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重原子を含む多原子分子系を厳密に取り扱うための，４成分相対論的電子状態理論の開発に関して発表する．本研究では，Dirac-

Coulomb方程式に対して４成分の波動関数を一般短縮 kinetically balanced Gauss型 spinor

で基底展開し，４成分計算に必要な積分ルーチンを開発した．特に二電子反発積分は本研究室でこれまでに開発した非相対論的二電子反発積分ルーチンSPHERICAを用いて高速に算出できる．

今回開発した積分ルーチンに基づいてDirac-Hartree-Fock法およびDirac-Kohn-

Sham法の計算ルーチンを開発した．当日は重原子を含む分子系の計算結果とあわせ理論の詳細について発表する．

https://ccportal.ims.ac.jp/node/169



