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O artigo selecionado para capa nesta edicido € do grupo do
Prof. Nelson H. Morgon da Universidade Estadual de Campinas
- UNICAMP. A arte da capa ilustra um chip de um computador
quantico contendo um qubit que estd em superposi¢do e sistemas
quimicos, tanto os que jd foram tratados quanto os que sdo de
vislumbra-se poder-se tratar no futuro. Veja o artigo na intera em
http://dx.doi.org/10.21577/0100-4042.20250072.

Qual é a principal contribuicfo deste artigo?

O trabalho apresenta a computag¢do quantica, que deverd tra-
zer uma revolucdio ao campo da quimica tedrica e computacional.
Primeiramente, ele fornece insights valiosos sobre o desenvolvimento
histérico da quimica computacional e da computagdo quantica, desta-
cando marcos e avangos importantes nesses campos interconectados.
Para isso, faz uma recaptulacio do desenvolvimento da computagio
cldssica e sua interagdo com a quimica computacional, do seu inicio
até a dltima década. Descreve da mesma forma a linha do tempo da
computagdo quantica, bem como o crescente investimento mundial
nessa drea.

Em seguida, aborda os desafios atuais na computagdo quantica,
como a estabilidade dos qubits e a mitigacdo de erros, que sdo cruciais
para sua aplicagdo na quimica computacional, cuja solu¢do seria
o caminho para se ultrapassar a era conhecida como computagio
quantica de escala intermediaria e ruidosa (NISQ). Posteriormente,
discute algoritmos como o variational quantum eigensolver (VQE),
sua aplicagdes e desafios.

Finalmente, o estudo investiga especificamente a superficie de
energia potencial (PES) da molécula de H2 e He2 através do método
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VQE no nivel de teoria CCSD/STO-3G, sua excelente concordancia,
na auséncia de decoeréncia, com cdlculos em computadores cldssicos
obtidos através da diagonaliza¢do da matriz do ansatz, no mesmo
nivel de teoria.

Dessa forma, o trabalho € uma introdug¢ao relevante da compu-
tacdo quantica, sua importancia e uso na quimica tedrica e computa-
cional, assim como a utilizagio do principal algoritmo para cédlculos
de estrutura eletronica.

Como foi idealizada a arte da capa?

A arte foi idealizada de forma a evocar o conceito de chip,
quantica, superposicao adicionado a moléculas e sistemas que siao
facilmente reconheciveis na quimica, devido a sua importancia nesta,
desde bioquimica até quimica de materiais.

Como a ideia desta revisao surgiu?

A ideia surgiu com o crescente aumento da importincia da
computagdo quantica, da qualidade do hardware de computadores
quanticos e na necessidade de um trabalho relevante que pudesse
introduzir o campo da computagdo quantica de forma abrangente e
profunda simultaneamente.

Quais sao as perspectivas futuras para a linha de pesquisa?
Temos como perspectiva contribuir desenvolvendo e aplicando
algoritmos para computadores quanticos, estudar a sua complexidade
computacional, possiveis aplica¢des em aprendizagem de mdquina e
aplicacOes para cdlculo de estrutura eletrdnica de moléculas maiores.
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