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1 Introdução

Se tivéssemos n pontos no espaço R3, é com-
putacionalmente simples calcular a distância dos
pontos entre si. O Problema da Geometria de
Distâncias é problema o inverso: temos algumas
distâncias e queremos encontrar quais os pontos
que satisfaçam essas distâncias. De um modo ge-
ral, a Geometria de Distâncias é um problema NP-
Dif́ıcil (Saxe, 1979).

No caso da Geometria de Distancias Molecula-
res, em inglês Molecular Distance Geometry Pro-
blem (MDGP) (Crippen et al., 1988; Liberti et al.,
2014), os pontos são átomos de uma molécula,
conhecemos algumas distâncias entre os átomos
desta molécula e queremos descobrir sua estrutura
tridimensional. É ainda um problema NP-Dif́ıcil,
mas com propriedades combinatórias que podem
ajudar a encontrar uma solução.

Podemos usar da computação quântica para re-
solver esse problema, tendo que encontrar ao me-
nos finitos candidatos à solução. Para isso te-
mos a versão discreta do MDGP, chamado de Dis-
cretizable Molecular Distance Geometry Problem
(DMDGP).

Em computação quântica temos os Algoritmos
de Montanaro (2018, 2020), Campbell et al. (2019)
e Grover (1996, 1997) que usam um oráculo, isto
é, uma função que identifica qual a solução no
espaço discreto de busca. E, após encontrarmos o
oráculo (de modo teórico), precisamos encontrar
uma forma de implementá-lo.

2 Geometria de Distâncias

Moleculares

Definição 1 (Molecular Distance Geometry Pro-
blem). Seja G = (V,E, d) um grafo simples, co-
nectado, não direcionado e ponderado nas arestas
por d : E −→ [0,∞), em que os vértices V repre-
sentam os átomos da molécula e as arestas E com
peso d representam as distâncias conhecidas entre
os átomos da molécula. Queremos encontrar uma
função

x :V → R3

v 7→ x(v)

tal que

∀(u, v) ∈ E, ‖xu − xv‖ = du,v, (2.1)

em que ‖·‖ é a norma euclidiana e utilizaremos a
notação xv para x(v) e du,v para d(u, v). Chama-
remos xv de uma realização para o vértice v e a
função x apena de realização.

Proposição 1. Dado um grafo G = (V,E, d) de
um MDGP, com n = |V |, se há uma ordem total
em V tal que:

• Para todo i ∈ {4, . . . , n} temos

{(vi−3, vi) , (vi−2, vi) , (vi−1, vi)} ⊆ E;

• Para todo i ∈ {3, . . . , n} os vértices
{vi−2, vi−1, vi} formam uma clique e vale a
desigualdade

dvi−2,vi < dvi−2,vi−1 + dvi−1,vi ,

então o MDGP tem uma quantidade finita de
soluções.
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Para facilitar a notação, por vezes vamos de-
notar o vértice vi simplesmente por i, bem como
a realização de vi por apenas xi, em que i ∈
{1, 2, . . . , n}. Podemos então entender uma rea-
lização x como sendo uma sequência de n pontos
no R3, ou seja, x = (x1,x2, . . . ,xn).

Vamos definir o que chamaremos de Coordena-
das Internas.

Definição 2. Denotaremos por di−1,i a distância
entre da ligação covalente entre os átomos i− 1 e
i, para i = 2, . . . , n.

Definição 3. Denotaremos por θi−2,i ∈ (0, π) o
ângulo plano, o ângulo de ligação entre os átomos
i− 2, i− 1 e i, para i = 3, . . . , n.

Definição 4. Denotaremos por ωi−3,i ∈ [0, 2π)
o ângulo de torção, o ângulo entre os vetores
normais dos planos definidos pelos átomos i −
3, i − 2, i − 1 e pelos átomos i − 2, i − 1, i, para
i = 4, . . . , n.

Geometricamente, estamos como na Figura 1.
Podemos calcular o ângulo plano θi−2,i usando:

θi−2,i = arccos

(
d2i−2,i−1 + d2i−1,i − d2i−2,i

2 di−2,i−1di−1,i

)
.

(2.2)
Podemos expressar o cosseno do ângulo de

torção ωi−3,i em função das distâncias conhecidas,
dada por (2.3), em que

di−3,i−2,i−1 = d2i−3,i−2 + d2i−2,i−1 − d2i−3,i−1,
di−2,i−1,i = d2i−2,i−1 + d2i−2,i − d2i−1,i.

Do valor de cos(ωi−3,i), nós obtemos duas possi-
bilidades para cada ωi−3,i. Sendo assim, podemos
encontrar a estrutura da molécula escolhendo o si-
nal + ou − de sin (ωi−3,i) = ±

√
1− cos2 (ωi−3,i).

Sendo assim, tendo as coordenadas internas
de uma solução, existe uma fórmula que retorna
a solução em coordenadas cartesianas (Phillips
et al., 1994).

3 Oráculo

Para problemas de busca em computação
quântica, precisamos definir um oráculo, uma
função que, dada um candidato à solução, nos diga
se, de fato, aquele candidato é (ou não) solução do
nosso problema.

Para isso, vamos precisar de dois registradores
quânticos: o primeiro para armazenar os candida-
tos à solução e o segundo para armazenar a res-
posta do oráculo.

Vamos tomar N = 2n−3, em que n é a quan-
tidade de vértices no DMDGP; então teremos
n − 3 qubits no primeiro registrador. Precisa-
mos associar cada estado do primeiro registrador
{|0〉 , |1〉 , . . . , |N − 1〉} a uma solução do DMDGP.
O segundo registrador terá apenas 1 qubit.

Para o q-ésimo qubit do primeiro registrador,
com q ∈ {1, . . . , n− 3},

• Vamos associar o estado |0〉 com

sin(ωq,q+3) = +
√

1− cos2(ωq,q+3);

• Vamos associar o estado |1〉 com

sin(ωq,q+3) = −
√

1− cos2(ωq,q+3).

Definição 5. Seja a função g:R3n → [0,∞) dada
por

g(x1, . . . ,xn) =
∑

(u,v)∈E

(
‖xu − xv‖2 − d2u,v

)2
.

Vamos dizer que x é solução do DMDGP se g(x) <
δ, em que δ > 0 é uma tolerância de erro.

Definição 6. Seja a função h: {0, 1, . . . , N−1} →
R3n de tal forma que h recebe um candidato à
solução k e associa a uma realização

h(k) = xk =
(
xk
1,x

k
2, . . . ,x

k
n

)
;

realização essa com o valor dos senos e cosse-
nos associados ao valor do estado |k〉, com k ∈
{0, 1, . . . , N − 1}.

Sendo assim, temos g ◦ h: {0, 1, . . . , N − 1} →
[0,∞) dada por

g(h(k)) =
∑

(u,v)∈E

(∥∥∥xk
u − xk

v

∥∥∥2 − d2u,v)2

. (3.1)

O resultado principal do trabalho é o Teorema
1, que garante a existência de um Oráculo para o
DMDGP.

Teorema 1. Dado ε ∈ (0, 1) e seja ϕ: I ⊆ R →
[0, 1], em que Im(g ◦ h) ⊆ I, com as propriedades:

• ϕ é estritamente crescente;

• ϕ (δ) = 1− ε.

A função

f(k) = 1− bϕ (g (h (k))) + εc (3.2)

satisfaz a seguinte propriedade: f(k) = 1⇔ k está
associado a uma solução do DMDGP (g(h(k)) <
δ).
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Figura 1: Posição dos Átomos.

cos(ωi−3,i) =
2d2i−2,i−1

(
d2i−3,i−2 + d2i−2,i − d2i−3,i

)
− (di−3,i−2,i−1) (di−2,i−1,i)√

4d2i−3,i−2d
2
i−2,i−1 −

(
d2i−3,i−2,i−1

)√
4d2i−2,i−1d

2
i−2,i −

(
d2i−2,i−1,i

) . (2.3)

Para cada uma das instâncias do DMDGP (que
é uma lista de distâncias), temos um oráculo f que
identifica qual a solução. Para cada elemento em
{0, 1, . . . , N − 1}, associamos um valor em {0, 1}.
Dessa forma, podemos interpretar esse oráculo
como sendo uma tabela de verdade.

Exemplo 1. Na Tabela 1, temos um exemplo de
uma instância com n = 7. Sendo assim, pelo
Teorema 1, existe uma função que identifica sua
solução, sendo esta função dada pela Tabela 2.
Nesta tabela, estamos usando simetrias para re-
duzir o espaço de busca (Mucherino et al., 2011;
Lavor et al., 2021).

Para o oráculo da Tabela 2, temos a porta
quântica da Figura 2, uma porta Toffoli genera-
lizada, em que |q1〉 , |q2〉 , |q3〉 são os qubits do pri-
meiro registrador (que serão os qubits controle) e
|t〉 é o segundo registrador (que é o alvo).

4 Conclusão

Apesar da solução poder ser detectada em si-
mulações computacionais, quando executado em
um computador quântico real, nem sempre é o
que acontece. Mesmo com poucos qubits, o erro
nas aplicações ainda é muito alto, fazendo com
que nem sempre consigamos o resultado esperado
(em muitas vezes, a distribuição da sáıda é uni-
forme de tão grande o erro!) (Wang and Krstic,
2020). A principal “culpada” por esse erro elevado
é a porta CNOT (que no nosso caso, é usada para
compor a porta Toffoli generalizada que usamos no
oráculo). Quanto mais portas CNOT são usadas,

maior o erro. Dessa forma, precisamos encontrar
formas ótimas para implementar o oráculo. Um
dos caminhos é usar a Porta de Margolus (Song
and Klappenecker, 2003; BEIT, 2020).

Outro problema enfrentado é que estamos as-
sumindo que conhecemos o oráculo, o que, de
fato, em computação quântica, ainda não é o
caso. O argumento usado é: como em com-
putação clássica esse oráculo é facilmente im-
plementado, logo existe sua versão usando com-
putação reverśıvel e podemos usá-la em com-
putação quântica (Dalcumune et al., 2021). Ape-
sar dessa afirmação ser verdadeira, essa imple-
mentação não é simples: seria necessário uma
enorme quantidade de qubits (o que torna inviável
a simulação usando computação clássica), correto-
res de erro bastante avançados, lidar com pontos
fixos (ou flutuantes). Todos esses fatores são em-
pecilhos para a implementação real da função g◦h.
De qualquer forma, algumas maneiras de como fa-
zer essa implementação (mesmo que como algo a
longo prazo) usando QRAM, por exemplo, estão
na nossa mira.

Como fruto desse trabalho, há um artigo em
elaboração, A Quantum Approach to the Dis-
cretizable Molecular Distance Geometry Problem,
escrito também com Franklin Marquezino da
Coppe/UFRJ e Renato Portugal do LNCC.

Como projetos futuros, espero continuar estu-
dando Computação Quântica, Computação Re-
verśıvel e otimização de portas quânticas.

Finalmente, agradeço ao CNPq pelo financia-
mento da pesquisa.
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|q1〉 : •
|q2〉 : •
|q3〉 : •
|t〉 :

Figura 2: Porta Quântica da Tabela 2.
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u v du,v
2 7 4.813768718
4 7 3.4095310172
1 3 2.4913895358
3 7 4.7110300453
3 6 3.8349217603
1 5 2.444520579
2 4 2.4913895358
6 7 1.526
1 2 1.526
1 6 3.8016257964
5 7 2.4913895358
3 5 2.4913895358
4 5 1.526
3 4 1.526
1 4 2.9704371064
4 6 2.4913895358
2 5 2.5644614938
1 7 4.7642917197
2 6 4.0903451356
2 3 1.526
5 6 1.526

Tabela 1: Lista de Distâncias

k f(k)
000 0
001 0
010 0
011 0
100 0
101 0
110 0
111 1

Tabela 2: Oráculo da Instância da Tabela
1.
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