Abstrakt: Kvantové pocitate umoziuji feSit nékteré ulohy daleko rychleji nez jejich kla-
sické protéjsky. Mohou naptiklad provadét presné vypocty energii molekul metodou tplné
konfiguracni interakce (FCI) s pouze polynomidlnim Skalovanim. To je v kontrastu s kla-
sickymi pocitaci, kde metoda FCI Skéluje exponencialné. Predstavujeme detailni popis kvan-
tové verze metody FCI a vysledky numerickych simulaci vypocti energii zakladniho a exci-
tovanych stavii methylénu. Déle jsme tuto metodu zobecnili pro relativistické Ctyislozkové
vypocty a ukdazali, jak efektivné fesSit vlastni problém Diracova-Coulombova(-Breitova) Hamil-
tonianu na kvantovém pocitaci. Funkénost navrZzeného algoritmu byla ovéfena numerickymi
simulacemi vypocti hodnot spin-orbitalniho St€peni molekuly SbH. Nakonec jsme navrhli 3-
qubitové kvantové obvody s 9-ti a 10-ti CNOT hradly, které by mohly byt vhodné pro experi-

mentalni realizaci.



