
  

(Tip(Tip(Tip(Tip----６６６６----３３３３))))    ＜＜＜＜拡張拡張拡張拡張 HHHHϋϋϋϋckelckelckelckel 法法法法とそのとそのとそのとその計算法計算法計算法計算法＞＞＞＞    のののの    補足補足補足補足        －－－－ 4P 4P 4P 4P 軌道軌道軌道軌道までのまでのまでのまでの計算計算計算計算のためにのためにのためにのために    

    

（（（（補足補足補足補足のののの補足補足補足補足のののの１１１１））））重重重重なりなりなりなり積分積分積分積分のののの一般式一般式一般式一般式（（（（σσσσ、、、、ππππ    表現表現表現表現））））    

スレーター型軌道は、一般的に、ｒの最高次数のみを用い、主量子数 n、軌道ｗ（＝s,p,d）に対

し以下の如く表す。 

χnw = Knw・μ3/2＋(n－1) ・  rn－1 ・  1                          ・e－μｒ         for  s 軌道 

                                       rn－2 ・ x,y,z                  for  p 軌道 

                                       rn－3 ・ x2, y2, z2, xy, yz, zx         for  d 軌道 

      または、{  } 内をＵwと表すと 

χnw = Knw・μ3/2＋(n－1) ・Ｕw・e－μｒ         

 

ここに、規格化 ie ∫χnwχnw dτ＝１となるために 

        K1s ＝ 1/√π 

        K2s＝ 1/√3π   K2p＝ 1/√π 

        K3s＝ √2/(45π)  K3p＝ √2/(15π)   K3d△△＝ √2/(3π)   K3d△2＝ √2/(9π) 

        K4s＝ 1/√315π  K4p＝ 1/√105π 

また、r in Å（a0 = 0.5292Å）として 

μ= Z/a0   

 

   ｘ座標を原子 a と原子ｂを結ぶ直線で a からｂへ向かう線にとるとると、楕円座標では 

       xa = ra cosθa                xb = rb cosθb 

       ya = ra sinθa cosφ           yb = rb sinθb cosφ 

       za = ra sinθa sinφ           yb = rb sinθb sinφ 

 

              cosθa = (ξη＋1) / (ξ＋η)   sinθa = √(ξ2－1)(1－η2) / (ξ＋η) 

              cosθb = (ξη－1) / (ξ－η)   sinθb = √(ξ2－1)(1－η2) / (ξ－η) 

 

よって、ra = (R/2)・(ξ+η)、rb = (R/2)・(ξ－η)であるから、m = n－1 と表すこととして、 

Ｕwは、原子 a、原子ｂそれぞれに対し、Uw,a、Uw,b (簡単のため Ua、Ubとも略す)として、 

各ｗにつき以下の通りとなる。 

 

Us=Us,a or Us,b   ＜ = (R/2)ma+mb・f(ξ,η, ma, mb) ＞ 

ra n－1  = (R/2)n－1(ξ+η) n－1 = (R/2)ma・(ξ+η)ma  

rb n－1  = (R/2)n－1(ξ+η) n－1 = (R/2)mb・(ξ+η)mb  

 

Up=Up,a   ＜ = (R/2)ma+mb・f(ξ,η, ma, mb) ＞ 

ra n－2 xa = ra n－1 cosθa       = (R/2)ma・(ξ+η)ma・(ξη＋1) / (ξ＋η)  

= (R/2)ma・(ξ+η) ma－1・(ξη＋1) 

ra n－2 ya = ra n－1 sinθa cosφ= (R/2)ma・(ξ+η)ma・√(ξ2－1)(1－η2) / (ξ＋η)・ cosφ 

           = (R/2)ma・(ξ+η) ma－1・√(ξ2－1)(1－η2) ・cosφ 

ra n－2 za = ra n－1 sinθa sinφ= (R/2)ma・(ξ+η)ma・√(ξ2－1)(1－η2) / (ξ＋η)・ sinφ 

           = (R/2)ma・(ξ+η) ma－1・√(ξ2－1)(1－η2) ・sinφ 

Up=Up,b   ＜ = (R/2)ma+mb・f(ξ,η, ma, mb) ＞ 

rb n－2 xb = rb n－1 cosθb       = (R/2)mb・(ξ－η) mb－1・(ξη－1)  

rb n－2 yb = rb n－1 sinθb cosφ= (R/2)mb・(ξ－η) mb－1・√(ξ2－1)(1－η2) ・cosφ 

rb n－2 zb = rb n－1 sinθb sinφ= (R/2)mb・(ξ－η) mb－1・√(ξ2－1)(1－η2) ・sinφ 

 

 

 



  

Ud△2=Ud△2,a   ＜ = (R/2)ma+mb・f(ξ,η, ma, mb) ＞ 

ra n－3 xa2 = ra n－1 cos2θa         = (R/2)ma・(ξ+η)ma・(ξη＋1)2 / (ξ＋η)2  

= (R/2)ma・(ξ+η) ma－2・(ξη＋1) 2 

ra n－3 ya2 = ra n－1 sin2θa cos2φ = (R/2)ma・(ξ+η) ma－2・(ξ2－1)2(1－η2) 2 ・cos2φ 

ra n－3 za2 = ra n－1 sin2θa sin2φ = (R/2)ma・(ξ+η) ma－2・(ξ2－1)2(1－η2) 2 ・sin2φ 

 

Ud△2=Ud△2,b   ＜ = (R/2)ma+mb・f(ξ,η, ma, mb) ＞ 

rb n－3 xb2 = rb n－1 cos2θb         = (R/2)mb・(ξ－η) mb－2・(ξη－1) 2  

rb n－3 yb2 = rb n－1 sin2θb cos2φ = (R/2)mb・(ξ－η) mb－2・(ξ2－1)2(1－η2) 2 ・cos2φ 

rb n－3 zb2 = rb n－1 sin2θb sin2φ = (R/2)mb・(ξ－η) mb－2・(ξ2－1)2(1－η2) 2 ・sin2φ 

 

Ud△△=Ud△△,a   ＜ = (R/2)ma+mb・f(ξ,η, ma, mb) ＞ 

ra n－3 xa ya = ra n－1 cosθa sinθa cosφ  

= (R/2)ma・(ξ+η)ma・(ξη＋1) √(ξ2－1)(1－η2) / (ξ＋η)2 ・cosφ 

= (R/2)ma・(ξ+η) ma－2・(ξη＋1) √(ξ2－1)(1－η2) ・cosφ 

ra n－3 ya za = ra n－1 sin2θa cosφsinφ 

= (R/2)ma・(ξ+η) ma－2 ・(ξ2－1)(1－η2)・cosφsinφ 

ra n－3 za xa = ra n－1 sinθa cosθa sinφ 

= (R/2)ma・(ξ+η) ma－2 ・√(ξ2－1)(1－η2)・sinφ 

 

Ud△△=Ud△△,b   ＜ = (R/2)ma+mb・f(ξ,η, ma, mb) ＞ 

rb n－3 xb yb = rb n－1 cosθb sinθb cosφ  

= (R/2)mb・(ξ－η) mb－2・(ξη－1) √(ξ2－1)(1－η2) ・cosφ 

rb n－3 yb zb = rb n－1 sin2θb cosφsinφ 

= (R/2)mb・(ξ－η) mb－2 ・(ξ2－1)(1－η2)・cosφsinφ 

rb n－3 zb xb = rb n－1 sinθb cosθb sinφ 

= (R/2)mb・(ξ+η) mb－2 ・√(ξ2－1)(1－η2)・sinφ 

 

 

（（（（σσσσ、、、、ππππ    表現表現表現表現））））のののの重重重重なりなりなりなり積分積分積分積分 (( (( (( ((nwnwnwnwaaaa, n, n, n, n’’’’wwww’’’’bbbb)) )) )) )) は、一般式として    

((((((((nwnwnwnwaaaa, n, n, n, n’’’’wwww’’’’bbbb))))))))    

＝ ∫χnw , a χn’w’ , b dτ 

   ＝∫Knw ・μa 3/2＋(n－1) ・Ｕw・e－μaｒa・Kn’w’・μb 3/2＋(n’－1) ・Ｕw’ ・e－μbｒb dτ 

      ≡KaKb∫μa 3/2＋(n－1) ・μb 3/2＋(n’－1)・UaUb・e－(μaｒa+μbｒb) dτ 

            =KaKb∫μa 3/2＋(n－1) ・μb 3/2＋(n’－1) ・UaUb・e－(μaｒa+μbｒb) ・(R/2)3(ξ2－η2) dξdηdφ 

ここに、Uaに含まれる y の数を nya、ｚの数を nza、また、Ubに含まれる y の数を nyb、ｚの 

数を nza、さらに、ny = nya + nyb、nz = nza + nzb とし UaUb=Vab cos nyφsin nzφとすると 

            =KaKb∫μa 3/2＋(n－1) ・μb 3/2＋(n’－1) ・Ｖab・e－(μaｒa+μbｒb) ・(R/2)3(ξ2－η2) dξdη 

・∫cos nyφsin nzφdφ 

ここで、Nyz を 

   Nyz≡∫cos nyφsin nzφdφ ＝2π       for ny=0  nz=0 

                             = π        2    0 

                             = (3/4)π      4    0 

                             = π        0    2 

                             = (1/4)π      2    2 

                             = (3/4)π      0    4 

                 = 0         for  上記以外 

と定義すると、 

            =KaKb Nyz∫μa 3/2＋(n－1) ・μb 3/2＋(n’－1) ・Ｖab・e－(μaｒa+μbｒb) ・(R/2)3(ξ2－η2) dξdη 



  

      また、Ｖab は、 

      Ｖab = (R/2)ma+mb・f(ξ,η, ma, mb) 

と書けるので、ma = n－1、mb = n’－１を考慮して、 

            =KaKb Nyz∫μa 3/2＋ma・μb 3/2＋mb・(R/2)ma+mb+3 

・ f(ξ,η, ma, mb) (ξ2－η2) ・e－p(ξ+ηt) dξdη 

さらに、g(ξ,η, ma, mb)≡ f(ξ,η, ma, mb) (ξ2－η2)とおくと 

            ≡KaKb Nyz・μa 3/2＋ma・μb 3/2＋mb・(R/2)ma+mb+3 

・ ∫g(ξ,η, ma, mb)・e－p(ξ+ηt) dξdη 

            ≡KaKb Nyz・μa 3/2＋ma・μb 3/2＋mb・(R/2)ma+mb+3・G(An,Bm) 

        ＝KaKb Nyz・μa 3/2＋ma・μb 3/2＋mb・(p/2) ma+mb+3 (1－t2) (ma+mb+3)/2 (μaμb) –( ma+mb+3)/2 

・G(Au , Bv ) 

        ＝KaKb Nyz・ (p/2) ma+mb+3 (1－t2) (ma+mb+3)/2 (μb/μa) ( mb－ma)/2・G(Au , Bv ) 

ここに、G(An , Bn ) は 

        G(Au , Bv )= ∫g(ξ,η, ma, mb)・e－p(ξ+ηt) dξdη 

                          = ∫g’(ξu,ηu)・e－p(ξ+ηt) dξdη 

An =∫１
∞ ξｎ e－ｐξdξ 

          Bn =   ∫－１
１ ηｎ dη=  { (1)n+1－(-1)n+1} / (n +1)       < for t = 0 >< for t = 0 >< for t = 0 >< for t = 0 > 

∫－１
１ ηｎ e－ｐηｔ dη= (1/(pt)n+1)・∫－ｐｔ

ｐｔ vｎ e－ｖdv < for t < for t < for t < for t ≠≠≠≠ 0 > 0 > 0 > 0 > 

 

結局、μb/μa = (1－t)/(1+t)であるから 

 

＝＝＝＝ K K K Knwnwnwnw,,a,,a,,a,,a K K K Knnnn’’’’wwww’’’’,b,b,b,b・・・・NyzNyzNyzNyz・・・・(p/2)(p/2)(p/2)(p/2)(3+ma+mb)(3+ma+mb)(3+ma+mb)(3+ma+mb)・・・・（（（（１１１１－－－－tttt2 2 2 2 ））））(3+2ma) / 2(3+2ma) / 2(3+2ma) / 2(3+2ma) / 2・・・・（（（（１１１１－－－－t t t t ））））(mb(mb(mb(mb－－－－ma)ma)ma)ma) ・・・・G(AG(AG(AG(Auuuu , B , B , B , Bvvvv ) ) ) )    

    

これが、（（（（σσσσ、、、、ππππ    表現表現表現表現））））のののの重重重重なりなりなりなり積分積分積分積分である。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



  

（（（（補足補足補足補足のののの補足補足補足補足のののの２２２２））））重重重重なりなりなりなり積分積分積分積分のののの一般式一般式一般式一般式（（（（一般座標一般座標一般座標一般座標 x,y,z x,y,z x,y,z x,y,z 表現表現表現表現））））    

    

これまで求めた重なり積分は、原子間を結ぶ方向をｘ’ 軸とすると、2pσは 2px’、2pπは 2py’ 、

2pz’ となる。従い、一般的に v v v v (x , y , z)を vvvv’’’’ (x’ , y’ , z’)に変換する座標変換行列を T とすると 

vvvv’’’’ = T v = T v = T v = T v    

T =   cosφcosθ  cosφsinθ   sinφ 

     -sinθ         cosθ         0 

     -sinφcosθ    -sinφsinθ    cosφ  

逆に、 

      v = Tv = Tv = Tv = T----1 v v v v’’’’ = T = T = T = Tt v v v v’’’’    

   また 

xa = x－xa  , ya = y－ya , za = z－za , ra
2
=xa

2+ya
2+za

2 

(xa,ya,za)t = TTTTt (x’,y’,z’) t－TTTTt (xa’,yb’,zc’) t = TTTTt (xa’,ya’,za’)t 

ra2 = rrrrat t t t rrrra    =(xa,ya,za) (xa,ya,za)t = (xa’,ya’,za’) TTTT・TTTTt (xa’,ya’,za’)t  

= (xa’,ya’,za’) (xa’,ya’,za’)t = rrrra’’’’t t t t rrrra’’’’    = ra’2 

 

スレーター型軌道を、ｒの最高次数のみを用い、主量子数 n、軌道ｗ（＝s,p,d）に対し、 

χNw = KNw・μ3/2＋(n－1) ・  rn－1 ・  1                          ・e－μｒ         for  s 軌道 

                                       rn－2 ・ x,y,z                  for  p 軌道 

                                       rn－3 ・ x2, y2, z2, xy, yz, zx         for  d 軌道 

ここに、規格化 ie ∫χNwχNw dτ＝１となるために 

        K1s ＝ 1/√π 

        K2s＝ 1/√3π   K2p＝ 1/√π 

        K3s＝ √2/(45π)  K3p＝ √2/(15π)   K3d△△＝ √2/(3π)   K3d△2＝ √2/(9π) 

        K4s＝ 1/√315π  K4p＝ 1/√105π 

      と表したが、更に{  } 内Ｕwを RNw ( rN－1, rN－2, rN－3 )、Qw = qw1qw2 ( qw1,qw2：1,x,y,z ) を用い 

               Uw ≡ RNw・Qw        (ex)  Qs = 1・1   ie   qs1=1,  qs2=1    for  s 軌道 

                                 Qp = x・1   ie   qp1=x,  qp2=1    for  p 軌道 

                                 Qd = x・y   ie   qd1=x,  qd2=y    for  d 軌道 

        CNw = KNw・μ3/2＋(n－1) ・RNw・e－μｒ 

と表すと 

χNw = CNw・Qw 

であるから、行列ＳＳＳＳ( sij )を以下の如く定義すると、 

     SSSS ＝ s11   s12   s13  s14   =   1     0     0     0  

                    s21   s22   s23  s24       0      

                    s31   s32   s33  s34       0         TTTTt 

                    s41   s42   s43  s44         0      

 

ベクトルｑｑｑｑ= (1,x,y,z)t、ｑｑｑｑ’’’’= (1,x’,y’,z’)t は、 

    ｑｑｑｑ= ＳＳＳＳ・qqqq’’’’                ie    qw1 = qi = Σi  sij・q’j  ( i=1- 4) 

                            qw2 = qi = Σi  sij・q’j  ( i=1- 4) 

従って、 

dτ＝dτ’  

を考慮すると、重重重重なりなりなりなり積分積分積分積分（（（（NNNNwwwwaaaa, N, N, N, N’’’’wwww’’’’bbbb））））は、 

（（（（NNNNwwwwaaaa, N, N, N, N’’’’wwww’’’’bbbb））））＝ ∫χNw , a χN’w’ , b dτ 

＝ ∫(CNw , a Qw , a )(CN’w’ , b Q w’ , b) dτ 

＝ ∫(Qw , a Q w’ , b )CNw , a CN’w’ , b dτ 

＝ ∫( qw1,aqw2,a qw1,bqw2,b )Cnw , a Cn’w’ , b dτ 

w = s なら qi＝q1＝1 , qj＝q1＝1 、w = px なら qi＝q2＝x , qj＝q1＝1 、w = dxy なら qi＝q2 ＝

x 

y 

z x’ 

θ 

φ a 

b 



  

x, qj＝q3＝y として  

＝ ∫(qi , a qj , a qk , a ql , a )CNw , a CN’w’ , b dτ 

＝ ∫(Σm sim q’m , aΣn sjn q’n , aΣp skp q’p , bΣq slq q’q , b ) CNw , a CN’w’ , b dτ 

＝ ∫ΣmΣnΣpΣq (sim q’m , a sjn q’n , a skq q’q , b slp q’p , b ) CNw , a CN’w’ , b dτ 

＝ ∫ΣmΣnΣpΣq (sim sjn skq slp q’m , a q’n , a q’p , b q’q , b ) CNw , a CN’w’ , b dτ 

＝ ∫ΣmΣnΣpΣq｛(sim sjn skq slp ) (CNw , a q’m , a q’n , a ) (CN’w’ , b q’p , b q’q , b )｝dτ 

＝ΣmΣnΣpΣq ∫｛(sim sjn skq slp ) (CNw , a q’m , a q’n , a ) (CN’w’ , b q’p , b q’q , b )｝dτ 

＝ΣmΣnΣpΣq｛(sim sjn skq slp ) ∫(CNw , a q’m , a q’n , a ) (CN’w’ , b q’p , b q’q , b ) dτ｝ 

ｗがｄ軌道であれば、3dx2 と 3dxy とでは、対応するＫNwが異なるため、対応する CNwが異な

る。従い、その補正係数αを、K3d△△＝ √2/(3π) 、K3d△2＝ √2/(9π) から 

α =  K3d△2／K3d△△= 1/3   for  (x,y,z)系 3dx2 等、（x’,y’,z’）系 3dx’y’等 

α =  K3d△△／K3d△2= 3    for  (x,y,z)系 3dxy 等、（x’,y’,z’）系 3dx’2 等 

α =               = 1   for  ｓ軌道・ｐ軌道、その他の d 軌道組合せ  

とおくと、(x’,y’,z’)系の重なり積分すなわちσ・π表現の重なり積分を用い、 

＝ΣmΣnΣpΣq｛αa・αb・(sim sjn skq slp ) ∫χ’Nw(m,n) , a χ’N’w’(p,q) , bdτ’｝ 

＝Σ4m=1Σ4n=1Σ4p=1Σ4q=1｛αa・αb・(sim sjn skq slp )・ ((Nw(m,n)((Nw(m,n)((Nw(m,n)((Nw(m,n)aaaa, N, N, N, N’’’’wwww’’’’(p,q)(p,q)(p,q)(p,q)bbbb)))))))) ｝ 

    

 (x,y,z)系 (x’,y’,z’)系 

軌道ｗ (i, j) or (k,l) (m,n) or (p,q) 軌道 w’ 

s 1       1 1       1 s 

px 2(x)    1 2(x)    1 px 

py 3(y)    1 3(y)    1 py 

pz 4(z)    1 4(z)    1 pz 

dx2 2(x)    2(x) 2(x)    2(x) dx2 

dy2 3(y)    3(y) 3(y)    3(y) dy2 

dz2 4(z)    4(z) 4(z)    4(z) dz2 

dxy 2(x)    3(y) 2(x)    3(y) dxy 

dyz 3(y)    4(z) 3(y)    4(z) dyz 

dzx 4(z)    2(x) 4(z)    2(x) dzx 

 

以上で、一般座標(x,y,z)での重なり積分 Srs =（（（（NNNNwwwwaaaa, N, N, N, N’’’’wwww’’’’bbbb））））を、σ・π表現 ie (x’,y’,z’)座標での

重なり積分((Nw(m,n)((Nw(m,n)((Nw(m,n)((Nw(m,n)aaaa, N, N, N, N’’’’wwww’’’’(p,q)(p,q)(p,q)(p,q)bbbb))))))))    から求めることができる。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



  

＜重なり積分計算の具体的表現＞ 

   (1s,1s) = ∫χ1s , a χ1s , b dτ = ∫(K1s・μa3/2・1・e－μaｒa)(K1s・μb3/2・1・e－μbｒb)dτ 

= ∫(K1s・μa3/2・1・e－μaｒa)(K1s・μb3/2・1・e－μbｒb)dτ’               

= ∫χ’1s , a χ’1s , b dτ’              

= (1s,1s)  

 

   (2s,2px) = ∫χ2s , a χ2px , b dτ = ∫(K2s・μa5/2・1・e－μaｒa)(K2p・μb5/2・x・e－μbｒb)dτ 

= ∫(K2s・μa5/2・1・e－μaｒa)(K2p・μb5/2・(s22・x’＋s23・y’＋s24・z’)・e－μbｒb)dτ             

= ∫(K2s・μa5/2・1・e－μaｒa)(K2p・μb5/2・(s22・x’＋s23・y’＋s24・z’)・e－μbｒb)dτ’             

= ∫(K2s・μa5/2・1・e－μaｒa)・ s22・(K2p・μb5/2・x’・e－μbｒb)dτ’             

＋∫(K2s・μa5/2・1・e－μaｒa) ・ s23・(K2p・μb5/2・y’・e－μbｒb)dτ’             

＋∫(K2s・μa5/2・1・e－μaｒa) ・ s24・(K2p・μb5/2・z’・e－μbｒb)dτ’             

=  s22・∫χ’2s , a χ’2px’ , b dτ’               

     + s23・∫χ’1s , a χ’2py’ , b dτ’ 

     + s24・∫χ’1s , a χ’2pz’ , b dτ’ 

=  s22・(2s,2pσ)＋s23・（2s,2pπ）＋s24・（2s,2pπ） 

 

   (2py,2px) = ∫χ2py , a χ2px , b dτ = ∫(K2p・μa5/2・y・e－μaｒa)(K2p・μb5/2・x・e－μbｒb)dτ 

= ∫(K2p・μa5/2・(s32・x’＋s33・y’＋s34・z’)・e－μaｒa) 

(K2p・μb5/2・(s22・x’＋s23・y’＋s24・z’)・e－μbｒb)dτ             

= ∫(K2p・μa5/2・(s32・x’＋s33・y’＋s34・z’)・e－μaｒa) 

(K2p・μb5/2・(s22・x’＋s23・y’＋s24・z’)・e－μbｒb)dτ             

= s32・s22・∫(K2p・μa5/2・x’・e－μaｒa)(K2p・μb5/2・x’・e－μbｒb)dτ’             

+ s32・s23・∫(K2p・μa5/2・x’・e－μaｒa)(K2p・μb5/2・y’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s32・s24・∫(K2p・μa5/2・x’・e－μaｒa)(K2p・μb5/2・z’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s33・s22・∫(K2p・μa5/2・y’・e－μaｒa)(K2p・μb5/2・x’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s33・s23・∫(K2p・μa5/2・y’・e－μaｒa)(K2p・μb5/2・y’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s33・s24・∫(K2p・μa5/2・y’・e－μaｒa)(K2p・μb5/2・z’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s34・s22・∫(K2p・μa5/2・z’・e－μaｒa)(K2p・μb5/2・x’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s34・s23・∫(K2p・μa5/2・z’・e－μaｒa)(K2p・μb5/2・y’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s34・s24・∫(K2p・μa5/2・z’・e－μaｒa)(K2p・μb5/2・z’・e－μbｒb)dτ’ 

=  s32・s22・∫χ’2px’ , a χ’2px’ , b dτ’               

     + s32・s23・∫χ’2px’ , a χ’2py’ , b dτ’  

     + s32・s24・∫χ’2px’ , a χ’2pz’ , b dτ’  

     + s33・s22・∫χ’2py’ , a χ’2px’ , b dτ’  

     + s33・s23・∫χ’2py’ , a χ’2py’ , b dτ’  

     + s33・s24・∫χ’2py’ , a χ’2pz’ , b dτ’  

     + s34・s22・∫χ’2pz’ , a χ’2px’ , b dτ’  

     + s34・s23・∫χ’2pz’ , a χ’2py’ , b dτ’  

     + s34・s24・∫χ’2pz’ , a χ’2pz’ , b dτ’  

=  s32・s22・(2pσ,2pσ)＋s32・s23・(2pσ,2pπ) ＋s32・s24・(2pσ,2pπ) 

     + s33・s22・(2pπ,2pσ)＋s33・s23・(2pπ,2pπ) ＋s33・s24・(2pπ,2pπ) 

     + s34・s22・(2pπ,2pσ)＋s34・s23・(2pπ,2pπ) ＋s34・s24・(2pπ,2pπ) 

 

   (2s,3dxy) =∫χ2s , a χ3dxy , b dτ = ∫(K2s・μa5/2・1・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・xy・e－μbｒb)dτ 

= ∫(K2s・μa5/2・1・e－μaｒa) 

(K3d△△・μb7/2・(s22・x’＋s23・y’＋s24・z’) (s32・x’＋s33・y’＋s34・z’)・e－μbｒb)dτ 

= s22・s32・∫(K2s・μa5/2・1・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・x’x’・e－μbｒb)dτ’             

+ s22・s33・∫(K2s・μa5/2・1・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・x’y’・e－μbｒb)dτ’ 



  

+ s22・s34・∫(K2s・μa5/2・1・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・x’z’・e－μbｒb)dτ’ 

 + s23・s32・∫(K2s・μa5/2・1・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・y’x’・e－μbｒb)dτ’             

+ s23・s33・∫(K2s・μa5/2・1・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・y’y’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s23・s34・∫(K2s・μa5/2・1・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・y’z’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s24・s32・∫(K2s・μa5/2・1・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・z’x’・e－μbｒb)dτ’             

+ s24・s33・∫(K2s・μa5/2・1・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・z’y’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s24・s34・∫(K2s・μa5/2・1・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・z’z’・e－μbｒb)dτ’ 

=  s22・s32・（K3d△△／K3d△2）・∫χ’2s , a χ’3dx’2 , b dτ’               

     + s22・s33・∫χ’2s , a χ’3dx’y’ , b dτ’  

     + s22・s34・∫χ’2s , a χ’3dx’z’ , b dτ’  

   +s23・s32・∫χ’2s , a χ’3dy’x’ , b dτ’               

     + s23・s33・（K3d△△／K3d△2）・∫χ’2s , a χ’3dy’2 , b dτ’  

     + s23・s34・∫χ’2s , a χ’3dy’z’ , b dτ’  

   +s24・s32・∫χ’2s , a χ’3dz’x’ , b dτ’               

     + s24・s33・∫χ’2s , a χ’3dz’y’ , b dτ’  

     + s24・s34・（K3d△△／K3d△2）・∫χ’2s , a χ’3dz’2 , b dτ’  

= s22・s32・（K3d△△／K3d△2）・(2s,3dσσ)＋s22・s33・(2s,3dσπ) ＋s22・s34・(2s,3dσ) 

 + s23・s32・(2s,3dσπ)＋s23・s33・（K3d△△／K3d△2）・(2s,3dππ) ＋s23・s34・(2s,3dππ) 

+ s24・s32・(2s,3dσπ)＋s24・s33・ (2s,3dππ) ＋s24・s34・（K3d△△／K3d△2）・(2s,3dππ) 

 

   (2px,3dxy)=∫χ2px , a χ3dxy , b dτ=∫(K2p・μa5/2・x・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・xy・e－μbｒb)dτ 

= ∫(K2p・μa5/2・(s22・x’＋s23・y’＋s24・z’)・e－μaｒa) 

(K3d△△・μb7/2・(s22・x’＋s23・y’＋s24・z’) (s32・x’＋s33・y’＋s34・z’)・e－μbｒb)dτ 

= s22・s22・s32・∫(K2p・μa5/2・x’・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・x’x’・e－μbｒb)dτ’             

+ s22・s22・s33・∫(K2p・μa5/2・x’・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・x’y’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s22・s22・s34・∫(K2p・μa5/2・x’・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・x’z’・e－μbｒb)dτ’ 

 + s22・s23・s32・∫(K2p・μa5/2・x’・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・y’x’・e－μbｒb)dτ’             

+ s22・s23・s33・∫(K2p・μa5/2・x’・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・y’y’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s22・s23・s34・∫(K2p・μa5/2・x’・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・y’z’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s22・s24・s32・∫(K2p・μa5/2・x’・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・z’x’・e－μbｒb)dτ’             

+ s22・s24・s33・∫(K2p・μa5/2・x’・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・z’y’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s22・s24・s34・∫(K2p・μa5/2・x’・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・z’z’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s23・～2py’～ +   +   + ・・・ 

+ s24・～2pz’～ +   +   + ・・・ 

=  s22・s22・s32・（K3d△△／K3d△2）・∫χ’2px’ , a χ’3dx’2 , b dτ’               

     + s22・s22・s33・∫χ’2px’, a χ’3dx’y’ , b dτ’  

     + s22・s22・s34・∫χ’2px’, a χ’3dx’z’ , b dτ’  

   + s22・s23・s32・∫χ’2px’, a χ’3dy’x’ , b dτ’               

     + s22・s23・s33・（K3d△△／K3d△2）・∫χ’2px’ , a χ’3dy’2 , b dτ’  

     + s22・s23・s34・∫χ’2px’, a χ’3dy’z’ , b dτ’  

   + s22・s24・s32・∫χ’2px’, a χ’3dz’x’ , b dτ’               

     + s22・s24・s33・∫χ’2px’, a χ’3dz’y’ , b dτ’  

     + s22・s24・s34・（K3d△△／K3d△2）・∫χ’2px’ , a χ’3dz’2 , b dτ’  

+ s23・～χ’2py’ , a～ +   +   + ・・・ 

+ s24・～χ’2pz’ , a～ +   +   + ・・・ 

 

= s22・s22・s32（K3d△△／K3d△2）(2pσ,3dσσ)＋s22・s22・s33(2pσ,3dσπ)＋s22・s22・s34(2pσ,3dσ) 

+s22・s23・s32(2pσ,3dσπ)＋s22・s23・s33（K3d△△／K3d△2）(2pσ,3dππ)＋s22・s23・s34(2pσ,3dππ) 

+s22・s24・s32(2pσ,3dσπ)＋s22・s24・s33 (2pσ,3dππ)＋s22・s24・s34（K3d△△／K3d△2）(2pσ,3dππ) 



  

+ s23・～(2pπ,～ +   +   + ・・・ 

+ s24・～(2pπ,～ +   +   + ・・・ 

 

  (3dx2,3dxy)=∫χ3dx2, aχ3dxy , b dτ=∫(K3d△2・μa7/2・xx・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・xy・e－μbｒb)dτ 

=∫(K3d△2・μa7/2・(s22・x’＋s23・y’＋s24・z’) (s22・x’＋s23・y’＋s24・z’)・e－μaｒa) 

(K3d△△・μb7/2・(s22・x’＋s23・y’＋s24・z’) (s32・x’＋s33・y’＋s34・z’)・e－μbｒb)dτ 

= s22・s22・s22・s32・∫(K3d△2・μa7/2・x’x’・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・x’x’・e－μbｒb)dτ’            

+ s22・s22・s22・s33・∫(K3d△2・μa7/2・x’x’・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・x’y’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s22・s22・s22・s34・∫(K3d△2・μa7/2・x’x’・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・x’z’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s22・s22・s23・s32・∫(K3d△2・μa7/2・x’ x’・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・y’x’・e－μbｒb)dτ’            

+ s22・s22・s23・s33・∫(K3d△2・μa7/2・x’ x’・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・y’y’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s22・s22・s23・s34・∫(K3d△2・μa7/2・x’ x’・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・y’z’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s22・s22・s24・s32・∫(K3d△2・μa7/2・x’ x’・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・z’x’・e－μbｒb)dτ’            

+ s22・s22・s24・s33・∫(K3d△2・μa7/2・x’ x’・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・z’y’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s22・s22・s24・s34・∫(K3d△2・μa7/2・x’ x’・e－μaｒa)(K3d△△・μb7/2・z’z’・e－μbｒb)dτ’ 

+ s22・s23・～3dx’y’～ +   +   + ・・・ 

+ s22・s24・～3dx’z’～ +   +   + ・・・ 

+ s23・～3dy’x’～  +   +   + ・・・ 

+ s23・～3dy’y’～  +   +   + ・・・ 

+ s23・～3dy’z’～  +   +   + ・・・ 

+ s24・～3dz’x’～  +   +   + ・・・ 

+ s24・～3dz’y’～  +   +   + ・・・ 

+ s24・～3dz’z’～  +   +   + ・・・ 

=  s22・s22・s22・s32・（K3d△△／K3d△2）・∫χ’3dx’2 , a χ’3dx’2 , b dτ’               

     + s22・s22・s22・s33・∫χ’3dx’2 , a χ’3dx’y’ , b dτ’  

     + s22・s22・s22・s34・∫χ’3dx’2 , a χ’3dx’z’ , b dτ’  

   + s22・s22・s23・s32・∫χ’3dx’2 , a χ’3dy’x’ , b dτ’               

     + s22・s22・s23・s33・（K3d△△／K3d△2）・∫χ’3dx’2 , a χ’3dy’2 , b dτ’  

     + s22・s22・s23・s34・∫χ’3dx’2 , a χ’3dy’z’ , b dτ’  

   + s22・s22・s24・s32・∫χ’3dx’2 , a χ’3dz’x’ , b dτ’               

     + s22・s22・s24・s33・∫χ’3dx’2 , a χ’3dz’y’ , b dτ’  

     + s22・s22・s24・s34・（K3d△△／K3d△2）・∫χ’3dx’2 , a χ’3dz’2 , b dτ’  

+ s22・s22・s23・～χ’3dx’y’ , a ～ +   +   + ・・・ 

+ s22・s22・s24・～χ’3dx’z’ , a ～ +   +   + ・・・ 

+ s22・s23・～χ’3dy’x’ , a ～  +   +   + ・・・ 

+ s22・s23・～χ’3dy’’2 , a ～  +   +   + ・・・ 

+ s22・s23・～χ’3dy’z’ , a ～  +   +   + ・・・ 

+ s22・s24・～χ’3dz’x’ , a ～  +   +   + ・・・ 

+ s22・s24・～χ’3dz’y’ , a ～  +   +   + ・・・ 

+ s22・s24・～χ’3dz’2 , a ～  +   +   + ・・・ 

= s22・s22・s22・s32（K3d△△／K3d△2）(3dσσ,3dσσ)＋s22・s22・s22・s33(3dσσ,3dσπ) 

＋s22・s22・s22・s34(3dσσ,3dσ) 

+ s22・s22・s23・s32(3dσσ,3dσπ)＋s22・s22・s23・s33（K3d△△／K3d△2）(3dσσ,3dππ) 

＋s22・s23・s34(3dσσ,3dππ) 

+ s22・s22・s24・s32(3dσσ,3dσπ)＋s22・s22・s24・s33 (3dσσ,3dππ) 

＋s22・s22・s24・s34（K3d△△／K3d△2）(3dσσ,3dππ) 

+ （K3d△2／K3d△△）・｛s22・s23・～(3dσπ,～ +   +・・・～(3dππ,～   + ・・・｝ 

+ （K3d△2／K3d△△）・｛s22・s24・～(3dσπ,～ +   + ～(3dππ,～  + ・・・｝ 

 


