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Resumo — O trabalho apresenta pesquisas recentes no ambito do Instituto Tecnologico de Aeronautica (ITA) que podem se relacionar com as tecnologias gquanticas. O foco foi em emissores quanticos que emitem um
unico foton por ciclo. Foram explorados materiais bidimensionais derivados do grafeno, como os hidrocarbonetos aromaticos policiclicos (PAHS), propostos como emissores ideais. O estudo destacou as propriedades e
aplicacoes do grafeno e dos PAHSs, evidenciando seu potencial para o desenvolvimento de novos materiais e dispositivos. O phenalenyl, um tipo de PAH com propriedades promissoras para armazenamento de energia e
eletrbnica organica, também foi abordado. O estudo ressaltou a importancia da colaboracdo entre academia, industria e governo na formacado de especialistas e investimentos em infraestrutura adequada para

Impulsionar o desenvolvimento das tecnologias quanticas.

l. INTRODUCAO

As tecnologias quanticas, baseadas nos principios da mecanica
guantica, surgem como uma area promissora com potencial
disruptivo em varios cenarios, incluindo aplicacoes militares.
Essas tecnologias variam em termos de prontidao, indo desde
principios basicos (TRL 1) até prontiddo operacional em cenarios
reais (TRL 9). A aplicacado militar dessas tecnologias, conhecida
como "quantum warfare”, demanda compreensao e
monitoramento continuo. Para isso, uma abordagem colaborativa
envolvendo governo, industria e academia é essencial. O governo
cria politicas e regulamentacOes, enquanto a industria aplica e
comercializa as tecnologias, colaborando com a academia para
Impulsionar a inovacao.
ad | A comunicacao quantica utiliza as propriedades quanticas da
s N ~ luz, como superposicdo e emaranhamento, para transmitir
% P N InNformacO0es de maneira altamente segura e resistente a
iInterceptacbes. O procedimento basico envolve a codificacao do
estado quantico desejado em um sistema guantico por uma das
partes e a transmissao desse sistema para a outra parte.
A exploracéo do entrelacamento é utilizada para preparar o estado quantico desejado a distancia. Em
seguida, ocorre o teletransporte do estado quantico e do entrelacamento entre as partes, permitindo a
comunicacao segura conforme ilustrado na Fig. 1. o radar codifica o estado quantico |a) e o transmite
para a aeronave amiga. Utilizando o entrelacamento, o estado quantico e transferido de forma segura. A
aeronave inimiga, que nao participa do entrelacamento, ndo possui acesso a informacao transmitida (|?)).

Um aspecto-chave da pesquisa académica € o desenvolvimento de fontes de fétons Unicos para
comunicacado quantica segura, capazes de usar essas propriedades quanticas. Varias abordagens
fisicas, como materiais bidimensionais derivados do grafeno, estao sendo exploradas para criar essas
fontes. O programa computacional Columbus é utilizado para investigar propriedades atOmicas e €
exemplificado por meio da analise do phenalenyl, um hidrocarboneto aromatico policiclico (PAH) que tem
aplicacoes em armazenamento de energia e eletronica organica.
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Fig. 1. Comunicacao quantica:
seguranca nas transmissoes

Il. GRAFENO

O grafeno € um material muito util devido as suas propriedades eletronicas, térmicas e mecanicas.
Consiste em uma camada atdmica unica de carbono arranjada hexagonalmente, com ligacdoes o planares
e nuvens eletronicas 1t perpendiculares que permitem o fluxo de elétrons. O grafeno tem aplicacdes em
fotonica, optoeletronica e como base para novos materiais bidimensionais.

Variantes do grafeno podem ser obtidas por
substituicoes quimicas e defeitos estruturais.
SubstituicOes quimicas incluem a troca de atomos
de carbono por outros elementos, como boro e
nitrogénio, ou metais de transicao para criar
propriedades magneticas. Defeitos de vacancia
aumentam a reatividade por ligacdes pendentes. O
corte do grafeno leva a moléculas chamadas
hidrocarbonetos aromaticos policiclicos (PAHS), que
tém potencial tecnoldgico similar ao grafeno,
permitindo modulacdo de propriedades e
manipulacédo de estados excitados.

A forma e bordas dos PAHs influenciam suas
propriedades, com bordas zigzag sendo reativas e
armchair mais estaveis. No Instituto Tecnoldgico de
Aeronautica (ITA), pesquisas exploraram estruturas
eletronicas de PAHs estaveis como acenos,
periacenos e sistemas com defeitos de vacancia.

Fig. 2. Exemplo de um corte em uma
estrutura molecular de grafeno

A interacao -t entre PAHs fol estudada, considerando deformacdes no empilhamento. Modificacoes
guimicas, como substituicobes de carbono por boro ou nitrogénio, afetam o carater radicalar e a
estabilidade dos PAHSs.

Estudos também abordaram a separacdo de PAHs em acenos menores e incorporacao de estruturas
anti-aromaticas. Foram caracterizados estados excitados e espectros de absorcao em PAHSs, bem como o
deslocamento de Stokes relacionado a excitacao eletronica. Recentemente, o foco tem sido em
substituicbes quimicas especificas para propriedades eletronicas, como dispositivos de transporte de
cargas via singlet fission e substituicoes completas por pares BN, resultando em BN-PAHs com
propriedades eletrbnicas mais estaveis.

. CALCULO DE DENSIDADE DE SPIN POR METODOS MULTI-CONFIGURACIONAIS

O phenalenyl (C,3Hg) € uma molécula composta por trés anéis de benzeno dispostos triangularmente,
possuindo 13 elétrons 11, a0 menos um dos quais € desemparelhado. Isso o classifica como um PAH.
Suas caracteristicas eletronicas o tornam um candidato para aplicacbes em armazenamento de energia e
eletronica organica.

Modificagcdes na estrutura, geralmente substituindo atomos de
carbono por nitrogénio ou boro, permitem ajustar as propriedades
eletrbnicas, incluindo a ordem energética de estados excitados.
ISso € relevante para dispositivos que exploram fendmenos como
a fluorescéncia atrasada e a fissao de spin.

Para explorar essas propriedades, meétodos de estrutura
eletronica sao empregados, resolvendo a equacao de Schrodinger
com o hamiltoniano da molécula. Em condicbes sem campos
externos, o hamiltoniano molecular nao relativistico comuta com
operadores de spin S2 e S,. A densidade de spin é utilizada para
representar elétrons desemparelhados em estados eletronicos.
Métodos como a teoria do funcional de densidade (DFT) fornecem
densidades de spin, mas a escolha da aproximacao pode
iInfluenciar os resultados. Uma abordagem confiavel baseada em
[B] funcao de .onda, re_cenAtemente Implementada para o métod_o

MCSCF (sigla do inglés para campo auto-consistente multi-
configuracional), utiliza a abordagem grafica do grupo unitario do
programa Columbus. Essa implementacao calcula a matriz de
densidade de spin, obtendo autovetores e autovalores que
representam orbitais naturais de densidade de spin. A soma
desses autovetores resulta na densidade de spin total do sistema.
A Fig. 3 representa orbitais naturais de densidade de spin com a
densidade de spin total para o estado fundamental do phenalenyl
calculados pelo método MCSCF.

O isovalor é +0,001e-A3 para a densidade de spin total e +0,05A32 para os orbitais. Azul e vermelho
representam valores positivos e negativos, respectivamente.

A aplicacao do metodo MCSCF revelou que a densidade de spin calculada corresponde aos valores
esperados para sistemas como o C,;H,, com um elétron desemparelhado, onde o valor previsto para S? é
0,75. A funcao de onda multi-configuracional reproduz essa expectativa, enguanto a alternancia de sinais
na densidade de spin entre atomos de carbono é alcancada por conjuntos de spin-orbitais idénticos. A
Implementacdo também foi comparada com aproximacdes da DFT, mostrando diferencas nos valores
esperados para S2. Dessa forma, a abordagem no software Columbus permite a andlise precisa de
propriedades de spin complexas em sistemas poliaromaticos, viabilizando o uso desses resultados para o
desenvolvimento de novos dispositivos com base em suas caracteristicas de spin.
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Fig. 3. Orbitais naturais de densidade de
spin. Azul e vermelho representam
valores positivos e negativos,
respectivamente.

IV. CONCLUSAO

O trabalho teve como objetivo apresentar pesquisas recentes do ITA que podem impulsionar as
tecnologias quanticas, especialmente no contexto militar. Destacou-se a importancia de especialistas no
campo, bem como a relevancia das tecnologias quanticas na defesa. Foi dado énfase no desenvolvimento
de emissores quanticos capazes de transmitir informacoes seguras usando propriedades quanticas da luz.

Para isso, foram explorados materiais como o grafeno e os hidrocarbonetos aromaticos policiclicos
(PAHs) como emissores quanticos. Suas propriedades unicas foram discutidas, mostrando potencial para
comunicacao guantica e outras aplicacoes. A ferramenta de simulacédo Columbus foi mencionada como (util
na investigacao das propriedades eletronicas desses materiais.

Foi ressaltada a importancia da colaboracdo entre academia, industria e governo para impulsionar as
tecnologias quanticas. A estratégia de selecionar cuidadosamente materiais e softwares de simulacao
precisos foi indicada como aceleradora do progresso. Investir em formacao de especialistas e infraestrutura
foi destacado como essencial para avancar nas capacidades quanticas, especialmente na area militar.

No geral, a pesquisa conjunta entre esses setores fol apontada como caminho para acelerar a aplicacao
das tecnologias quanticas em seguranca, criptografia e comunicaclOes. Isso pode levar a solucoes
Inovadoras que beneficiardo diversas areas.
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