Momentovy problém v molekulové fyzice

L(E) = 2n|(¢alHIIX(E)*  (X(E")|Ho|x(E)) = ES(E — E')

» diskretizace kontinua

Ex(E) — {enIxidhly  (xilxg) =65
= T'(&) # 27 |(dal Hrlxa) > 1!

P rozklad jednotky a vypocet spektralnich momenti

JaEn®n (B)= 3 b
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Momentovy problém a maximum entropie

» Problém: rekonstrukce nezadporné funkce I'(E) > 0
/EkF(E)dE =pug,  k=0,...,n

> Reseni:
1. polynomialni rozklad — nefunguje!

2. Stieltjes imaging — I'(E) jako vaha nezndmé Gaussovy
kvadratury

3. maximum entropie? — I'(E) jako hustota pravdépodobnosti
S = - /F(E) logT(E)dE + Y A, (/E"T(E)dE - m)
k=0

Mead, Papanicolaou, J. Math. Phys. 25, 2404 (1984)
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