
Momentový problém v molekulové fyzice

Γ(E) = 2π|⟨ϕd|ĤI |χ(E)⟩|2 ⟨χ(E′)|Ĥ0|χ(E)⟩ = Eδ(E − E′)

▶ diskretizace kontinua
E, |χ(E)⟩ −→ {ϵi, |χi⟩}Ni=1 ⟨χi|χj⟩ = δij

⇒ Γ(ϵi) ̸= 2π|⟨ϕd|ĤI |χi⟩|2 !!!

▶ rozklad jednotky a výpočet spektrálních momentů∫
dE|χ(E)⟩⟨χ(E)| ≈

∑
i

|χi⟩⟨χi|

⇒ µk ≡
∫
EkΓ(E)dE ≈ 2π

∑
i

ϵki ⟨ϕd|ĤI |χi⟩⟨χi|ĤI |ϕd⟩
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Momentový problém a maximum entropie
▶ Problém: rekonstrukce nezáporné funkce Γ(E) ≥ 0∫

EkΓ(E)dE = µk, k = 0, . . . , n

▶ Řešení:
1. polynomiální rozklad – nefunguje!

2. Stieltjes imaging – Γ(E) jako váha neznámé Gaussovy
kvadratury

3. maximum entropie? – Γ(E) jako hustota pravděpodobnosti

S[Γ] = −
∫
Γ(E) logΓ(E)dE +

n∑
k=0

λn

(∫
EkΓ(E)dE − µk

)
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