
Abstrakt: Kvantové počı́tače umožňujı́ řešit některé úlohy daleko rychleji než jejich kla-

sické protějšky. Mohou napřı́klad provádět přesné výpočty energiı́ molekul metodou úplné

konfiguračnı́ interakce (FCI) s pouze polynomiálnı́m škálovánı́m. To je v kontrastu s kla-

sickými počı́tači, kde metoda FCI škáluje exponenciálně. Představujeme detailnı́ popis kvan-

tové verze metody FCI a výsledky numerických simulacı́ výpočtů energiı́ základnı́ho a exci-

tovaných stavů methylénu. Dále jsme tuto metodu zobecnili pro relativistické čtyřsložkové

výpočty a ukázali, jak efektivně řešit vlastnı́ problém Diracova-Coulombova(-Breitova) Hamil-

toniánu na kvantovém počı́tači. Funkčnost navrženého algoritmu byla ověřena numerickými

simulacemi výpočtů hodnot spin-orbitálnı́ho štěpenı́ molekuly SbH. Nakonec jsme navrhli 3-

qubitové kvantové obvody s 9-ti a 10-ti CNOT hradly, které by mohly být vhodné pro experi-

mentalnı́ realizaci.
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