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Uvod

Momentova teorie jako matematicky obor stoji na praci Cebyseva, Markova,
Stieltjese ¢i Hamburgera.[l] Ve fyzice se zacala uplatiiovat kolem roku 1960. Existuji
totiz fyzikalni problémy, které neni mozné fesit piimo, ale mohou byt pievedeny na
takzvany momentovy problém. Jednou z metod, pomoci kterych lze nasledné
momentovy problém fesit, je Stieltjes imaging. Tato metoda se vyuziva v oblasti
atomové a molekulové fyziky a 1ze ji aplikovat napiiklad na vypocet fotoioniza¢niho
ucinného prifezu atomit a molekul, rezonan¢nich Sifek, dale na popis
fotoabsorpc¢nich a disperznich jevu.

Cilem této prace je studovat vlastnosti metody Stieltjes imaging a navrzené
alternativni metody, kterd je zaloZena na pifimém rozkladu do béaze ortogondlnich
funkei. Za timto Gcelem budeme ob& metody aplikovat na problém rekonstrukce
analytické funkce zjejich spektralnich momentli a na vypocet rezonancni Sitky
metastabilniho iontu CH3F(25)%" z dat ziskanych z ab initio kvantové-chemickych
vypocti.

V prvni kapitole se budeme zabyvat jednokandlovym rozpadem metastabilniho
iontu. Ukazeme, jak lze vypocet rezonan¢ni Sitky pfevést na momentovy problém.
Nasledné popiSeme postup pro feSeni momentového problému metodou Stieltjes
imaging a piimého rozkladu do baze ortogonalnich funkci. Ve druhé kapitole
budeme studovat vlastnosti obou metod na piikladu analytické funkce. V posledni

kapitole tyto metody aplikujeme na vypocet rezonanéni §iiky iontu CH3F(25%)".



1. Teoreticko-metodologicka ¢ast

Jednou ze zakladnich charakteristik metastabilniho stavu atomu nebo molekuly
je rezonanc¢ni Sitka
h
I'=—, 1
z'

kde 7 je stfedni doba zivota Stavu. Rezonané¢ni Sitka I vyjadiuje, az na faktor 7,
pravdépodobnost na jednotku Casu, Ze se Stav rozpadne, tj. atom piejde do stavu
S niz§i energii.

Uvazujme jednokanalovy rozpad metastabilniho iontu A" na A*" a elektron

v kontinuu e". Rezonan¢ni §iika je v tomto piipadé dana vztahem

r=2ﬁ‘<®d\ﬁ\zE>z5(Ed _E), 2

kde |(Dd> je kvadraticky integrabilni vlnova funkce reprezentujici pocatecni
metastabilni stav A” 0 energii E,. | ;(E> je vlnova funkce koncového stavu systému
o energii E, popisujici atomarni iont A*" a elektron v Kontinuu. | z¢) tedy neni
integrabilni a je normovana k energii. Vlnové funkce |CDd> a | ;(E> nejsou vlastnimi

funkcemi hamiltonianu H . Pro zjednoduSeni teorie ale predpokladame vzajemnou

ortogonalitu
<q)d|7(E>=Oa<ZE|ZE'>=O- 3

V piipadé pouziti standardnich programovych baliki pro kvantovou chemii,

zalozenych na gaussovskych bazich, neni mozné vztah (2) aplikovat piimo.
Divodem je nemoznost reprezentovat vinovou funkci z kontinua | ;(E> V integrabilni

bazi. ReSenim je zobecnit formalismus zavedenim energeticky zavislé rezonancni

siky @l

2

T(E)= 27[‘<CDC, H

Xe >
a prevedeni ulohy na redukovany momentovy problém.[4]'[6]

Pro energeticky zavislou rezonanc¢ni $itku zavedeme spektralni momenty vztahem

S(k)zIEkF(E)dE=ZnIEk<CDd‘I3|‘ZE><;(E‘I:I‘CI)d>dE. 5



Pouziti kvadraticky integrabilni gaussovské baze vede k reprezentaci kontinua

diskrétnim spektrem stavi | ;(i> senergiemi E,, nebot’ je ekvivalentni uzavieni

systému do boxu kone¢né velikosti. Za predpokladu, Ze uvniti tohoto boxu s dobrou

presnosti plati
Jlze e JoE = 212 6
miizeme diskrétni spektrum vyuit k aproximaci spektralnich momentd (5) jako
S(k)= 21 Ef

¢imz je uloha prevedena na takzvany redukovany momentovy problém.

<cpd‘|:|‘7(i>r’ 7

2
Na tomto misté je tfeba zdiraznit, Ze vyraz 27[‘<C1)d ‘H ‘ )(i> neodpovidad hodnoté

I'(E,) rozpadové sitky pro tuto energii E, .

. . VInové funkce | ;(i> jsou totiZ
kvadraticky integrabilni a tedy normovany na 1, zatimco funkce | ;(E> v rovnici (4)

pro F(E) jsou normovany k energii. Spravna renormalizace je jednim z hlavnich

prinosi rekonstrukce hledané funkce ze spektralnich momentt.
A 2
Ze znalosti hodnot {Ei ,272"<(1)d H| z; >‘ } tedy muzeme wurCit spektralni

momenty S(k) a nasledné fesit redukovany momentovy problém. Rezonanéni Sitku
" z rovnice (2) pak ur¢ime jako hodnotu I'(E = E,).

Redukovany — momentovy problém:[l]’m Jsou dany momenty S(k),
k=01,...,2r—1. Naleznéte nezapornou funkci f(x), kterd pro k=0\1,...,2r-1

splituje
b
S(k) = [ X f (x)dx 8

Pokud funkci f(x) vyjadiime pomoci neklesajici distribuéni funkce F(x)

f00=2E9 e = [ fe0x, 9
dx A
muzeme momenty S(K) vyjadfit jako
b
S(k) = jxde(x). 10



Dale budeme pozadovat, aby viech 2r momentii nabyvalo konetnych hodnot.!
Momentovy problém (8) budeme fesit metodou Stieltjes imaging a piimého rozkladu

do baze ortogonalnich funkei.

1.1 Re$eni momentového problému metodou Stieltjes imaging

Stieltjes imaging je metoda pro feSeni redukovaného momentového problému
(8). Jedna se o shlazovaci metodu, ktera nedokaze postihnout jemné struktury
studovanych veli¢in, napfiklad ostra maxima v ucinnych prafezech. Metoda Stieltjes
Imaging tak poskytuje informaci pouze o globalnim charakteru hledané funkce.

Algoritmus, ktery podrobné popiSeme niZe, vyuziva zaporné momenty S(—k),

k >0, definované vztahem
b
S(-k) = [x* f (x)dx. 11

Dtvodem je, ze v nékterych aplikacich kladné momenty S(k) (8) diverguji.
Ptikladem je vypocet fotoionizacniho G¢inného priifezu v atomu vodiku.®! Dalsim
divodem je obecné lepSi numerické chovani S(—k) oproti kladnym spektralnim
momentim. V ur¢itych aplikacich je vSak nutné pracovat i s kladnymi momenty
S(K), v tom piipad¢ je nutné algoritmus upravit.

Metodu Stieltjes imaging lze shrnout do nékolika kroku. Nejprve nalezneme
rekurentni relaci pro polynomy, které jsou uréené ze zapornych momenti S(—Kk) a
ortogonalni vici zatim neznamé funkci f(X). Pomoci téchto polynomut ziskame
uzlové body a vahy Gaussovy kvadratury a nalezneme Stieltjesovu distribuci, ktera
je aproximaci k distribuéni funkci (9). Numericka derivace Stieltjesovy distribuce
pak vede na aproximaci hledané funkce f(x) , ¢imz je vyfeSen redukovany
momentovy problém (8).

Momenty S(—k), k=0J1,...,2r —1, urcuji posloupnost ortogonalnich polynomt

V proménné 1/ X [118]

n

Q,[1/x)=>"Q;(1/x) 12

i=0

stupné 0 az r. Polynomy jsou ortogonalni na intervalu [a,b]s vahovou funkci f (x)



'b[Qn (L/x)Q, @/ x)f (x)dx = N,&,,, 13

a spliyji rekurentni relacil!

Qo (1/ X) =1
Q@/x)=1/x-a, 14
Qn (1/ X) = (1/ X— an )Qn—l (1/ X)_ bn—lQn—Z (1/ X)’

kde koeficienty a_, b, jsou dany vztahy!!

Farx)Q, @) 1 (0

a, =" 15
j [Q,., @/ X)] f (x)dx
[[Q. @/ x)[ £ (x)dx

bn—l = s . 16
[[Qu . @Wx)F f (x)dx

Alternativné Ize koeficienty a,, b, , zapsat jako

1 b n-1
a, = 1/x)"Q,, [/ x)f (x)dx— ) a 17
T LRSI OIS 3
b - 1 i(l/x)”lQ (L X)f (x)dx, 18
"t bbb, , 2 -

kde
b
4= [[Qu @/ x)F F (x)dx 19

Vztahy (15) a (17), resp. (16) a (18), jsou ekvivalentni. Dikaz viz reference [1].
V numerické implementaci budeme momenty (11) aproximovat pomoci

uzlovych bodt 1/ x; avah w,
N;
S(—k) = > x w, 20
i=1

a integral ve vztahu (17) pak vyjadiime jako

N;

[@/%)"Q, @/ x)f ()dx ~ 7%, )" QL X ;. 21

i=1

Rekurentni relace v této aproximaci nabyva tvaru



Qo (1/ X ) =
Ql(ll Xi ) =1/ —& 22
Qn (1/ X ) = (l/ Xj —a, )Qn—l (1/ X; )_ bn—lQn—Z (1/ X; )

s rekurentnimi koeficienty

a, = #i(ll X )n Qn—l(ll X; )Ni _§a|

byb,..b, ;=
1 N

by = > (/%) Q. A/ X, .

0 1"' n-2 i=l

23

VySe popsany algoritmus pro generovani ortogonalnich polynomi Q, (1/ Xi) se
pro vysoka n stava nestabilnim, nebot’ velmi rychle akumuluje zaokrouhlovaci chyby
dané rozdilem velkych cisel. Pti vyuziti 64-bitové presnosti dava algoritmus dobré
vysledky do tadu pfiblizné n = 15, pfi vyuziti 128-bitové piesnosti az do fadu
piiblizng n = 25.1 V této praci byla pouzita implementace metody Stieltjes imaging,
vyvinuta Averbukhem™, ktera pracuje se 128-bitovou presnosti.

Nyni jiz méme rekurentni relaci pro generovani ortogonalnich polynomu

Q, (1/ Xi) fadi n=0,,...,r, které¢ jsou uréené pomoci 2r momenti S(—k) . Dale
budeme hledat uzlové body x; a vahy w, pfislusné Gaussovy kvadratury.

Gaussova kvadratura:!! Uvazujme nésledujici vztah pro vypodet integralu
b N
|[g(><)]Ejg(x)f(x)dxzZWiQ(Xi)E Iy [9(X)], 24
a i-1

kde f(x)je vahova funkce, 1[g] a I,[g] jsou linearni funkcionaly. Rekneme, Ze

kvadraturni vzorec |,[g] je Gausstv, jestlize I|,[x"]=1[x"], pro vSechna
n=01...,2N —-1.
Uzlové body 1/x; pro n-bodovou kvadraturu jsou nulovymi body ortogonalnich
polynomtt Q, (1/x,)
Q,@W/x)=0 i=12..n 25
Véhy obdrzime pomoci polynomu stupné nizSich nez n

nl -1

1/x

w, = —m: . 26
N

o

m



Veskeré uzlové body lezi uvnitf intervalu [a,b], vahy jsou nezaporné. Dale plati, ze
mezi dvéma uzlovymi body, které ptisluseji kvadratuie fadu n-1, lezi vzdy pouze
jeden uzlovy bod pfislusejici kvadratuie fadu n. Uzlové body a vahy piislusejici
n-bodové kvadratute reprodukuji prvnich 2n momentd.

Pro urceni uzlovych bodd 1/x, mizeme vyuzit témef jakoukoli numerickou
metodu pro nalezeni kofent polynomﬁ.[g] Obecné vsak nelze vyuzit metody zalozené
na dobrém pocateénim odhadu kotenti, jako je napiiklad Newtonova-Raphsonova
metoda, protoze 0 Q,(1/X,) nemame Zadnou apriorni informaci. Zde uvedeme
metodu, pomoci niz obdrzime uzlové body 1/x; jako vlastni hodnoty tridiagonalni
matice.

Sadu ortogonalnich  polynomut {Qn (1/ X)} mizeme vyjadfit pomoci
ortonormélnich polynomi {R (1/x)}

Q,@/x)=(-D)"N}Y?R, (1/X), 27

kde {R,(1/x)} splituji relaci ortonormality
b
j R (/)R A/x)f(x)dx=3,,. 28

Rekurentni relace (14) pak nabyva tvaru

A/ X)R, (11 x) = — /b, R, 1/ X) + &,R, (1/ X)

@/ X)R, 1/ x) =—/b, R, @/ x)+a,R, ,(1/x)— /b, ,R, ,(1/X)
Rekurentni relaci (29) vyjadiime pro polynomy do fadu n v maticovém zapisu
~Jb, R, (1/x)

al
-yb, a,  —b, R, (1/x)
~Jo, a, -.b, R, (1/x)

Y, bn—z a,, - bnfl Rn—z (1/ X)
Y bn—l a, Rn—l (1/ X)

29

30
R, (1/x) 0
R, (1/x) 0
R, @/ 0
= (1/x 2(: )| :
R, ,(1/x) 0
R @/x)) \=b,R, (/%)



Pro kotfeny 1/x, polynomu R, (1/x), a tedy také polynomu Q, (1/x), posledni

vektor z rovnice (30) zcela vymizi a rovnice tak piejde na tvar

a, —\/b—l Ro (/%)
-yb, a,  —b, R, (/)
_\/E a; _\/E Rz (1/ Xi)

W bnfz an—l - bn—l Rnfz (1/ Xi)
Y, bn—l an Rn—l (1/ XI)

31
R, (1/,)

R (L/x,)
R,(1/x,)

R o (/%)
Rn—l (1/ Xi )

Uzlové body 1/x, pak obdrzime jako vlastni hodnoty této realné symetrické
tridiagonalni matice.
Pomoci ziskanych uzlovych bodi a vah Gaussovy kvadratury zkonstruujeme

aproximaci Stieltjesovy distribuce F ™ (x) fadu ntOM
FO(X)=0 x<x,

FO(x) = ij X, < X< Xy
< 32

FOM)=>w, =S(0) x,<x.
j=1

Z vyse uvedeného vztahu je zfejmé, ze Stieltjesova distribuce je definovana a také
spojitd viude kromé& bodii X;, proto dodefinujeme hodnotu F™(x,) jako primér

jednostrannych limit v bodé X;
) _1lcm Q)
F (xi)_E[F (x, —0) + F™ (x, +0)] 33

Nakonec numerickou derivaci Stieltjesovi distribuce F™ (x) dané vztahy (32) a

(33) ziskame aproximace n-tého fadu f ™ (x) hledané funkce f(x) jako



W
1“(”)(x)=1—1 X <X
2 X,
f ™ (x) _ Wi T W X <X< X, 34
2 XiJrl_Xi

fWx) =0 x, <x,
¢imz je redukovany momentovy problém (8) vyiesen. Vztahy (34) predstavuji tzv.

hlavni reprezentaci hledané funkce.

1.2 Reseni momentového problému metodou p¥imého rozkladu do baze

ortogonalnich funkci

Hledanou funkci f (x) z rovnice (8) lIze rozvinout do baze ortogonalnich funkci

¥, (x) jako
F(x) = gck‘ﬂ ). 35
Zde {\I’k (X)}f:0 je sada funkci spliiujici relaci ortogonality
b
[ ® 00%, (09dx = N, 5. 36
Aproximace fadu n hledané funkce f(x) je pak rozvoj
f ™ (x) = gck\Pk (X). 37
Definujme zobecnéné spektralni momenty S (k) jako
S(k) = i f (X)P, (X)dx. 38

Pokud do tohoto vztahu dosadime vyraz (37), ziskdme vztah mezi koeficienty

rozvoje a zobecnénymi momenty

S(k) = ic, ilp, (X)W, (X)dx = N,c,, 39

a

kde N, je normalizacni konstanta (36). Zde jsme vyuzili zZamény sumy a integralu.
Pro numerickou implementaci rozvoje znamé funkce f(x) je vyhodné vyjadfit

momenty S (k) pomoci vhodné Gaussovy kvadratury (24)



§(k) = iwl f (X| )\Pk (X|) 40

kde {w,}; jsou véhy a {x,}\, uzlové body této kvadratury. Pomoci vztahti (39) a

(40) potom vyjadiime koeficienty rozvoje C,

1 &
Cy :_ZW| f(XI)\Pk (X|) 41
Ny 1=

a po dosazeni do vztahu (35) ziskame aproximaci funkce f(x).

V ptipad¢ neznamé funkce f(x) nelze ale tento postup vyuzit, nebot’ neumime
vycislit tuto funkci v libovolné zvoleném bod¢ x,. Konkrétné v ptipad€ aplikace
rozvoje na vypocet energeticky zavislé rozpadové Siiky (4) z diskrétni reprezentace

kontinua |y,) mame zab initio vypoctd kdispozici pouze sadu dat
{Ei ,272"<(Dd |I—A||;(I >‘2}, kde 272"<CDd |I—A||;(I >‘2 dokonce ani neni rovno hodnoté hledané

funkce T (E) vbodé¢ E.. Podobné¢ jako ve vztahu (7) ale mizeme zobecnéné

momenty aproximovat jako

§(k) = Zﬂijk (Ei *q)d ‘H‘Z|>

2

42

a Z nich pomoci vztahu (39) opét pfimo ziskat koeficienty rozkladu rozpadové $iiky
['(E) do baze ¥, (E)

V porovnani s metodou Stieltjes imaging je tento postup vyrazné jednodussi a
nevyzaduje 128-bitovou piesnost. Jeho stabilita a rychlost konvergence muze byt
oviem vyrazné ovlivnéna volbou ortogondlni baze ¥, (x). V kontextu aplikace na
vypocet rozpadovych §ifek ma navic zjevny nedostatek ve skutecnosti, Ze nezarucuje
nezéapornost ziskané funkce I’ (E) Metoda piimého rozkladu do tii rGznych bazi
ortogonalnich funkci, odvozenych z Legendreovych polynomt, je implementovana
v programu Legendre (viz pfilozené CD), ktery pracuje s 64-bitovou piesnosti.
V nasledujicich dvou kapitolach provedeme podrobnéjsi srovndni na konkrétnich

aplikacich.

10



2. Studium metod na prikladu analytické funkce

V této kapitole se zabyvame studiem metod Stieltjes imaging a pifimého
rozkladu do baze ortogonalnich funkci a jejich srovnanim. Pro analyzu metod jsme
zvolili nezapornou analytickou funkci

f(x) = x%e™, 43
ktera ptiblizn€ odpovida charakteristické zavislosti rozpadovych Sifek na energii.

Na intervalu 1 =(0,3) jsme vygenerovali N, -bodovou Gaussovu-Legendreovu
kvadraturu s uzlovymi body X; a vahami w;. (viz Pfiloha ¢. 1) Hodnotu N, jsme
zvolili jako N, =100. Po uréeni funk¢nich hodnot v kvadraturnich bodech f(x;)
jsme ziskali dvojice {x,,F.}", kde F, =w; f(x;). Dvojice {x, F.}", jsou vstupnimi

hodnotami program@i Stieltjes imaging a Legendre. Faktor w; Vv hodnotach F

zajist'uje, ze spektralni momenty funkce f(x) ziskdme pfimou sumaci
S, =D XF, 44

stejné jako v ptipadé dat ziskanych z ab initio vypoéta (srovnej s rovnici ¢. (7)).

Programy tedy mlizeme beze zmény pouZzit na oba typy problému.

2.1 Studium metody Stieltjes imaging

Funkéni hodnoty Vv uzlovych bodech hlavni reprezentace ™ (x.) (34) pro fady
n={5,..,.30} ziskané metodou Stieltjes imaging jsou vykresleny v grafu ¢. 1. Je
ziejmé, 7e po dosazeni uréitého fadu n jiz viechny hodnoty f™(x.) lezi na jediné
hladkeé kiivce. Tato kiivka predstavuje aproximaci hledané funkce f(Xx).

V kapitole 1.1 jsme uvedli, ze stabilita programu Stieltjes imaging klesa se

zvySujicim se fadem n. Budeme tedy hledat nejmensi fad n takovy, ze funkéni
hodnoty v uzlovych bodech hlavni reprezentace ™ (x,) vSech nasledujicich add n
jiz lezi na téze kiivce. Z kapitoly 1.1 dale vime, Ze u dvou po sobé€ jdoucich fadt
metody Stieltjes imaging dochazi k separaci kvadraturnich bodd, tj. mezi dvéma
kvadraturnimi body, které piisluseji fadu n—1, lezi pravé jeden kvadraturni bod
ptislusejici fadu n.M Je tedy vyhodné pouzit k interpolaci vysledky nékolika po sobé

jdoucich tadua jako jediné sady dat, nebot’ tak ziskdme jemnéjsi vzorkovani funkce
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nez zkazdého tadu zvlast. Proto zavedeme interpolaéni kiivky 7 (x) , které
prokladaji funkéni hodnoty v uzlovych bodech hlavni reprezentace f™(x.) tfi po
sob¢ jdoucich fadlt n az n+2. V této praci pouzivame interpolaci kubickymi spliny,
standardné¢ se ovSem pouzivaji Hermitovy kubické spliny, které zachovavaji

monotonii funkce.[*?
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Graf ¢. 1: Funkéni hodnoty ™ (x,) v bodech hlavni reprezentace pro rtizné fady n

metody Stieltjes imaging.

V grafu ¢&. 2 jsou vykresleny kiivky 7 (x), 7® (x), *?(x), *®(x)a ¢ (x).
Se zvysujicim se fadem n interpolaéni kiivky 7™ (x) konverguji k hledané funkci
f (). Z grafu je patrné, e interpolaéni kiivky 7 (x) a %% (x) jiz vizualné dobie
splyvaji. Konvergence k hledané funkci f(x) tedy byla dosazena v fadu n =18, coz

odpovida 18-ti bodové kvadratufe a aproximaci polynomem fadu 35 Vv proménné
1/ x.

Metoda Stieltjes imaging umist'uje vice kvadraturnich bodi tam, kde dochézi
Kk rychlé zméné ktivky, a méné tam, kde kiivka vykazuje pouze pozvolné zmény.[l]

Tato vlastnost je z grafu ¢. 2 dobfe patrnd. Vidime, Ze hustota bodi hlavni

reprezentace je znatelné vyssi v oblasti x <0,8, kde funkce f(x) rychle roste. Po

dosazeni maxima klesa funkce pomaleji, a proto je v této Casti grafu nizsi hustota
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kvadraturnich bodii. Pro x> 2 kvadraturni body v nizsich fddech metody dokonce
zcela chybi.
V piipad¢ aproximace znamé analytické funkce f(Xx) je také mozné studovat

maximalni absolutni chybu

€, = max

n

(f -0 )(Xi )" 45

xiel
danou jako maximum rozdilu analytické funkce f(x) a aproximativnich hodnot
f ™ (x,) v bodech hlavni reprezentace. Zavislost maximalni absolutni chyby e, na
fadu n metody Stieltjes imaging je vykreslena v grafu ¢. 3. Z grafu je ziejmé, ze
maximalni absolutni chyba e, systematicky klesa az do nejvyssiho fadu n =30, kde
metoda dosahuje maximalni presnosti pfiblizné 7-107*. Rad, ve kterém jsme uréili
konvergenci pomoci vizualniho kritéria, tedy n =18, aproximuje funkci f(x)

s presnosti asi 1,5-107°. Relativni chyba se tedy pohybuje v ¥adu jednotek procent.

0.07 T T T T

(5)
B
(14)
(18)
006 | T(19) 1
n=5 o]
n==6 .
n=7
0.05 |- n=8 N
n=9
n=10 v
n=14
n=15
0.04 | n=16 il
E. n=18 -
= n=19 o
A n=20 o
0.03 | n=21 o
0.02 } .
001 | § 1
0 l l 1 l 1
0 0.5 1 1.5 2 25 3

Graf ¢. 2: Interpolaéni kiivky 7™ (x) uréené pomoci tfi po sobé jdoucich fada n

metody Stieltjes imaging.

Metoda Stieltjes imaging zachovava pozitivnost aproximované funkce, nebot’
tato hraje roli vahové funkce v relaci ortogonality (13) pro posloupnost ortogonalnich

polynomu Q, (1/x).Nevyhodou je obvykle nizka hustota kvadraturnich bodi hlavni

reprezentace, ve kterych je aproximace hledané funkce vycislena. Dalsi problém
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predstavuje urceni konvergence. V piipad¢ neznamé funkce mame k dispozici pouze
vizualni kritérium dosazeni hladké kiivky napti¢ co nejvétsim poctem tadi. Obvykle
také nevime, je-li vyssi fad vynucen skute€né vyznamem vysokych momentt S(—k)
nebo ,,fidkosti* kvadraturnich bodt pro nizké fady. Metoda Stieltjes imaging navic
ani v piipadé analytické funkce a presnych spektralnich momentt nedosahuje vysoké
ptesnosti, a to jednak z ddvodu nestability algoritmu, ale predev$im v disledku

pouziti numerické derivace Stieltjesovy distribuce (34).

n-nn? ! 1 T ! ! T T I ! T T T I ! T T ! ! T T !

0.006 - .
0.005 |- i
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5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20 21 22 23 24 25 26 27 28 29 30
n

Graf ¢. 3: Zavislost maximalni absolutni chyby e, na fadu n metody Stieltjes

imaging.

2.2 Studium metody ptimého rozkladu do baze ortogonalnich funkci
Metodu piimého rozkladu do baze ortogonalnich funkci jsme popsali v kapitole
1.2. Pro analyzu metody jsme zvolili funkce W(x), W(1/x) a W¥(arctan x), které jsme
odvodili pfislusnou substituci z Legendreovych polynomi L(x) (viz Ptiloha ¢. 1).
Tyto funkce jsou ortogonalni na obecném intervalu (a,b). Funkce W v substituci

1/x jsme zvolili proto, ze efektivné vyuzivaji zaporné momenty (38) a metoda

pfimého rozkladu do baze W(1/x) je tak ekvivalentni metod¢ Stieltjes imaging.

Substituce arctan x byla zvolena na zakladé faktu, Ze prubéh funkce arctanx je
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Vv okoli bodu x =0 téméf linearni, zatimco pro velkd X se méni velmi pomalu. Toto
chovani muze byt vyhodné v kapitole 3.1 pro urceni rezonanéni Sitky I' jako
I'(E = E, =0), nebot’ zvysi citlivost metody v okoli relevantnich energii na tkor
vysokoenergetické Casti spektra.

V grafu &. 4 jsou zobrazeny aproximace f ™ (x) (37), zkonstruované pomoci
bazovych funkci W(1/x) . Se zvySujicim se fadem n je patrna konvergence
aproximaci k funkci f(x) (43). Aproximace fadu vysSich nez n=11 v rozliSeni
tohoto grafu jiz zcela splyvaji a nelze je od sebe vizualné odliSit. Vizudlni
konvergence k hledané funkci f(x) tedy byla dosazena v fadu asi n=11.

0.07 T T T T

BWKN

0.06 |-

=23 3S5S3333
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0.05 [~
0.04
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-0.01

-0.02 | | 1 | |

Graf ¢&. 4: Konvergence aproximaci f ™ (x) zkonstruovanych pomoci bazovych

funkci W(1/X).

Grafy aproximaci zkonstruovanych pomoci béazovych funkei W(x) a
W(arctan X) vypadaji analogicky a pro usporu mista je neuvadime. Vizualni
konvergence k funkci f(x) svyuzitim bazovych funkci W(x) nebo ‘W(arctan X)
byla dosazena Vv obou piipadech piiblizné viaddu n=14. Nalezeni konvergence
pouhym vizualnim porovnanim kiivek f ™ (x) je oviem nepiesné. Lepsi informaci o

rychlosti konvergence ziskame studiem koeficientti rozkladu ¢, (41).
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V grafu ¢. 5 je vyobrazena zavislost koeficientti ¢, na fadu n v logaritmické
Skale, a to pro koeficienty uréené pomoci vSech tii typti bazovych funkci. Z grafu je
patrné, ze absolutni hodnoty koeficientd ¢, klesaji k hodnotam 10, kde se pokles
zastavi. Pro vysoka n dale osciluji kolem této hodnoty. Toto je dano pouzitim
64-bitové presnosti v numerické implementaci s relativni chybou & ~2-107*°. Rad
pottebny k dosazeni pozadované urovné presnosti aproximace z grafu odecteme tam,
kde hodnoty koeficientii ¢, poklesnou pod danou hodnotu.

Kiivky zobrazené v grafu €. 5 se vyrazné lisi rychlosti poklesu. Do tadu n=7
nejrychleji  klesaji koeficienty pro W(arctanx), poté se ovSem nejrychleji
konvergentni metodou stava baze Y(1/x). Koeficienty bazovych funkci
Y(arctanx) od tadu n=10 klesaji naopak nejpomaleji. Maximalni numerické
ptesnosti je dosazeno v fadu n =20 pro bazové funkce W(1/x), n =25 pro bazové

funkce W(x) a n=236 pro bazové funkce ¥(arctan x).

'1 ) L ! I T 1 I T
N pro funkce ‘¥(x)
-2 pro funkce ¥(1/x) — ]
3 pro funkce ‘¥(arctan x)
-4 4
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6 4
7 4
\u
_ BF \ 1
c
O gl i
= \‘».\
o -10 | \ B
o 1
=} \ 1
4
'12 B \II -
43 F
14 b
a5 -
<16
a7 - 4
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Graf ¢. 5: Prubéh koeficienti c, pro tii studované substituce.

Maximalni absolutni chyba aproximace zndmé analytické funkce f(x)

e =max (f - f‘”))(x)‘ 46

n xel

je dana jako maximum rozdilu analytické funkce f(x)a aproximace f™(x) na

daném intervalu I.
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Graf ¢. 6 znazoriiuje V logaritmické Skéle maximalni absolutni chybu e, pro
fady n=4{0,..,60}. Pii pouziti bazovych funkci W(x) nebo W (1/x) Ize funkci f(x)
aproximovat s piesnosti fadové az 10", které je dosazeno v fadu n =24, resp.
n=18. Pfi pouziti W (arctan X) je maximalni pfesnost piiblizné o fad nizsi, navic az
pro vysoky tad aproximace n=35. Kfivka maximalni absolutni chyby aproximace
se substituci arctan x klesa nejrychleji az do fadu n =5, od fadu n = 8 klesa naopak
nejpomaleji. Od taddu n=5 je nejrychleji konvergentni aproximaci rozvoj do
W(1/x). Pro vysoka n lze pozorovat pozvolny narist chyb €, a to od fadu n, kde
bylo dosazeno maximalni pfesnosti. Dalsi zvySovani fadu aproximace zde vede

pouze k akumulovani zaokrouhlovaci chyby, nebot’ nacitame ¢leny, které jsou v dané

numerické ptesnosti zanedbatelné a jsou tedy touto chybou dominovany.
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-2 j_\/ pro funkce ‘P(1/x) — A

3 N pro funkce ¥(arctan x)

-4 4

AN
5 F ‘\\‘ .
..G L '\I i
1

Nas \ 4

8 r ! e
¢ o i\ -
o L \ .
o <10

11 F '\ 4

2 ‘\ -

43 '.‘\ 4

44 F ' P a—

\ P S———

15 F \\/____ e T |

16 F 4

a7 F 4

_18 1 | | 1 1 | | 1 1 | 1

Graf ¢. 6: Zavislost maximalni absolutni chyby e, na fadu n pro tfi studované

substituce.

Graf ¢. 7 je souhrnem dvou piedeslych grafi a zobrazuje porovnani poklesu
koeficientli ¢, a maximalnich absolutnich chyb e, pro dané baze. Je ziejmé, ze
ptesnost n-té aproximace fadoveé odpovida hodnoté n-tého koeficientu, coz umoznuje
uréeni konvergence na pozadované urovni piimo na zdkladé¢ hodnot koeficientli

rozvoje, jak bylo navrzeno vyse.
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Graf ¢. 7: Zavislost koeficientd ¢, a maximalni absolutni chyby e, na fadu n

pro bazové funkce W(X), ¥(1/x) a ¥(arctan x).

Dtvodem snizené piesnosti rozkladu do baze W(arctanx) je horSi stabilita
numerické integrace pomoci zvolené Gaussovy kvadratury, ktera je odvozena
z polynomt W(x) a je tedy pro tuto bazi optimalizovana. Pfi¢ina tohoto problému je
demonstrovana v grafech ¢. 8 a 9, v nichZ jsou znazornény prib&hy bazovych funkci
Y(x) a W(arctan x) na intervalu (a,b) =(0,3) . Kofeny bazovych funkci ¥ (x) jsou
symetricky rozmisténé kolem bodu x =1,5. Kotfeny bazovych funkci W(arctan x)

jsou rozmisténé asymetricky a hromadi se v okoli bodu a. Zde dochazi k rychlejsi
oscilaci funkci nez v okoli bodu b. To zpisobuje narist chyby pfi numerické

integraci, nebot’ pro vyssi n je stobodova kvadratura k integraci funkci ‘¥, (arctan x)

Vv okoli bodu a nedostate¢nd. Abychom doséahli stejné numerické pfesnosti jako pii

rozkladu do bazovych funkci W(x) nebo W(1/x), museli bychom zvysit fad

kvadratury pfiblizné na N, =300.
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Graf €. 9: Pribéh bazovych funkci W, (arctan x) .

Graf & 10 zobrazuje vliv nahodné chyby ve vstupnich datech {x, F}" na
hodnoty koeficienti ¢, a maximalnich absolutnich chyb e, urcenych pomoci

bazovych funkci W(1/x). Nahodny sum s amplitudou A=10"° jsme aplikovali na
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hodnoty x nebo F. Z grafu lze vyc¢ist, ze pokud aplikujeme nahodny Sum na hodnoty
F, pokles koeficientll ¢, se nezméni, a to aZ do fadu daného amplitudou Sumu A. Po
dosazeni této hodnoty nastava u koeficientl c, oscilace stejného charakteru jako pii
dosazeni strojové presnosti pro ¢ista vstupni data (srovnej graf ¢. 5). Také rychlost
poklesu maximadlnich absolutnich chyb e, se vlivem Sumu neméni, minimum a
nasledny pozvolny nartst chyby ovSem nastdva jiz o dva fady dfive nez je tad
amplitudy Sumu. Nahodny Sum v hodnotich X se projevi analogicky, rychlost
poklesu maximalni absolutni chyby e, se vSak zméni az v fadu daném amplitudou
Sumu A. Ke stejnému zavéru dospéjeme i1 pro bazové funkce W(x) a W(arctan x),

ptislusné grafy pro Gisporu mista neuvadime.
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Graf ¢. 10: Zavislost koeficientl ¢, a maximalnich absolutnich chyb e, na fadu n

pro bazové funkce W(1/Xx) pii zaSuméni vstupnich dat.

2.3 Porovnani vystupt obou metod

Rad konvergence metody Stielties imaging jsme uréili jako n=18, coz

odpovid4d polynomidlni interpolaci fadu 35 Vv proménné 1/x. DosaZend piesnost
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aproximace funkce f(x) je pfiblizné 15-10*. U této metody méame ovsem
k dispozici pouze vizualni posouzeni konvergence, na rozdil od rozkladu do
ortogondlni baze, kde mulzeme zkoumat chovani koeficientl rozvoje c,.
Nejvhodnéjsi substituci metody rozkladu do baze ortogonalnich funkci je 1/ x, nebot
ze vsech tii studovanych bazi dosahuje maximalni numerické piesnosti nejrychleji, a
to viadu n=20. Nejméné¢ vhodnou metodou je rozklad do baze ‘W(arctan x),
protoze konverguje az pro relativné vysoky tdd n=36. Rozklad do baze Y(X)
konverguje v fadu n = 25. Metodou rozkladu do vSech tii studovanych ortogonalnich
bazi 1ze dosdhnout piesnosti fadové az 10*°. Nevyhodou metody piimého rozkladu
je, Ze na rozdil od metody Stieltjes imaging obecné nezachovava pozitivnost
aproximované funkce. Tato vlastnost se projevi ovSem az v kapitole 3.

V grafu ¢. 11 jsou znazornény kiivky ziskané jak metodou Stieltjes imaging, tak
pfimym rozkladem do baze ortogonalnich funkci W(x), W(1/x) a ¥(arctan x), které
ptisluseji tadum, ve kterych bylo dosazeno konvergence k funkci f(x) (43).
V tomto grafu jsou dale zobrazeny body hlavni reprezentace metody Stieltjes
imaging pro fady n=1819,20, které pro ptehlednost znac¢ime ng,.
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Graf ¢. 11: Porovnani aproximaci metody Stieltjes imaging a ptfimého rozkladu do

baze Y(x), W(1/x) a W(arctan x), ve kterych bylo dosazeno konvergence k funkci
f(x).
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3. Aplikace metod na vypocet rezonancni Siiky iontu
CH3F (257"

3.1 Metoda Stieltjes imaging

V této kapitole aplikujeme metodu Stieltjes imaging na vypocet rezonancni Sitky
iontu CH3F(25)%" z ab initio dat, ziskanych metodou Fano-ADC.P™ podrobnosti
téchto vypoctl neuvadime, nebot’ jdou za ramec prace a zde pouze poskytuji ptiklad
realistickych dat. Energie E byla ve vstupnich datech posunuta tak, ze energie E,
metastabilniho stavu odpovida nulové energii. Hodnoty hlavni reprezentace I'(E)

pro fady n={5,..,30} ziskané metodou Stieltjes imaging jsou vykresleny v grafu
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Graf ¢. 12: Hodnoty hlavni reprezentace I'(E) pro rizné fady n metody Stieltjes
imaging.

Pro nalezeni nejmensiho fadu n metody Stieltjes imaging, ve kterém je dosazeno

konvergence k hledané funkci T'(E), jsou v grafu ¢. 13 zobrazeny interpolacni
kiivky T™ (E), které prokladaji funkéni hodnoty tif po sobé& jdoucich #add n (srovnej
s 7™ v grafu &. 2). Se zvySujicim se fadem n interpolaéni kiivky '™ (E) dobie

konverguji k jediné funkci T'(E) a je patrné, Ze interpolacni kiivky T'"%(E) a
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I*Y(E) jiz vizualng dobte splyvaji. Konvergence k hledané funkci T'(E) tedy byla
dosazena pfiblizné v fadu n =10, coz odpovida 10-ti bodové kvadratuie, respektive
aproximaci polynomem fadu n =19 v proménné 1/ E. Hodnoty hlavni reprezentace
I'(E) nabyvaji pouze kladnych hodnot, coz je v souladu s fyzikalnimi hodnotami

rezonanénich Sifek.
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Graf ¢. 13: Interpolaéni kiivky I'™ (E) uréené pomoci tfi po sobé jdoucich fadt n
metody Stieltjes imaging.

Pro vétsinu aplikaci je dtlezita hodnota rozpadové Siiky pro energii pocatecniho
stavu I'; zrovnice (2), kde I'=T(E, =0). Zavislost rozpadové Sitky I' na fadu n
interpola¢ni kiivky TV (E) je znazornéna v grafu &. 14. Od fadu n=14 rozpadova
sitka T osciluje kolem hodnoty 6,6-10° Ha. Vyslednou hodnotu rozpadové siiky
jsme tak uréili jako I'=(6,6+01)-10° Ha. To odpovidd stfedni dobé& Zivota
r=36fs.
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Graf ¢. 14: Zavislost rozpadové Sitky I' na fadu aproximace n.

3.2 Metoda piimého rozkladu do baze ortogonalnich funkci

V této sekci vyuzijeme k rekonstrukci rozpadové Sitky T'(E) pro iont
CH3F(25)?" z ab initio dat metodu pfimého rozkladu do baze ortogonalnich funkei
Y(x), W(/x) a W(arctan x).

Dle vztahu (37) jsme zkonstruovali aproximace I'™ (E) hledané funkce I'(E)
pro fady n={0,..,65} pro tii uvazované baze. V grafu ¢. 15 jsou znazornény
aproximace '™ (E) zkonstruované rozkladem do bazovych funkci W(x). Vizualni
posouzeni grafu svadi k zavéru, Ze konvergence je dosazeno v fadu n =21, nebot’
interpolaéni kiivka prisluSejici tomuto tadu splyva s kiivkami nasledujicich tadu
(srovnej graf €. 4). Pii dalSim zvySovani fadu n ovSem dochazi k vyrazné zméné
priibéhu aproximaénich kfivek (ktivky IT®¥(E) a T'*?(E)). Z grafu je dale ziejmé,
7e aproximace I'“*?(E) piechazi pro E >8 Ha do zapornych hodnot, coZ je

v rozporu s fyzikalnimi vlastnostmi rezonanc¢nich Sitek. Je to zplsobeno pfilisnou

volnosti metody, nebot” pozitivnost I'(E) neni na rozdil od Stieltjes imaging pfimo

vynucovana.
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Graf &. 15: Aproximace T'™ (E) zkonstruované pomoci bazovych funkci W(x).
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Graf &. 16: Aproximace T'™ (E) zkonstruované pomoci bazovych funkci W(1/x).

V grafu ¢&. 16 jsou zobrazeny aproximace I'™ (E) ziskané rozkladem do baze
W(@/x). Dobré vizualni konvergence bylo dosazeno viadu n=18. Opét vsak

dochazi k prekmitu aproximaci do zapornych hodnot. Aproximace zkonstruované

rozkladem do baze W(arctan x) jsou vykresleny v grafu ¢. 17. Pro tuto substituci
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bylo dosazeno konvergence jiz v fadu n=11. Zatimco u metody rozkladu do baze
W(x) se pii zvySovani fadu n po dosazeni konvergence méni charakter kiivky
v okoli E=0Ha, u rozkladu do baze W(1/x) nebo W(arctan x) se pouze zvétsuji
oscilace pro E >3 Ha, které jsou fyzikaln¢ méné relevantni. Tento problém
potvrzuje skuteCnost, ze pouhé vizualni posouzeni aproximativnich kiivek rtiznych
fadi neposkytuje informaci dostatecnou k vyhodnoceni kvality a charakteru

konvergence.
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Graf ¢&. 17: Aproximace T'™(E) zkonstruované pomoci bazovych funkci

W(arctan x) .

Lepsi informaci o charakteru konvergence opét ziskame studiem koeficientt
rozkladu c, (srovnej graf ¢. 5). V grafu ¢. 18 je zobrazena zavislost absolutnich
hodnot koeficientti rozkladu ¢, na fadu n pro bazové funkce W, (1/x). V tomto grafu
je znatelny systematicky pokles koeficienti ¢, az do tadu n=20. Hodnoty

koeficientti ¢,, n=0,...,20, jsme prolozili linearni regresni ktivkou L, (0,20). U

reg
vysSich fadi je patrna oscilace stejného charakteru jako pii aplikaci nahodného Sumu
na vstupni data u analytické funkce (srovnej graf ¢. 10). Koeficienty c, pro
n> 20 zde osciluji kolem hodnoty A=5-10"* Ha. V kapitole 2.2 jsme ukdizali, Ze

chyba ve vstupnich datech se promitne do koeficientll rozvoje c, pfiblizné stejného
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fadu, jako je amplituda Sumu. Graf ¢. 18 lze tedy interpretovat tak, ze vstupni ab
initio data jsou zatizena chybou pfiblizné 107 Ha. Koeficienty ¢, systematicky
klesaji az k této hodnoté. Rad n, ve kterém bylo dosazeno konvergence a maximalni

(0,20)

mozné piesnosti, tedy miZeme odecist tam, kde linearni regresni kiivka L

protne tuto hranici. Pro bazové funkce W(1/x) se jedna o hodnotu n=17.
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Graf ¢. 18: Prub¢h koeficientt ¢, pro bazové funkce W(1/x).

Analogicky jsme urcili fad konvergence metody piimého rozkladu do baze

W(arctan x), coz je zndzornéno v grafu ¢. 19. Linedrni regresni kiivku jsme
zkonstruovali z hodnot koeficienti c,, n=0,...,15. Konvergence byla dosazena
v fadu aproximace n =10.

Zavislost koeficientti ¢, na stupni n pro bazové funkce W, (x) jsme vykreslili
v grafu ¢. 20, a to az do vysokého fadu n=80. V tomto ptipad¢ je velice obtizné
nalézt konvergenci, nebot’ zavislosti ¢, dominuje periodicky charakter a nevyrazny
systematicky pokles pozorujeme az do velmi vysokych tadt. Pro regresni kiivku
jsme tedy pouzili vSechny fady az do n=80. Hranice chyby odhadnuté vyse jako
A=5.10" Ha je takto dosazena az v fadu n =63. Tuto hodnotu jsme dile pouzili

pro srovnani s ostatnimi metodami. Je ovSem ziejmé, Ze graf ¢. 20 demonstruje spise

selhani metody zalozené na rozkladu do baze W(x). Periodi¢nost zavislosti
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koeficientli ¢, na stupni n je také znatelnd z grafu ¢. 21, kde je tato zavislost

zobrazena v logaritmické Skale.
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Graf ¢. 19: Prib¢h koeficientd ¢, pro bazové funkce ‘¥, (arctan x) .
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Graf ¢. 20: Prub¢h koeficientt ¢, pro bazové funkce W, (x).
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Graf ¢. 21: Pribéh koeficienti ¢, Vv logaritmické Skale pro bazové funkce ‘Y(x),

W(@/x) a WY(arctan x).

Zavislost rozpadové Sitky I' na fadu n je zobrazena v grafu ¢. 22. Z grafu je
ziejmé, ze od jistého fadu n kiivky pro bazové funkce W(1/x) a W(arctan x) osciluji
kolem hodnoty 7-10° Ha. Algoritmus je Vvokoli bodu T'(E, =0) stabilni a
nedochazi k velkym rozkmitiim interpolacnich kfivek pro jednotlivé fady n. Hodnotu
rozpadové Sitky jsme tedy urcili jako I'=(7+1)-10° Ha, coz je v souladu

s vysledkem metody Stieltjes imaging. Také graf €. 22 potvrzuje selhani rozkladu do
baze W(X).
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Graf ¢. 22: Zavislost rozpadové Sitky ' na fadu n.

3.3 Porovnani vystupi obou metod

V této kapitole jsme studovali energeticky zavislou rozpadovou $itku T'(E) (4)
pro metastabilni iont CH3F(25%)*. V piedchozich sekcich jsme zjistili, e metoda
Stieltjes imaging konverguje k hledané funkci I'(E) v fadu n =10, coz odpovida
aproximaci polynomem stupné¢ 19 v proménné 1/E. Metoda rozkladu do baze
Y(1/x) konverguje v fadu n=17 a do baze W(arctan x) v fadu n =10. Rozklad do
baze Y(X) vtomto piipadé selhava. Aproximativni kiivky pfislusejici fadim, ve
kterych bylo dosazeno konvergence, jsou vykresleny v grafu ¢. 23. Hlavni maximum
I'(E) v intervalu E = (-11) je rekonstruovano vSemi metodami, byt tvar a hodnota
maxima se pro Stieltjes imaging, rozklad do baze W (1/x) a ¥ (arctan x) mirn¢ lisi.
Pro bazové funkce W(X) je maximum jiz vyrazné SirSi a nizs$i. Metoda Stieltjes
imaging dava nejhladsi ktivku, naopak rozklady do W(x) a W(1/ x) pro vyssi energie
vyrazn¢ osciluji. Rozklad do baze W(arctan x) nejvice odpovida metodé Stieltjes

imaging a i pro vyss$i energie monotonné klesa a ziistava kladny.
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Graf ¢&. 23: Aproximace '™ (E) #ada n, ve kterych bylo dosaZzeno konvergence.

Rozpadova sitka I’ (2) ur€ena metodou Stieltjes imaging je
I'=(6,6+01)-10°Ha, metoda piimého rozkladu do baze ortogonalnich funkci dava
" = (7+1)-10°Ha. I zde se projevuje stabilita metody Stieltjes imaging, nebot’ dava
pfiblizné€ o fad presnéjsi hodnotu rozpadové Sitky neZ metoda pfimého rozkladu do

baze ortogonalnich funkci.
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Z.avér

V prvni kapitole této prace jsme ukdzali, jak je mozné pievést vypocet
rezonancnich Sifek metastabilnich stavli atomii a molekul na feSeni redukovaného
momentového problému. Hlavni naplni potom bylo studium numerickych metod pro
jeho fteSeni, konkrétné metod Stieltjes imaging a piimého rozkladu do baze
ortogonalnich funkci. Metody byly v prvni kapitole podrobné popsidny a v
nasledujicich kapitolach aplikovany na problém rekonstrukce znamé analytické
funkce z jejich spektralnich momenti a na urceni rezonanc¢ni Sifky metastabilniho
iontu CH3F(25%)%" z diskretizovaného kontinua ziskaného z ab initio vypoéti. Pro
metodu piimého rozkladu do béaze ortogonalnich funkci jsme zkonstruovali tfi sady
funkci, a to z Legendreovych polynomtl pomoci substituci x, 1/x a arctan x.

Na piikladu analytické funkce jsme studovali piesnost aproximace v zdvislosti
na jejim tadu, ktery je primarné urcen poctem vyuzitych spektrdlnich momentt.
Ukézali jsme, ze metodou pitimého rozkladu do béze ortogonalnich funkci je mozné
dosahnout presnosti az 10™°, coz odpovida téméf strojové presnosti dané 64-bitovou
aritmetikou. Naopak pomoci metody Stieltjes imaging neni mozné dosahnout
relativni presnosti lep$i nez fadové jednotky procent. Divodem je ziejmé piedevsim
numerické derivace Stieltjesovy distribuce na pomérné fidké siti kvadraturnich bodt
tzv. hlavni reprezentace hledané funkce. Dal$i nevyhodou metody Stieltjes imaging
je problém ur€eni konvergence, nebot’ obecné neni k dispozici jiné kritérium nez
vizudlni porovnani zmény rekonstruované funkce se zvySenim fadu aproximace. V
pfipadé metody piimého rozkladu do baze ortogondlnich funkci miZeme naopak
velmi pfesnou informaci o Urovni konvergence a presnosti aproximace ziskat
studiem chovéni jednotlivych koeficienti rozkladu a jejich poklesu s rostoucim
stupném bazové funkce. Ukazali jsme, ze presnost n-té¢ aproximace fadoveé odpovida
hodnoté n-tého koeficientu. Pro zvolenou analytickou funkci nejrychleji konverguje
rozklad do baze W(1/x), naopak rozklad do baze W(arctan x) dosahuje maximalni
presnosti az v témet dvojnasobném tadu. Tento vysledek mize byt ovSem zévisly na
konkrétnim prubéhu aproximované funkce, zde jsme volili funkci, kterd svym
charakterem odpovida typické zavislosti rozpadovych Sifek na energii.

Ve treti kapitole jsme aplikovali studované metody na vypocet rozpadové Sitky

I'(E) iontu CH3F(25%)%". Metoda Stieltjes imaging i pfimého rozkladu do bazovych
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funkci W(1/x) nebo W(arctanx) konvergovala v relativné nizkém fadu. Metoda
rozkladu do baze W(x) v tomto ptipad¢ selhala, nebot’ zavislost koeficienti rozkladu
na stupni polynomu vykazovala spiSe oscilacni charakter nez systematicky pokles a
rozpadova Sitka se 1 ve velmi vysokych tfadech aproximace vyrazné 1isi od vysledku
ostatnich tfi metod. Metodou Stieltjes imaging jsme ziskali nejhladsi kiivku, naopak
rozklad do baze W(1/Xx) pro vy$s$i energie vyrazn¢ osciloval a prechazel do
zapornych hodnot, coz je v rozporu s fyzikalnimi vlastnostmi rezonancnich Sitek.
Vysledku metody Stieltjes imaging tak nejvice odpovidal rozklad do baze
Y(arctan x), nebot’ i pro vyssi energie zlstaval kladny a monotonné klesal. Toto
chovani je zfejmé odrazem skutecnosti, ze baze W(arctan x) je v okoli nulové energie
vyrazné€ flexibilnéj$i nez pro energie vyssi. Diky tomu je mozné hlavni maximum
I'(E) reprodukovat jiz v nizkych fadech aproximace, aniz by doslo k nezadoucim
oscilacim pro vysoké energie. Vyslednou hodnotu rozpadové Sitky I' jsme urcili
metodou Stieltjes imaging jako I' = (6,6 +0,1) -10°Ha, metoda pf¥imého rozkladu do
baze ortogonalnich funkci dava I' = (7 +1)-10"° Ha. Metoda Stieltjes imaging tedy
dava piiblizné o tad presnéjsi vysledek, nez pifimy rozklad do baze ortogondlnich
funkeci.

Z vyse uvedeného vyplyva, ze metoda Stieltjes imaging dosahovala v ptipadé
pfesnych spektralnich momenti mensi piesnosti nez metoda pfimého rozkladu do
bazovych funkci. V piipad€ neptresnych vstupnich dat, jako napiiklad vySe zminéna
data z ab initio kvantové-chemickych vypocti, se ovSem projevila stabilita a
robustnost tohoto algoritmu. Vyhodou Stieltjes imaging také je, Ze zachovava
pozitivnost hledané energeticky zavislé rozpadové sitky I'(E), na rozdil od metody
pfimého rozkladu do bazovych funkci, kterd je v tomto pfipadé méné stabilni a ma
tendence Kk oscilacim. Nevyhodou metody Stieltjes imaging je nizka hustota
kvadraturnich bodl hlavni reprezentace, ve kterych je aproximace hledané funkce
vycislena. Dal§i problém predstavuje nalezeni konvergence, nebot’ v piipade
neznamé funkce mame k dispozici pouze vizudlni kritérium. Metoda piimého
rozkladu do bazovych funkci nam oproti metod¢ Stieltjes imaging umoziiuje
analyzovat konvergenci na zakladé koeficientd rozkladu, coz vede k odhadu chyby
vstupnich dat a stupné polynomu v 1/ x, potiebného k rekonstrukci rozpadové Sirky

I'(E). Metoda Stieltjes imaging je tedy vhodnéjsi pro urceni rozpadové §itky I' nez
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metoda pfimého rozkladu do bazovych funkci. Rozklad do baze W(1/x) ovsem

usnadiiuje analyzu konvergence Stieltjes imaging.
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Prilohy
Ptiloha ¢. 1: Legendreovy polynomy L_(X)

Legendreovy polynomy L, (x) jsou definovany vztahem

1 d" n
L= (x2 -1)", 47
nebo rekurentni relaci
Lo (X) =1
L1(X) =X 48

(n+2)L,2 (x) = (2n+ 1)KL, () - nL,, 4, (%).

Zékladni vlastnosti
e Legendreovy polynomy jsou ortogonalni na intervalu [-1,1] s vahovou funkci
w(x) =1

e Relace ortogonality

1
j L. (X)L, (x)dx = Lam 49
° 2n+1
e Normaliza¢ni podminka
L.@D=1 50
e Derivace
.\ d
(L-x )d— L, (x) = —nL, (%) +nL, , () 51
X
e Kofeny a vahy n-tého polynomu Gaussovy-Legendreovy kvadratury n-tého
fadu
.1
I N
X ~ COS ﬂ—i 52
n+-
2

53

@)L eOf
Odhad kotent (52) je v numerické implementaci pouzit pro urceni presné hodnoty

pomoci Newtonovy metody.

Baze na obecném intervalu [a,b]
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e Bazové funkce

v () = 2n+1Ln(2§—b—a

b . b a jE\P(X) 54

e Bazové funkce pro Legendreovy polynomy v substituci 1/ &

v, (6) = =Y(1/x) 55

e Bazové funkce pro Legendreovy polynomy v substituci arctan &

(5)_\/ 2n+1 1
Vi arctanb—arctana || 1+ &2

oL 2arctan & —arctanb —arctan a
arctanb —arctana

56

j = W(arctan x)
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