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内容概要

本书主要介绍相对论量子化学的理论基础及计算方法。
理论基础包括爱因斯坦的狭义相对论、相对论波动方程，即Klein-Gordon方程和Dirac方程、相对论的
对称群--二倍群、相对论的电子-电子相互作用等。
计算方法包括全电子法和价电子法。
在全电子法中，除四分量方法外，将重点介绍以个几个二分量近似哈密顿，即：Douglas-Kroll-Hess
（DKH）哈密顿、Wood-Boring（WB）哈密顿（或称Cowan-Griffin哈密顿）、Chang-Pelissier-Durand
哈密顿（或称zeroth-orderregularapproximationZORA哈密顿）、Pauli哈密顿等。
书中将告诉读者如何得到以上近似哈密顿，并分析他们的优缺点。
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