POVZETEK

Namen tega dela je reSevanje nekaterih problemov, ki izhajajo iz kvantne
kemije, prevedejo pa se na povsem matematicne racunske probleme v
linearni algebri. Predvsem gre tu za iskanje najbliZje ortonormirane baze
k dani bazi kon¢no dimenzionalnega Hilbertovega prostora oziroma za
1skanje minimuma nekaterih izrazov, ki jih dobimo pri tem.

V prvem poglavju bomo najprej ponovili nekatere pojme in izreke iz
linearne algebre, ki jih bomo rabili v naslednjih poglavjih.

V drugem poglavju bomo iskali najblizji sebi adjungiran operator k
poljubnemu operatorju. Problem bomo resili s pomocjo analognega prob-
lema v teoriji kompleksnih stevil.

V tretjem poglavju si bomo zastavili problem, kako poiskati ortonormi-
rano bazo, najblizjo glede na dano bazo enotskih vektorjev. Ena od
posledic resevanja tega problema bo racunski postopek za ortogonal-
izacijo baze, tako imenovan Lowdinov postopek. Lowdinov postopek bo
imel nekaj lastnosti, ki jih bolj znana Gram-Schmidtova metoda nima.

V cetrtem poglavju bomo problem iz cetrtega poglavja nekoliko pos-
plosili in sicer bomo iskali ortonormirano bazo, ki bo blizu neki dani bazi
enotskih vektorjev hkrati pa tudi ¢im blizje neki drugi ortonormirani bazi.

V zadnjem poglavju bomo poskusili ugotoviti ali resitve minimizaci-
jskih problemov, ki smo jih dobili v prejsnjih poglavjih veljajo pri ra-
zlicnih normah na prostoru endomorfizmov Hilbertovega prostora.
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