
POVZtrlItrK

Narnen tega deia je re5evanje nekaterih problemor'. ki izhajajo iz kvantne
kemije. prevedejo pa se na povsem matematibne racunske probienie v
lincarrri algebri. Predvsem gre tu za iskanje najbliZje ortonorrlirane ltaze
k darii bazi koncno dimenzionalnega I{ilbertovega prostora oztroma za
iskanjc minimuma nekaterlh izrazov, ki j ih dobimo pri tem.

V prvem poglavju bomo najprej ponovili nekatere pojme in izreke tz
linearne algebre, ki j ih bomo rabili v naslednjih poglavjih.

V drugem poglavju bomo iskali najblizji sebi ad.jungira,n operator k
poljribnemu operatorju. Problem bomo re5ili s pomobjo analognega plob-
iema v teoriji kompleksnih Stevii.

V tretjem poglavju si bomo zastavili problem. kako poiska,ti ortonorrni-
rano bazo, najbliZjo glede na dano bazo enotskih vektorjev. Ena od
posledic re5evanja tega problema bo radunski postopek za ortogonal-
rzacrjo baze, tako imenovan Lowdinov postopek. Lowdinov postopek bo
imel nekaj lastnosti, ki j ih bolj zlana Gram-Schmidtova metoda nima.

V ietrtem poglavju bomo problern iz cetrtega poglavja nekoliko pos-
plo5ili in sicer bomo iskali ortonormirano bazo, ki bo blizu neki danrbazi
enotskih vektoriev hkrati pa tudi cim bliZje neki drugi ortonormirani ba,zi.

V zadnjem poglavju bomo poskusili ugotoviti ali re5itve minimizaci-

.tskih problem.ov, ki smo jih dobili v prej5njih poglavjih veljajo pri ra-
zliinih normah na prostoru endomorfizmov Hilbertovega prostora"
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