V této praci studujeme kvantové simulace na klasickych pocitacich z pohledu kvantové teorie informace.
Zaméfujme se zejména na silné korelované mnohocasticové vinové funkce.

Ukazujeme, jak je mozné pomoci ztratové kvantové komprese zredukovat mnozstvi dat pottebnych pro
datovou reprezentaci stavu a zkoumame strukturu entanglementu silné¢ korelovanych chemickych
systémdl.

Pro tento ucel popisujeme rizné miry entanglementu pro metodu DMRG ( metoda Density Matrix
Renormalization Group). V rdmci DMRG metody implementujeme vypocet zobecnéni vzajemné
informace (mutual information)

pro systém rozdéleny na tii ¢asti. Uvadime nékolik zplisobii jak optimalizovat vypocet zékladniho stavu
v ramci DMRG.

Teoretické zavéry jsou podpotfeny numerickou simulatci molekuly diboranu, jenz vykazuje

chemicky zajimavou elektronovou strukturu, jako napt. 3-centrové 2-elektronové vazby.

V teoretické Casti uvadime do problematiky kvantové teorie informace v souvislosti s kvantové
chemickymi systémy, vysvétlujeme motivaci, jenz stoji za nasim vybérem toho systému a prezentujeme
vysledky svych vlastnich vypocta tficasticové vzajemne informace (tripartite mutual information).
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