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Abstract. Corrosion of metals and alloys remains one of the most significant 
scientific and technological challenges facing modern industry, resulting in substantial 
economic losses, reduced equipment reliability, and increased environmental and 
technological risks. Effective prediction of the corrosion behavior of materials 
requires a detailed understanding of processes occurring at the atomic and electronic 
levels. The purpose of this work is to analyze the potential application of quantum 
computing to corrosion process modeling and to assess its prospects in corrosion 
science and materials engineering. The study was conducted as an analytical review 
of scientific publications in computational chemistry, quantum information science, 
and electrochemical corrosion. The capabilities and limitations of classical quantum-
chemistry methods, including Density Functional Theory (DFT) and post-Hartree–Fock 
approaches, were considered together with modern quantum algorithms, including the 
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Variational Quantum Eigensolver (VQE), Quantum Phase Estimation (QPE), methods 
for modeling periodic systems, and quantum molecular dynamics. The analysis indicates 
that quantum computing has considerable potential for more accurate descriptions of the 
electronic structure of protective oxide and sulfide films, elementary electrochemical 
reactions, hydrogen embrittlement processes, and interactions of corrosion inhibitors 
with metal surfaces. Computational resources and possible time horizons for the 
practical application of quantum technologies were assessed. Hybrid quantum-classical 
approaches are identified as the most realistic near-term direction, whereas modeling 
realistic corrosion interfaces will require further development of fault-tolerant quantum 
systems. The results identify promising directions for applying quantum computing to 
improve corrosion prediction accuracy and advance corrosion protection technologies.

Keywords: quantum computing; corrosion processes; density functional theory; 
electronic structure; electrochemical modeling; corrosion inhibitors; quantum chemistry
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Аннотация. Металдар мен қорытпалардың коррозиясы қазіргі өнеркәсіптің 
елеулі экономикалық шығындарға, жабдықтар сенімділігінің төмендеуіне және 
экологиялық әрі технологиялық қауіптердің туындауына әкелетін маңызды 
ғылыми-техникалық мәселелерінің бірі болып қала береді. Материалдардың 
коррозиялық әрекетін тиімді болжау атомдық және электрондық деңгейлерде 
жүретін процестерді терең түсінуді талап етеді. Осы жұмыстың мақсаты 
– коррозиялық процестерді модельдеуде кванттық есептеулерді қолдану 
мүмкіндіктерін талдау және олардың коррозия ғылымы мен материалтанудағы 
пайдалану перспективаларын бағалау. Зерттеу есептеу химиясы, кванттық 
информатика және электрохимиялық коррозия салаларындағы ғылыми 
жарияланымдарға аналитикалық шолу түрінде орындалды. Тығыздық 
функционалы теориясын (DFT) және Хартри–Фоктан кейінгі тәсілдерді қамтитын 
классикалық кванттық химия әдістерінің мүмкіндіктері мен шектеулері, 
сондай-ақ вариациялық кванттық меншікті мәндер шешушісі (VQE), кванттық 
фазаны бағалау (QPE), периодтық жүйелерді модельдеу әдістері және кванттық 
молекулалық динамика қарастырылды. Талдау нәтижелері кванттық есептеулердің 
қорғаныш оксидтік және сульфидтік қабықшалардың электрондық құрылымын, 
қарапайым электрохимиялық реакцияларды, сутектік морттану процестерін және 
ингибиторлардың металл бетімен әрекеттесуін дәлірек сипаттау үшін айтарлықтай 
әлеуетке ие екенін көрсетті. Кванттық технологияларды практикалық қолдануға 
қажетті есептеу ресурстары мен ықтимал уақыт көкжиектеріне бағалау жүргізілді. 
Жақын перспективада гибридті кванттық-классикалық тәсілдер неғұрлым шынайы 
бағыт болып табылатыны, ал нақты коррозиялық интерфейстерді модельдеу үшін 
ақауларға төзімді кванттық жүйелердің одан әрі дамуы қажет екені көрсетілді. 
Алынған нәтижелер коррозиялық процестерді болжау дәлдігін арттыру және 
коррозияға қарсы қорғау технологияларын жетілдіру үшін кванттық есептеулерді 
қолданудың перспективалы бағыттарын айқындауға мүмкіндік береді.

Түйін сөздер: кванттық есептеулер; коррозиялық процестер; тығыздық 
функционалы теориясы; электрондық құрылым; электрохимиялық модельдеу; 
коррозия ингибиторлары; кванттық химия
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Аннотация. Коррозия металлов и сплавов остаётся одной из наиболее 
значимых научно-технических проблем современной промышленности, 
приводящей к существенным экономическим потерям, снижению надёжности 
оборудования и возникновению экологических и технологических рисков. 
Эффективное прогнозирование коррозионного поведения материалов требует 
понимания процессов, протекающих на атомном и электронном уровнях. 
Целью настоящей работы является анализ возможностей применения 
квантовых вычислений для моделирования коррозионных процессов и оценка 
перспектив их использования в коррозионной науке и материаловедении. 
Исследование выполнено в формате аналитического обзора публикаций в области 
вычислительной химии, квантовой информатики и электрохимической коррозии. 
Рассмотрены возможности и ограничения классических методов квантовой 
химии, включая теорию функционала плотности (DFT) и пост-хартри-фоковские 
подходы, а также современные квантовые алгоритмы: вариационный квантовый 
солвер собственных значений (VQE), квантовая оценка фазы (QPE), методы 
моделирования периодических систем и квантовая молекулярная динамика. 
Анализ показывает, что квантовые вычисления обладают потенциалом для более 
точного описания электронной структуры защитных оксидных и сульфидных 
плёнок, элементарных электрохимических реакций, процессов водородного 
охрупчивания и взаимодействия ингибиторов с металлической поверхностью. 
Выполнена оценка вычислительных ресурсов и возможных временных горизонтов 
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практического применения квантовых технологий. Показано, что в ближайшей 
перспективе наиболее реалистичным направлением являются гибридные квантово-
классические подходы, тогда как моделирование реалистичных коррозионных 
интерфейсов потребует развития отказоустойчивых квантовых систем. 
Полученные результаты позволяют определить перспективные направления 
использования квантовых вычислений для повышения точности прогнозирования 
коррозии и совершенствования технологий противокоррозионной защиты.

Ключевые слова: квантовые вычисления; коррозионные процессы; 
теория функционала плотности; электронная структура; электрохимическое 
моделирование; ингибиторы коррозии; квантовая химия

Введение. Коррозия металлов и сплавов является одной из наиболее серьёзных 
технико-экономических проблем современной промышленности. По различным 
оценкам, ежегодные потери, связанные с коррозионным разрушением материалов 
и оборудования, достигают 3–4 % валового внутреннего продукта промышленно 
развитых стран. В нефтегазовой, химической, энергетической и транспортной 
отраслях коррозия приводит не только к значительным экономическим затратам, 
связанным с ремонтом и заменой оборудования, но и создаёт риски возникновения 
аварийных ситуаций, экологических последствий и угроз безопасности персонала 
(Revie and Uhlig, 2008).

С фундаментальной точки зрения коррозия представляет собой совокупность 
электрохимических процессов, протекающих на границе раздела фаз «металл – 
окружающая среда» и сопровождающихся переносом электронов, адсорбцией 
реагентов, образованием промежуточных соединений и формированием 
продуктов коррозии (Marcus, 2011). Скорость и механизм протекания данных 
процессов определяются особенностями электронной структуры материалов, 
состоянием поверхности металла и взаимодействием с компонентами агрессивной 
среды (Nørskov et al., 2011). В связи с этим понимание коррозионных явлений на 
атомном и электронном уровнях является необходимым условием для разработки 
эффективных методов противокоррозионной защиты.

В последние десятилетия важным инструментом исследования коррозионных 
процессов стали методы вычислительного материаловедения, основанные 
преимущественно на классических вычислительных ресурсах. Наиболее широкое 
распространение получила теория функционала плотности (DFT), позволяющая 
рассчитывать электронную структуру материалов, энергии адсорбции, 
энергетические барьеры реакций и свойства защитных плёнок (Hafner, 2008; 
Taylor, 2012). Наряду с DFT применяются пост-хартри-фоковские методы, 
включая MP2, CCSD(T) и CASSCF, обеспечивающие более высокую точность 
для ряда многоэлектронных систем, но характеризующиеся значительно большей 
вычислительной сложностью (Helgaker et al., 2000). В настоящей работе данные 
методы рассматриваются как классические методы квантовой химии, в то время 
как под квантовыми вычислениями понимаются вычисления, выполняемые 
с использованием квантовых алгоритмов на квантовых вычислительных 
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устройствах. Такое разграничение позволяет отдельно оценить возможности 
традиционного вычислительного моделирования и перспективы его дополнения 
квантовыми технологиями. Несмотря на значительные успехи, возможности 
классических вычислительных подходов остаются ограниченными при описании 
систем со сложными электронными корреляциями, включая оксиды и сульфиды 
переходных металлов, а также многоэлектронные электрохимические процессы 
(Anisimov et al., 1991; Wang et al., 2006). Более точные пост-хартри-фоковские 
методы требуют значительных вычислительных ресурсов и практически 
неприменимы для моделирования коррозионных систем реального масштаба 
(Helgaker et al., 2000).

Развитие квантовых вычислений открывает новые возможности для 
моделирования многоэлектронных систем и решения задач, недоступных 
классическим компьютерам. Использование явлений квантовой суперпозиции 
и запутанности позволяет рассчитывать электронную структуру сложных 
материалов с потенциально более высокой точностью и благоприятным 
масштабированием вычислительных затрат (Nielsen and Chuang, 2010; McArdle 
et al., 2020). Современные квантовые алгоритмы, включая вариационный 
квантовый солвер собственных значений (VQE), квантовую оценку фазы (QPE) 
и методы квантового моделирования динамических процессов, рассматриваются 
как перспективный инструмент для решения задач вычислительной химии и 
материаловедения.

Несмотря на быстрое развитие квантовых технологий, вопросы их 
применения к моделированию коррозионных процессов остаются недостаточно 
систематизированными. В научной литературе отсутствует комплексный анализ 
потенциальных областей применения квантовых вычислений в коррозионной 
науке, а также оценка перспектив практического использования соответствующих 
алгоритмов для решения прикладных задач.

Целью настоящего обзора является систематический анализ возможностей и 
перспектив применения квантовых вычислений для моделирования коррозионных 
процессов, включая оценку существующих ограничений классических 
вычислительных методов, рассмотрение современных квантовых алгоритмов 
и определение наиболее перспективных направлений их использования в 
исследованиях коррозии материалов.

Литературный обзор. Коррозия металлов в водных средах представляет 
собой совокупность взаимосвязанных анодных и катодных электрохимических 
реакций, протекающих на границе раздела фаз «металл – окружающая среда» 
(Marcus, 2011). Скорость и механизм коррозионного разрушения определяются 
кинетикой элементарных процессов, включающих адсорбцию реагентов 
на поверхности металла, перенос электронов, образование промежуточных 
соединений, формирование продуктов коррозии и рост защитных плёнок. Согласно 
современным представлениям, все перечисленные стадии контролируются 
особенностями электронной структуры взаимодействующих веществ и характером 
межатомных взаимодействий на поверхности материала (Nørskov et al., 2011).
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В последние десятилетия значительное развитие получили методы 
вычислительного моделирования коррозионных процессов. Наиболее широко 
применяется теория функционала плотности (DFT), которая позволяет 
рассчитывать электронную структуру материалов, энергии адсорбции, 
энергетические барьеры реакций и характеристики защитных плёнок (Hafner, 
2008; Taylor, 2012). DFT успешно используется для исследования процессов 
анодного растворения металлов, катодного восстановления кислорода и водорода, 
формирования оксидных слоёв и взаимодействия ингибиторов коррозии с 
металлической поверхностью (Kokalj, 2021; Obot et al., 2015).

Особую сложность для моделирования представляют коррозионно-значимые 
материалы с сильными электронными корреляциями. К ним относятся оксиды 
переходных металлов (Fe2O3, Fe3O4, Cr2O3, NiO, TiO2), являющиеся основными 
компонентами пассивных плёнок, а также сульфиды железа, образующиеся 
в сероводородсодержащих средах (Anisimov et al., 1991; Rickard and Luther, 
2007). Электронная структура данных соединений характеризуется частично 
заполненными d-орбиталями, сложным магнитным упорядочением и 
выраженными корреляционными эффектами. Для таких систем стандартные 
функционалы DFT нередко демонстрируют существенные отклонения от 
экспериментальных данных, в частности при расчёте ширины запрещённой зоны, 
энергий дефектообразования и параметров электронного переноса (Wang et al., 
2006).

Несмотря на широкое распространение DFT, данный подход обладает 
рядом фундаментальных ограничений. Ошибки обменно-корреляционных 
функционалов, проблемы самовзаимодействия электронов и недостаточно точное 
описание мультиреференсных состояний приводят к снижению точности расчётов 
для сложных коррозионных систем (Anisimov et al., 1991; Wang et al., 2006). Более 
точные пост-хартри-фоковские методы, включая MP2, CCSD(T) и CASSCF, 
обеспечивают более достоверное описание электронной структуры, однако 
требуют значительных вычислительных ресурсов и становятся практически 
неприменимыми для систем, содержащих сотни атомов (Helgaker et al., 2000; 
Reiher et al., 2017).

В связи с указанными ограничениями в последние годы активно развивается 
направление квантовых вычислений, ориентированное на решение задач квантовой 
химии и материаловедения. Наиболее перспективными считаются вариационный 
квантовый солвер собственных значений (VQE), квантовая оценка фазы (QPE), 
квантовая молекулярная динамика и гибридные методы вложения (Peruzzo 
et al., 2014; Kitaev, 1996; Lloyd, 1996; Rossmannek et al., 2021). Исследования 
показывают, что данные подходы обладают потенциалом преодоления 
вычислительных ограничений классических методов и могут обеспечить более 
точное моделирование электронной структуры сложных коррозионных систем.

Таким образом, анализ литературных данных свидетельствует о том, 
что дальнейшее развитие методов моделирования коррозионных процессов 
связано с применением квантовых вычислений, способных обеспечить более 
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точное описание электронных взаимодействий и расширить возможности 
прогнозирования коррозионного поведения материалов. 

Материалы и методы. Настоящее исследование выполнено в формате 
аналитического обзора научной литературы, посвящённой применению квантовых 
вычислений для моделирования коррозионных процессов и электрохимических 
явлений. Анализ основан на публикациях в области квантовой химии, 
вычислительного материаловедения, электрохимии и квантовых вычислений. 
Поиск литературных источников осуществлялся в международных научных базах 
данных Scopus, Web of Science, Google Scholar и arXiv. Для поиска использовались 
ключевые слова и их комбинации: «quantum computing», «quantum chemistry», 
«variational quantum eigensolver», «quantum phase estimation», «corrosion modelling», 
«electrochemical reactions», «density functional theory», «hydrogen embrittlement», 
«corrosion inhibitors», «metal oxide films». В обзор были включены научные статьи, 
монографии и обзоры, опубликованные преимущественно в период 2000–2025 
гг., а также фундаментальные работы, сформировавшие теоретические основы 
квантовых вычислений и моделирования электронной структуры. Основными 
критериями отбора являлись научная значимость публикации, цитируемость, 
наличие рецензирования и непосредственная связь с рассматриваемой тематикой.

Анализ литературы проводился по следующим направлениям: ограничения 
классических методов квантовой химии при моделировании коррозионных 
процессов; современные квантовые алгоритмы для расчёта электронной структуры 
веществ; возможности применения квантовых вычислений для исследования 
оксидных и сульфидных плёнок, электрохимических реакций, ингибиторов 
коррозии и процессов водородного охрупчивания. На основе сопоставления 
опубликованных данных выполнена оценка перспектив внедрения квантовых 
вычислительных технологий в коррозионные исследования и определены 
наиболее перспективные направления дальнейшего развития.

Результаты. По результатам анализа современных публикаций показано, 
что применение квантовых вычислений рассматривается как перспективное 
направление для исследования коррозионных процессов на атомном и электронном 
уровнях. Согласно опубликованным данным, одним из ограничений классических 
методов моделирования является снижение точности описания систем со сложной 
электронной структурой, к которым относятся оксидные и сульфидные плёнки 
переходных металлов, а также интерфейсы металл/раствор.

Показано, что широко используемая теория функционала плотности (DFT) 
обеспечивает приемлемую точность для многих задач вычислительного 
материаловедения, однако при моделировании коррозионно-значимых материалов 
может приводить к существенным ошибкам в расчётах энергетических 
характеристик. Наиболее заметные отклонения наблюдаются при описании 
оксидов переходных металлов, для которых характерны сильные электронные 
корреляции. В таких системах ошибки расчёта энергетических параметров 
могут достигать значений, способных существенно влиять на прогнозирование 
кинетики электрохимических процессов.
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Согласно опубликованным данным, квантовые алгоритмы VQE и QPE 
обладают потенциалом для более точного описания электронной структуры 
многоэлектронных систем. При этом VQE рассматривается как один из наиболее 
перспективных алгоритмов для ранних этапов развития квантовых вычислений, 
поскольку его реализация допускает использование современных шумных 
квантовых устройств. Наиболее перспективным для ближайшей перспективы 
является алгоритм VQE, позволяющий выполнять расчёты на существующих 
квантовых устройствах класса NISQ. Алгоритм QPE обеспечивает более высокую 
точность, однако его практическая реализация связана с необходимостью 
использования отказоустойчивых квантовых компьютеров.

По результатам анализа литературных данных наибольший практический 
интерес для коррозионной науки представляют задачи расчёта электронной 
структуры защитных оксидных и сульфидных плёнок, моделирования 
элементарных электрохимических реакций, прогнозирования эффективности 
ингибиторов коррозии и исследования механизмов водородного охрупчивания. 
Для указанных направлений повышение точности расчёта энергетических 
характеристик рассматривается как важное условие получения более достоверных 
прогнозов.

Сравнение вычислительной сложности классических и квантовых методов 
расчёта электронной структуры в зависимости от размера системы представлено 
на рисунке 1.

Рисунок 1. Сравнение вычислительной сложности классических и квантовых методов расчёта 
электронной структуры.
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На полулогарифмическом графике показано масштабирование времени 
вычисления с числом электронов (N) для DFT (O(N3)), MP2 (O(N5)), CCSD(T) 
(O(N7)), VQE на NISQ-устройствах и QPE на отказоустойчивых квантовых 
компьютерах. Цветовыми зонами выделены диапазоны размеров систем: малые 
молекулы (10-30 электронов), кластеры металл/адсорбат (30-60 электронов) 
и реалистичные коррозионные интерфейсы (60-100+ электронов). Рисунок 
иллюстрирует различия в характере масштабирования вычислительных затрат 
для рассматриваемых методов при увеличении числа электронов. Согласно 
приведённой оценке, рост размера системы приводит к значительно более 
быстрому увеличению вычислительной сложности высокоточных пост-хартри-
фоковских методов по сравнению с DFT. Квантовые алгоритмы потенциально 
могут обеспечить преимущества при решении задач электронной структуры, 
однако их практическая эффективность зависит от количества доступных 
логических кубитов, точности квантовых операций, эффективности алгоритма 
и возможностей коррекции ошибок. Поэтому представленные зависимости 
следует рассматривать как качественную сравнительную иллюстрацию, а не как 
универсальные оценки вычислительной производительности.

Согласно выполненной оценке вычислительных ресурсов, решение 
задач моделирования простых адсорбционных процессов и отдельных 
электрохимических реакций потенциально может стать доступным на ранних 
этапах развития квантовых вычислительных технологий. Вместе с тем 
моделирование реалистичных интерфейсов металл/оксид/раствор, вероятно, 
потребует использования отказоустойчивых квантовых компьютеров с 
существенно большим числом логических кубитов.

Оценка вычислительных ресурсов для квантового моделирования коррозионных 
процессов приведена в таблице 1.

Таблица 1. Оценка вычислительных ресурсов для квантового моделирования коррозионных 
процессов. 

Задача Атомы Активные 
орбитали

Логические 
кубиты Горизонт

Адсорбция H2S на кластере Fe 10-20 30-60 60-120 2025-2030
Барьер анодного растворения Fe 15-30 50-100 100-200 2028-2035

Электронная структура Cr2O3 20-50 80-200 160-400 2030-2038
Интерфейс Fe/FeS 50-100 200-500 400-1000 2035-2045

Реалистичный интерфейс металл/
оксид/раствор 200-500 1000-2000 2000-4000 После 2040

С учётом необходимости коррекции ошибок количество физических кубитов 
может значительно превышать число логических кубитов; конкретное соотношение 
зависит от используемой архитектуры, схемы коррекции ошибок и характеристик 
аппаратной реализации (Lee et al., 2021). Для моделирования реалистичных 
коррозионных интерфейсов, вероятно, потребуются масштабируемые 
отказоустойчивые квантовые вычислительные системы с существенно большим 
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числом физических кубитов. Поэтому приведённые в настоящей работе 
временные горизонты следует рассматривать как ориентировочные сценарные 
оценки, зависящие от темпов развития квантового аппаратного обеспечения 
и методов коррекции ошибок (Babbush et al., 2021; Preskill, 2018). Результаты 
анализа также свидетельствуют о высокой перспективности гибридных квантово-
классических подходов, позволяющих объединять преимущества существующих 
методов DFT и квантовых алгоритмов. Такие подходы рассматриваются как 
наиболее реалистичный путь внедрения квантовых вычислений в коррозионные 
исследования в ближайшие десятилетия.

Дорожная карта применения квантовых вычислений к моделированию 
коррозионных процессов представлена на рисунке 2.

Рисунок 2. Дорожная карта применения квантовых вычислений к моделированию 
коррозионных процессов.

Цветовые зоны выделяют три эры: NISQ (2024–2030), ранние 
отказоустойчивые квантовые компьютеры (2030–2040) и зрелые FTQC (после 
2040). Рисунок представляет сценарную дорожную карту возможного развития 
применения квантовых вычислений в коррозионном моделировании. Период 
NISQ рассматривается как этап разработки и апробации гибридных квантово-
классических методов, последующий этап связан с развитием отказоустойчивых 
квантовых вычислений, а дальнейшая перспектива — с возможным расширением 
масштаба моделируемых систем. Представленные временные интервалы являются 
ориентировочными и отражают возможные сценарии технологического развития, 
а не установленные сроки практического внедрения.

Энергетический профиль реакции анодного растворения железа: сравнение 
DFT и квантового расчёта (оценка) представлен на рисунке 3.
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Рисунок 3. Энергетический профиль реакции анодного растворения железа: сравнение DFT и 
квантового расчёта (оценка). 

На рисунке 3 показан энергетический профиль двухстадийной реакции 
растворения Fe в водной среде

Fe(пов.) + H2O → FeOH(адс.) + H+ + e– → FeOH+
(р-р) + e– → Fe2+

(р-р) + 2e– 

Синяя линия - результат DFT (GGA-PBE), красная пунктирная линия - оценка 
на уровне квантового расчёта (аналог CCSD(T)). Полосы погрешностей для DFT 
(±15 кДж/моль) отражают типичную неопределённость метода. Аннотацией 
показано, что разница в барьере первого переходного состояния ~13 кДж/моль 
приводит к различию в предсказанной скорости коррозии примерно в 200 раз 
(по уравнению Аррениуса при 25 °C), что демонстрирует критическую важность 
химической точности для коррозионного моделирования.

Ключевые реакции, для которых квантовая точность критически важна:
– анодное растворение Fe, Cr, Ni;
– катодное восстановление O2 и H+;
– углекислотная коррозия (CO2 + H2O + e–);
– сероводородная коррозия (H2S + Fe(пов.) → FeS + H2);
– адсорбция и восстановление Cl– на поверхности пассивной плёнки.
Обсуждение. Проведенный анализ показывает, что квантовые вычисления 

могут расширить возможности теоретического исследования коррозионных 
процессов за счёт более точного описания электронной структуры сложных 
многоэлектронных систем. Практическое преимущество квантовых подходов 
заключается прежде всего в возможности моделирования систем, для 
которых применение высокоточных классических методов ограничивается 
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вычислительной сложностью. В коррозионной науке это имеет особое значение 
при исследовании защитных оксидных и сульфидных плёнок, элементарных 
электрохимических реакций и межфазных взаимодействий. Повышение точности 
расчёта электронных состояний и энергетических барьеров потенциально 
позволяет более достоверно оценивать механизмы протекания элементарных 
стадий коррозии, сравнивать устойчивость различных поверхностных состояний 
и прогнозировать эффективность защитных материалов и ингибиторов. При этом 
квантовые вычисления не следует рассматривать как непосредственную замену 
DFT и других классических методов: на современном этапе наиболее практичным 
является их совместное использование в рамках гибридных квантово-классических 
подходов.

Особое значение это имеет для моделирования защитных оксидных и 
сульфидных плёнок, определяющих коррозионную стойкость конструкционных 
материалов. Недостаточная точность традиционных методов расчёта электронной 
структуры может приводить к существенным отклонениям в прогнозировании 
механизмов формирования и разрушения пассивных слоёв. Использование 
квантовых вычислений создаёт предпосылки для получения более достоверных 
данных о свойствах таких материалов.

Перспективным направлением является применение квантовых вычислений 
для исследования элементарных электрохимических реакций на границе 
металл/раствор. Повышение точности расчёта энергетических барьеров может 
существенно улучшить прогнозирование скоростей коррозии и повысить 
надёжность разрабатываемых моделей коррозионного поведения материалов в 
различных средах.

Несмотря на значительный потенциал, практическое внедрение квантовых 
вычислений в коррозионную науку в настоящее время ограничивается уровнем 
развития аппаратного обеспечения. Большинство задач, представляющих 
непосредственный промышленный интерес, требуют вычислительных ресурсов, 
которые станут доступны лишь после создания масштабируемых отказоустойчивых 
квантовых компьютеров. В связи с этим наиболее перспективными в краткосрочной 
перспективе представляются гибридные квантово-классические методы, 
позволяющие постепенно интегрировать квантовые алгоритмы в существующие 
вычислительные схемы.

Таким образом, квантовые вычисления следует рассматривать не как замену 
традиционных методов моделирования, а как их дальнейшее развитие, способное 
обеспечить новый уровень точности при исследовании коррозионных процессов 
и разработке эффективных методов противокоррозионной защиты материалов.

Заключение. В работе проведён анализ возможностей применения квантовых 
вычислений для моделирования коррозионных процессов и оценки их перспектив 
в задачах коррозионной науки. Показано, что фундаментальные ограничения 
классических вычислительных методов, прежде всего теории функционала 
плотности и пост-хартри-фоковских подходов, затрудняют точное описание 
электронных свойств сложных коррозионно-значимых систем, включая оксидные 
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и сульфидные плёнки переходных металлов, межфазные границы и процессы 
переноса заряда.

По результатам анализа научной литературы показано, что квантовые алгоритмы, 
такие как вариационный квантовый солвер собственных значений (VQE), 
квантовая оценка фазы (QPE) и гибридные методы вложения, рассматриваются 
как перспективные инструменты для повышения точности расчётов электронной 
структуры и энергетических характеристик коррозионных систем.

Согласно рассмотренным литературным данным, в краткосрочной перспективе 
наибольший практический интерес могут представлять гибридные квантово-
классические подходы, позволяющие сочетать возможности существующих 
методов вычислительного материаловедения с развивающимися квантовыми 
технологиями. Полномасштабное моделирование реалистичных коррозионных 
интерфейсов, вероятно, потребует дальнейшего развития отказоустойчивых 
квантовых вычислительных систем и увеличения доступного числа логических 
кубитов.

Таким образом, квантовые вычисления являются перспективным инструментом 
для решения фундаментальных и прикладных задач коррозионной науки. Их 
дальнейшее развитие может способствовать более глубокому пониманию 
механизмов коррозии и созданию новых подходов к прогнозированию долговечности 
материалов и разработке эффективных технологий противокоррозионной защиты.
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