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 原子核 A の座標を（xA, yA, zA ）として、a,b,c,d,S がＡであるかどうかに注意すると、以下の如くになる。 

  

((((ⅰⅰⅰⅰ)))) expAab expAab expAab expAab のののの微分微分微分微分    

∂/∂xA expAab = ∂/∂xA exp(－sRab2) = exp(－sRab2)・2sRab・(xa－xb)/ Rab 

 = exp(－sRab2)・2222αααα⊿xa                   （ for  a = A  ： a がＡに属する ） 

∂/∂xA expAab = exp(－sRab2)・2222ββββ⊿xa           （ for  b = A  ： b がＡに属する ） 

 

((((ⅱⅱⅱⅱ))))    ⊿⊿⊿⊿のののの微分微分微分微分    

∂/∂xA ⊿xa =∂/∂xA (xp－xa) = ∂/∂xA (β/p ) (xb－xa ) = αααα/p/p/p/p－－－－1111 

∂/∂xA ⊿xb =∂/∂xA (xp－xb) = ∂/∂xA (β/p ) (xb－xa ) = αααα/p/p/p/p 

∂/∂xB ⊿xb =∂/∂xB (xp－xb) = ∂/∂xB (α/p ) (xb－xa ) = ββββ/p/p/p/p－－－－1111 

∂/∂xB ⊿xa =∂/∂xB (xp－xa) = ∂/∂xB (α/p ) (xb－xa ) = ββββ/p/p/p/p 

 

((((ⅲⅲⅲⅲ))))    ▽▽▽▽のののの微分微分微分微分    

∂/∂xA ▽xp = ∂/∂xA (xp－xs) =   αααα/ p/ p/ p/ p       for  s ≠ A 

                            αααα/ p/ p/ p/ p－－－－1111    for  s = A 

∂/∂xA ▽xpq = ∂/∂xA (xp－xq) =   αααα/ p +/ p +/ p +/ p +ββββ/ p/ p/ p/ p－－－－γγγγ/ q/ q/ q/ q－－－－δδδδ/ q/ q/ q/ q     for  a = b = c = d = A 

                             0                       for a ≠ A & b ≠ A & c ≠ A & d ≠ A  

((((ⅳⅳⅳⅳ))))    F0F0F0F0 のののの微分微分微分微分    

 

(a) 重なり積分 < F0(X) = 1 > 

      ∂/∂xA F0(X) = ∂F0(X)/∂X・∂X/∂xA = 0 

 

(b) コア積分２ < F0(X) = 3－2sRab2  > 

      ∂/∂xA F0(X) = ∂F0(X)/∂X・∂X/∂xA  

= 2222αααα・⊿xA F1 

 

(c) コア積分１ < F0(X)=F0(p1/2Rs) > 

      ∂/∂xA F0(X) = ∂F0(X)/∂X・∂X/∂xA  

=    ((((αααα/p/p/p/p－－－－1)1)1)1)・1/(2p)▽xp F1           for  s = A 

     αααα/p/p/p/p・1/(2p)▽xp F1               for  s ≠A 

 

(c) 交換積分 < F0(X) = F0( (pq/(p+q))1/2Rpq ) > 

     ∂/∂xA F0(X) =  {αααα/p +/p +/p +/p +ββββ/ p/ p/ p/ p－－－－γγγγ/ q/ q/ q/ q－－－－δδδδ/ q / q / q / q }・1/(2p)▽xpq F1    for  a = b = c = d = A  

                      αααα/p/p/p/p・1/(2p)▽xpq F1                      for  a = A, b ≠ A , c ≠ A , d ≠ A        

                     (－－－－γγγγ/ q / q / q / q )・1/(2p)▽xpq F1                  for  c = A, a ≠ A , b ≠ A , d ≠ A        

 


