Algebraické metody v atomové fyzice
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Zapocteni elektrostatické interakce mezi elektrony je nutné k dosazeni kvan-
titativni shody mezi teorii a experimentem ve fyzice atomu, molekul, pevnych
latek, atd. Protoze ptresné zapocteni této interakce neni mozné, jsou vypocty
atomovych a molekularnich spekter zalozeny na priblizné, tzv. varia¢ni metodé.
V ramci této metody pak zapocteni elektronové interakce standardné vede na
vypocet tzv. atomovych, popf. molekularnich integrala.

S narustajicim pozadavkem na presnost vypoc¢tu vSak vzrustd vypocCetni
néarocnost téchto integrall a to jak z hlediska numerické stability vypoctu, tak z
hlediska ¢asové ndro¢nosti vypocétu. V neddvné dobé [1] se podafilo dosdhnout
zna¢ného pokroku v tomto sméru pro atomové integraly. Tento pokrok spociva
v kombinaci analytického a algebraického piistupu: atomové funkce zde nejsou
definovany primérné svym analytickym predpisem, ale algebraickymi vztahy
které spliuji.

Je vSak moznost jit jesté dal a atomové, popt. molekularni, integraly pocitat
cisté algebraicky, to jest jako odmocninu z matice. Matematici vyvinuli fadu
metod pro efektivni vypocet odmocniny z matice, viz [2]. Cilem projektu by
bylo tuto moznost systematicky prozkoumat.
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