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摘要：在计算化学领域，重原子的相对论效应对多种物理现象产生重
大影响。例如，金的黄色、电池的放电能力、以及水银的液态属性都
可归因于相对论效应。尽管量子色动力学（QED）被广泛认为是描述
相对论效应的准确理论，但由于QED理论中的多数物理量是无穷大的，
计算化学通常采用Dirac-Fock模型来在平均场理论下近似描述QED中的
原子和分子模型。

在本次报告中，我们将探讨Dirac-Fock模型与QED中某一模型在最低能
量估算上的误差。我们的分析结果揭示了Dirac-Fock模型在描述相对
论效应方面的精准性，并证明了该模型作为对QED模型的近似是有效
的。
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