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A kvantumkémia legfontosabb közelítő eljárása a Hartree–Fock Self–Consistent–Field módszer (HF-SCF). Ezt gyakorlatban a Roothaan által javasolt módon a Hartree–Fock–Roothaan-egyenleteken (HFR) keresztül oldjuk meg. Ennek lényege, hogy az időfüggetlen Schrödinger-egyenlet megoldását szorzatfüggvény alakjában keressük, és a szorzat egyes tagjait Gauss-függvények  – a továbbiakban bázisfüggvények – lineáris kombinációjaként írjuk fel. Molekuláris rendszereket vizsgálva az elektromosan töltött alkotórészek egymáshoz viszonyított potenciális energiáinak figyelembe vétele jelenti a legnagyobb nehézséget. Ez a kvantumkémiában is széles körben alkalmazott Born–Oppenheimer-közelítés miatt az elektron-elektron taszító kölcsönhatásban nyilvánul meg. A megoldás fent vázolt matematikai alakja miatt azonban a vonatkozó algoritmusok komplexitását és tárigényét nem az elektronok, hanem sokkal inkább a bázisfüggvények száma határozza meg. A bázisfüggvények száma az elektronok számánál akár két három nagyságrenddel is nagyobb lehet. Emiatt kis méretű molekulákat tekintve – melyek néhány atomot tartalmaznak csupán –  a bázisfüggvények száma akár több ezres nagyságrendet is elérhet. A numerikus megoldás során a HFR-egyenleteket fixpont iterációval oldjuk meg. A sebesség- és tárigény-meghatározó lépés az ún. Fock-mátrix felépítése és az ehhez szükséges integrálok előállítása vagy tárolása. Ez a bázisfüggvények számának negyedik hatványával skálázódik.   Így kis molekulákat tanulmányozva is hamar a több tíz gigabájt lapozó fájlt használó, napokig futó algoritmusok területére érünk. Ezen körülmények miatt munkám célja a bonyolultság és a tárigény skálázódásának javítása a HFR-algoritmus leginkább processzoridő és merevlemez igényes lépésében. Kutatásaink során megvizsgáltuk az integrálokat tartalmazó tenzor spektrumát. Ezzel bizonyítottuk, hogy a tenzornak sok igen kis járulékú altere van, amelyeket elhagyva a számításból a végeredmény pontossága alig változik. Ezen eredményeket felhasználva számos módszert megvizsgáltunk a probléma dimenzionalitásának csökkentésére. A tenzor dekompozícióját egymás után elvégzett Cholesky- és szinguláris érték felbontásokkal végeztük. Ebben az esetben a komplexitást és a tárigényt is sikerült a bázisfüggvények számának negyedik hatványa alá szorítani. A módszer további előnye, hogy a skálázódás mértéke a megkívánt pontosság függvényében adaptívan változtatható. A fenti tenzordekompozíciós eljárások mellett megvizsgáltuk a mesterséges neurális hálózatok felhasználásának lehetőségét a Hartree–Fock módszer számításigényének a csökkentésére . A közelítés a többrétegű perceptron hálózat (MLP) alkalmazásával kerüli meg a nagy komplexitású tenzorműveletek analitikus elvégzését. Az algoritmus reális lehetőséget mutat a tárigény negyedik hatványról négyzetesre való csökkentésére, míg a komplexitás negyedik hatványról harmadikra redukálására. Ennek segítségével az eddig csak merevlemez felhasználásával kiszámolható algoritmusok akár pusztán a RAM bevonásával is futtathatókká válnának, míg a sebességben legalább egy nagyságrendbeli növekedés érhető el.  
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