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摘要： 

带正交约束的极小问题求解、特

征值族计算和正交基构造中，通常都

需要反复地进行正交化操作。因此减

少正交化操作很有意义。对非线性问

题求解来说，迭代法的收敛性是重要

的课题。我们将在本报告中扼要地介

绍一类收敛的保正交性（酉结构）迭

代算法—酉算法，并以电子结构计算

为例展示该保酉结构迭代法之潜力。 

欢迎大家参加！ 


