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Slater 軌道に対する４中心電子反撥積分の解析表示式 
（その２）ACE-b3k3 型一般公式 
東京理科大理 石田和弘 (e-mail: k-ishida@fancy.ocn.ne.jp) 

「序」表題の解析表示式を求めることは量子力学の約８０年の歴史が始まって以来の未解

決問題として知られていたが、今春の理論化学討論会においてこの未解決問題を解決した

ことを報告した。[1] その報告では 1s-STO に対する４中心電子反撥積分の解析表示式を求

めたものであったが、今回一般の Solid harmonic 型 STO に対する４中心電子反撥積分の

解析表示式を求め、それが Solid harmonic GTO に対する石田の随伴座標展開法の

ACE-b3k3 型[2]一般公式と類似のものであることが分かったので報告する。 
「これまでの一般公式」これまで報告されている一般の Solid harmonic 型 STO に対する

一般公式は Grotendorst & Steinborn [3]により与えられている。まず求める積分は 
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と定義される。ただしここで Filter & Steinborn の B 関数[4]は  
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変形 Bessel 関数である。一般の n l型 STO は B 関数の線形結合として表されるので(1)式
を求めればその線形結合として一般の

)(zKν

STOn −)( l に対する一般公式が与えられることにな

る。そして Grotendorst & Steinborn[3]による(1)式の一般公式は 
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である。ただし一般公式はきわめて長大な式であるため核心の積分部分以外は省略した。

また現れている変数の定義などもスペースの都合で省略する。これまでの一般公式は上記

のごとく少なくとも三重積分がまだ残っている。 
「解析表示式の導出」まず一般の Solid harmonic 型 STOn −)( l を次のように定義する。 
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である。さて Ns-STO に対する Gauss 変換公式は[5] 
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ただし HN(x)は Hermite 多項式である。(5)式を(4)式に代入すれば[1]の報告と同様にして

積分の全く残っていない求める積分公式を得ることができるが、スペースの都合で以下は

当日に報告する。 
「数値計算について」本研究で得られた一般公式はその核心部分が多変数の超幾何関数で

あるため数理解析の研究者の間でもまだほとんど研究がされていない状況で、数値計算に

ついては今後の研究に委ねられる。現時点での最も現実的な方法は Fernandez Rico のグル

ープが行っているように STO-NG 展開を行って GTO についての４中心積分は石田の随伴

座標展開法(ACE-b3k3 法)[2]を用いて計算するのがよいと考えられる。 
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