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Madrid, jueves 10 de octubre de 2019

La simulacién cuantica analégica de
problemas de quimica es posible

m E| estudio, con participacion del CSIC a través de la
Plataforma de Tecnologias Cuanticas, ha sido publicado en la
revista ‘Nature’.

m | os resultados podrian ayudar en un fututo a desarrollar
herramientas mas eficientes para el disefio molecular

m Estas mejoras podrian dar lugar ,a largo plazo, al disefio de
nuevos farmacos y fertilizantes con mejores capacidades,
entre otras aplicaciones

Vision artistica de la propuesta: atomos red optica./ J. Argiello-Luengo
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Un estudio con participacion del Consejo Superior de Investigaciones Cientificas (CSIC)
ha propuesto por primera vez un simulador cudntico analdgico para resolver
problemas de quimica. Los resultados del estudio, publicados en la revista Nature,
podrian ayudar a estudiar problemas moleculares y mejorar las herramientas para su
descripcién eficiente. Estas mejoras podrian dar lugar en el largo plazo al disefio de
nuevos farmacos y fertilizantes con mejores capacidades, entre otras aplicaciones. Este
trabajo se enmarca dentro de los esfuerzos de las nuevas Plataformas Tecnoldgicas
impulsadas desde el CSIC, concreto de la Plataforma de Tecnologias Cuanticas.

Las moléculas son los elementos basicos de toda la materia conocida. Su
comportamiento viene principalmente determinado por lo que se conoce como
estructura electrénica molecular, que es como se distribuyen los electrones en la
molécula debido a su atraccidn con los nucleos y repulsién entre ellos.

A pesar de conocer todas las reglas sobre como los electrones y nucleos interaccionan,
resolver este problema de manera exacta hoy en dia es extremadamente dificil. La
principal dificultad es que, debido a las leyes de la mecanica cudntica, la complejidad
computacional del problema crece exponencialmente con el tamafio de las moléculas.
Eso hace que solo podamos resolver de manera exacta moléculas pequeiias.

“Encontrar formas eficientes y precisas de resolver este tipo de problemas para
moléculas mds complejas es uno de los principales retos hoy en dia en quimica
cuantica, ya que abriria las puertas a mejoras en el disefio molecular. Esto podria tener
impacto no solo fundamental, sino en el largo plazo también en la industria, por
ejemplo, ayudando a encontrar nuevos farmacos o fertilizantes con funcionalidades
mejoradas”, explica el investigador Alejandro Gonzalez Tudela, del Instituto de Fisica
Fundamental del CSIC.

Paradigma de Feynmann

Tradicionalmente, la forma de tratar estos problemas ha sido reducir la complejidad
del problema usando aproximaciones que permitieran resolver estos problemas en
ordenadores potentes. Sin embargo, con los Ultimos avances en el control de sistemas
cuanticos ha cogido fuerza un nuevo paradigma, propuesto por el fisico Richard
Feynmann, que consiste en usar sistemas cuanticos para simular estos problemas.

“Esta idea, conocida como simulacion cudntica, se puede implementar de dos
maneras: la digital que se basa en usar ordenadores cuanticos programables, como el
IBMQ, con el que el CSIC ha suscrito recientemente un acuerdo, o la analdgica, en la
gue se disefan las interacciones de un sistema cuantico para que se comporte como el
sistema concreto que queremos simular. La digital es mas versatil, pues permitiria
resolver mayor tipo de problemas, pero esta actualmente muy limitada en tamano y
precision. La analdgica es, en principio, mas robusta al ruido y permite sistemas
mayores, lo que ya ha dado lugar a resultados muy espectaculares en problemas de
materia condensada”, anade Gonzalez Tudela.

“En el campo de la quimica cudntica, sin embargo, todos los esfuerzos se han centrado
hasta ahora en la busqueda de algoritmos eficientes para ordenadores cuanticos,
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principalmente porque no se conocian sistemas que pudieran dar lugar a interacciones
de largo alcance como las que se necesitan en los problemas de quimica. En nuestro
trabajo proponemos por primera vez un simulador cudntico analdgico que puede
hacer frente a problemas de quimica”, continda el investigador.

Funcionamiento del simulador

En concreto, el trabajo propone emplear atomos frios atrapados con laseres en vacio
para simular de manera analdgica la estructura electrénica de moléculas complejas.
Para ello, los investigadores proponen usar &tomos fermidnicos, a modo de electrones,
gue van saltando alrededor de una red tridimensional simulando el movimiento de los
electrones.

La interaccidn atractiva con los nucleos se obtiene usando unos potenciales épticos
localizados con la forma adecuada, de manera que la dindmica sea exactamente igual a
la inducida por los nucleos en la molécula. La clave de la propuesta, sin embargo, es
como transformar las interacciones locales que aparecen en estos sistemas en una
interaccion repulsiva de largo alcance entre los electrones simulados, tal y como
ocurre en moléculas.

“Para ello proponemos usar un dtomo auxiliar que viaje mas rapido que los otros, y
gue bajo ciertas condiciones sea capaz de mediar una interaccion efectiva entre los
atomos fermiodnicos. Para extraer la informacién de esta simulacidn, bastaria con
medir in-situ en el experimento con técnicas bien establecidas. Puesto que nuestro
sistema puede ser controlado y analizado en tiempo real, se puede obtener
informacién que mediante los métodos tradicionales seria muy dificil de conseguir”,
concluye Alejandro Gonzalez Tudela.
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