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Abstrakt: Prace se zabyva simulaci kvantového vypoctu diagonalizace
maticové reprezentace hamiltonianu na klasickém pocitaci pro dva rizné rozvoje
vlnové funkce v ramci limited CI (LCI) metody pro popis vSech elektront molekuly
SbH vramci Dirac-Coulombova hamiltonidanu pro dva energeticky nejnizsi
elektronové stavy X 0" a A4 1 pomoci Iterative Phase Estimation Algortihm (IPEA).

V simulacich je pouzita reprezentace evolu¢niho operatoru exp(i H At) pomoci
,compact mapping®, v teoretické ¢asti je naznaceno jakym zplsobem lze simulovat
,»direct mapping®. Je studovan vliv rizné metodiky volby vstupniho odhadu vlastniho
vektoru pro metody IPEA A a IPEA B pro které jsou rovnéZz porovnany hodnoty
pravépodobnosti tspéchu p,, pro rizné body disocia¢nich kiivek molekuly SbH. Je
ukazano, ze pro pouzit¢é LCI rozvoje a pro vstupni odhady vlastniho vektoru
vychdzejici z LCI rozvoje oznacovaného jako ,,CISD(2)* Ize obé varianty metody
IPEA pouzit az do mezijaderné vzalenosti' R ~ 6 ay. Byla zkouméana zavislost
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hodnoty p,, na piekryvu vlastniho vektoru se svym vstupnim odhadem - ‘<l//o |¢>‘ A%

ptipad¢ metody IPEA B a diskutovana pouzitelnost obou variant metody IPEA
v dalSich moznych vypoctech.

" ay znaéi v celé praci Bohriv polomér (viz seznam zkratek).





