utilizado. Segue a descri¢do de cada um dos mapeamentos:

e Jordan-Wigner (JW):

o 8 qubits necessarios
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o JW(a%ar) = -0.25] * Y(3) Z(4) Z(5) Z(6) X(7) + (0?2-5—0j') *Y(3) Z(4) Z?S)
7(6) Y(7) + (0.25+0j) * X(3) Z(4) Z(5) Z(6) X(7) + 0.25] * X(3) Z(4) Z(5)
Z(6) Y(7)

o Neste mapeamento, cada qubit corresponde diretamente a um spin-orbital
(exigindo os 8 qubits). Como os orbitais 3 e 7 ndao sdo adjacentes, a
transformacdo introduz a cadeia de operadores de fase ZiZsZs nos qubits
intermediarios, fazendo com que cada termo resultante atue sobre 5 qubits
simultaneamente.

e Paridade

o 8 qubits necessarios

o Parity(atas) = -0.25] * Z(2) X(3) X(4) X(5) Y(6) + (-0.25+0j) * Z(2) X(3)
X(4) X(5) X(6) Z(7) + (-0.25+0j) * Y(3) X(4) X(5) Y(6) + 0.25] * Y(3) X(4)
X(5) X(6) Z(7)

o A transformacdo armazena a paridade acumulada da ocupagdo dos orbitais
anteriores. Como ainda representa a totalidade do espaco de estados sem
reducdo de simetria, sdo necessarios os mesmos 8 qubits, gerando operadores
que atuam nos qubits de 2 a 7.

e Bravyi-Kitaev

o 8 qubits necessarios

o BK(a%as) =-0.25] * Z(1) Z(2) Y(3) Z(5) Z(6) + (-0.25+0j) * Z(1) Z(2) X(3)
Z(7) + (0.25+0j) * X(3) Z(5) Z(6) + 0.25] * Y(3) Z(7)

o O mapeamento BK também necessita de 8 qubits para representar a totalidade
dos spin-orbitais. No entanto, ao distribuir a informacao por meio de uma
arvore de Fenwick, em vez de uma cadeia linear, reduz-se a necessidade de
sequéncias continuas de operadores Z nos qubits intermediarios, resultando,
em geral, em termos que atuam simultaneamente sobre um niimero menor de
qubits.

e Bravyi-Kitaev com simetria

o 6 qubits necessarios

o SCBK(a'a7) = -0.25] * Z(3) Y(4) Z(5) + (-0.25+0j) * Z(3) X(4) + (0.25+0j) *
X(4)Z(5)+0.25 * Y(4)

o O método SCBK explora a conservacdo do nimero de particulas em cada setor
de spin (no=2 e nf =2). Como as paridades totais de cada setor de spin sao
constantes e conhecidas a priori, os 2 qubits associados a essas simetrias
podem ser eliminados matematicamente (tapering off). Isso reduz o registrador
de 8 para 6 qubits e simplifica os operadores resultantes.

Tais mapeamentos foram confrontados com implementacdes de referéncia. Para os
mapeamentos Jordan-Wigner, Bravyi-Kitaev e SCBK, os resultados foram comparados com
as implementacdes correspondentes da biblioteca OpenFermion, enquanto o mapeamento por
Paridade foi validado em comparagdo com a biblioteca PennyLane. Para o operador a*;as, as
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el

representacdes obtidas apresentaram concordan01a nos coeﬁmentes e na estrutura algebrlca
considerando as respectivas convencoes de ordenagdo dos termos. No caso do SCBK, ambas
as implementagdes resultaram na redugdo do registrador de oito para seis qubits.

A validagdo dos coeficientes do Hamiltoniano gerados pelo Ket foi realizada por
comparagdo direta com os resultados da biblioteca OpenFermion para as moléculas de Ha,
LiH, BeH: e H20 na base STO-3G apds o mapeamento Jordan-Wigner. Apds a transformagao
fermionica, cada Hamiltoniano ¢ representado no espago de qubits como uma combinagao
linear de operadores de Pauli, H =} c« Py, em que Py representa uma cadeia de Pauli e ci seu
respectivo coeficiente. A divergéncia termo a termo avalia a diferenca absoluta entre os
coeficientes calculados por ambas as bibliotecas, |ci ket — ¢ Openfermion| “enquanto a divergéncia
maxima (Amsx) corresponde ao maior desvio absoluto observado entre todos os termos que
compdem o Hamiltoniano: Amax = max |ciet — ¢y Openfermion|

A Tabela 1 apresenta o numero de qubits e a divergéncia absoluta maxima entre os
coeficientes calculados por ambas as bibliotecas. Em todos os casos, a divergéncia manteve-
se na ordem de 107'¢ a 1074, valores atribuidos ao erro computacional decorrente da precisao
numérica das operagdes em ponto flutuante.

Molécula Numero de qubits Divergéncia Maxima
H- 4
1,80 x 10°1¢
LiH 12
2,00x 10
BeH: 14
1,60 x 1014
H-0 14
3,55x 101

Tabela 1: Comparagao dos coeficientes dos Hamiltonianos obtidos pelo Ket e pelo
OpenFermion

Conclusoes

O modulo de quimica quantica em desenvolvimento para a plataforma Ket estabeleceu
com sucesso a infraestrutura fundamental para a simulacdo de sistemas moleculares em
registradores quanticos. As validagdes realizadas confirmam a consisténcia das
transformagdes algébricas e a perfeita concordancia dos Hamiltonianos de qubits gerados em
relagdo as bibliotecas de referéncia. Essas entregas consolidam a base para o ecossistema Ket
e representam um passo estratégico na constru¢do de uma infraestrutura aberta, acessivel e
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nacional, fortalecendo a autonomia tecnoldgica brasileira no desenvolvimento de software
para computagdo quantica.

Como etapas futuras, pretende-se expandir a integracdo com o PySCF para contemplar
o método Unrestricted Hartree-Fock (UHF), permitindo o tratamento de matrizes de
coeficientes distintas para os spins a ¢  (Ca # Cp), e a teoria de perturbacdo de Moller—
Plesset de segunda ordem (MP2), incorporando efeitos de correlacdo eletronica pos-Hartree-
Fock. Adicionalmente, esta planejada a integragdo do algoritmo Variational Quantum
Eigensolver (VQE), cujos resultados com o pipeline completo serdo apresentados durante o
evento.
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