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Započteńı elektrostatické interakce mezi elektrony je nutné k dosažeńı kvan-
titativńı shody mezi teoríı a experimentem ve fyzice atomů, molekul, pevných
látek, atd. Protože přesné započteńı této interakce neńı možné, jsou výpočty
atomových a molekulárńıch spekter založeny na přibližné, tzv. variačńı metodě.
V rámci této metody pak započteńı elektronové interakce standardně vede na
výpočet tzv. atomových, popř. molekulárńıch integrál̊u.

S nar̊ustaj́ıćım požadavkem na přesnost výpočtu však vzr̊ustá výpočetńı
náročnost těchto integrál̊u a to jak z hlediska numerické stability výpočtu, tak z
hlediska časové náročnosti výpočtu. V nedávné době [1] se podařilo dosáhnout
značného pokroku v tomto směru pro atomové integrály. Tento pokrok spoč́ıvá
v kombinaci analytického a algebraického př́ıstupu: atomové funkce zde nejsou
definovány primárně svým analytickým předpisem, ale algebraickými vztahy
které splňuj́ı.

Je však možnost j́ıt ještě dál a atomové, popř. molekulárńı, integrály poč́ıtat
čistě algebraicky, to jest jako odmocninu z matice. Matematici vyvinuli řadu
metod pro efektivńı výpočet odmocniny z matice, viz [2]. Ćılem projektu by
bylo tuto možnost systematicky prozkoumat.
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