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요 약. 한 쌍의 slater type orbitals 에 대 한 two center overlap integrals 을 계 산하는 방법 이 

Mulliken 등에 의하여 발전되 었다. 이 방법으로 two center overlap integrals 을 계산하기 위해서 는 한 

쌍의 Slater type orbital, 에 대한 극좌표들 타원좌표로 변환해야한다. 두 점에 위치한 Slater type 

orbital 을 공통좌표상에 전개 시 키는 새로운 방법 즉 spherical harmonics^ 전개 방법 이 two center 

overlap integrals, 을 계 산하는데 응용되 었다. 이 새 로운 방법 에 서 는 Slater type orbitals, 을 기 준점 에 

대채 전개시키는 것이 필요하다.

본 연구에 서 는 two center overlap integral 을 계 산하기 위 한 spherical harmonics 전개 방법 을 |3s〉, 

15s〉및 |5p〉에 까지 확장시켰다. 이들 원자궤도함수■의 전개식을 사용하여 two center overlap 

integrals 의 기 본식 을 유도하였 으며 , 이 기 본식 을 사용하여 가상적 인 NO 분자에 대 한 two center 

overlap integrals 의 계 산값이 이 미 보고된 값과 일치 하였다.

ABSTRACT. A method for calculation of two center overlap integrals for a pair of Slater type 

orbitals was developed by Mulliken et al. In this method the spherical polar coordinates for 

a pair o£ Slater type orbitals located at two different points are required to be transformed into a 

spheroidal coordinate set for calculation of two center overlap integrals.

A new method, the expansion method for spherical harmonics, in which Slater type orbitals, 

located at two different points, are expressed in a common coordinate system has been applied for 

computation of two center overlap integrals. The new method for computation of two center over

lap integrals is required to translate Slater type orbitals centered at two different points into the 

reference point for computation of two center overlap integrals

This work has been expanded the expansion method for spherical harmonics for computation of 

two center overlap integrals to |3s>, |5s> and |5p>. Master formulas for two center overlap
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integrals are derived for these orbitals, using the general expansion formulas. The numerical 

values of the two center overlap integrals evaluated for a hypothetical NO molecule are in agree

ment with those of the previous works.

1. 서 론

타원 좌표 (spheroidal coordinate) 를 사용하여 

표면상의 두 점에 위치한 Slater type 원자궤도 

함수에 대 한 two center overlap integral 을 계 

산하는 방법이 Mulliken 등에 의하여 발전되어 

분자의 성질을 양자역학적으로 고찰하는데 응용 

되 었다. 이 Mulliken 의 방법에 서 는 두 원자의 

중심을 잇는 선을 주축으로 정하였고 두 원자의 

중간점 을 two center overlap integral 의 계 산에 

있어서 좌표의 기준점으로 택하였다.

최 근에 Mulliken 의 방법 과 달리 Fig. 1 의 B 

점에 위치한 Slater type 원자궤도함수를 기준 

점 A의 좌표상에 전개하는 이른바 spherical 

harmonics 의 전개방법 을 사용하여 two center 

overlap integrals 을 계 산하는 새 로운 방법 이 

발전되었다」

I I II 12 =O H 14
Sa 龄b〉=4切S S S S S S U

n -0 ——Z1 mz = — l2 B=0 h —In—/l| n = —/<

(一1)小危厂财01+&, I) (21+1)饥+1)

J (払+1)(以4+1)(力)！1板2 5腱s由、 
l—4兀(2Zi)! (%)! —i n L SS) 

|o ACn, r2) r22+/2+Bexp (- ar2) dr2

Fig. 1. The coordinate system for two center overlap 

integral of the expansion method.

・（，i k I \（ n lx Z4 \ / Z3 n 人） 
\^i m2 —m） \—h mi mJ \ — w3 h m2） 

（h n &\（n Zi
\0 0 0八0 0 0丿 ⑴

여 기 에 서 4= Ma하exp （a厂2）匕冲 （总 饱） 이 며

I ©B〉= NKexp （-阮）Yim （仇 0） （2）

이 다.

식 ⑵에 서 만일 K=Z 이면 fn（rl,r2）=bn（rl, r2） 

이며 K=Z+1 이면 九（尸1,尸2）=命（门”2）이다.

bn （尸 1，厂2）=（卡；）A+1 / 2 （阪<）&+3 / 2 （杵〉）

- （음） J/2（g） 良+1/2（林）

〉 ⑶

展1，厂2）= （了능） 7 ｛彼+ 河） 匕+1/2如） 

代宀/2（伊〉）-（2辭］）J/2 

（伊〉国一1/2（队） + （2쓰끅〉）9〉

여기에서 Iv 및 K, 는 수정 Bessel 함수이 匸土2 식 

⑴에 n, I, m, h 맟 厶에 대응하는 3-j symbol 

값을 대 입 하면 two center overlap integral 의 기 

본식을 유도할 수 있으며 이 기본식을 이용하여 

여 러 간단한 분자에 대 한 overlap integral 을 계 

산하였을 때 그 값이 Mulliken 의 기본식으로부 

터 계산한 값과 일치됨이 보고되 었다*

그러나 K2Z+2 인 경우 Fig, 1의 B점에 중 

심을 둔 Slats type 원자궤도함수의 전개식이 

유도되어 있지 않아 식 (1)로부터 two center 

overlap inte용ral 을 계 산할 수 없다. 따라서 본 

연 구에 서 는 spherical harmonics 의 전 개 방법 을 

K=Z+2 및 K=Z+3 인 Slater type 원자궤 도함수 

에 까지 확장하여 two center overlap integral 

을 계산하는 기본식을 유도하였다.
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2. K스Z + 2 인 경우〕向〉= 7柠七叫（一仰） 

丫饥成,。）의 전개

K=Z+1 인 경우 F/g.l 의 B 점에 위치한 

Slater type 읜자궤 도함수를 Moshinsky 의 전개 

식 4,5을 사응하여 spherical harmonics 부오｝ 지 름 

파동함수부를 각각 기준점 A의 좌표상에 전개 

하면 다음과 같이 된다.°

r（y/m（^,p）= ss s iz（-i）^（Zi+/2,/） 

Zl = 0 Z2=0n；=—/1 —

f 11 z 2

l（2Zi + l）! （2Z2+D ! J

〈人馈心〃시 （＜9b 如）

匕皿（％,。2） （5）

여기에서 G&mw시Zi&Z用〉는 Clebsch-Gordan의 

짝지 음상수이 다.

gp（—育）=4疔"〃，尸2）S精（九Q 
n=0 k——n

珞泌2,物） （6）

식 （6）을 £로 편미분하면 Kexplfr） 의 전 

개식을 얻을 수 있다.

- 으 &厂"〕= 一 4打§으〔%，（% 危）〕

S 丫業（。1,。1）匕"02,的）处xp （-防）=4兀 
h=—R

院如M, r2） S Y誑、,3匕淑2,物） （7） 
ft=o h=—n

여기에서

如（尸i, r2） = （一「느j ｛西+1/2（街V）

KnT,2（&「〉）—厂之丄+3/2（0广＜）

K"+i/2（0r＞） + 炽 M+i/2 0＜）

K“t/2（"-（鎗|）「＜泓+3/2（街＜）

K“+l/2 0＞） +（辱拌）心〉

匕+5/2（£r＜）K”+3/2（0r＞） - （ 2斜 I ）
. r＜i纵_1/2（阪＜）&_3/2（0r＞） ｝ （8）

이 다.

식 ⑺ 을 다시 한번 8로 편미 분하면 r3 

exp（-河）의 전개식을 얻을 수 있다.

一 흐寸〔戸成「〕= -4?rS 顼尸 ih„（m r2）〕
a,3 ”=o op

S Y，应、3Y”h（S，桓） 
h=—n

r%xp（ 一硏=4兀寫如（尸1,厂2） S 丫爲（们,S）
n=0 h— —n

匕泌2,瞞） ⑼

여기에서

如（W2）=（3%）'”｛一（（2，二疥）

, ^n+3/2（/3r＜）Xn-i/2（^r ＞）

In+1 / 2 （阮＜）K”一3 / 2 （伊＞）

T（瑟哥*「＞ - （诵畠一3）「〈이

（6尸＜）&一1/2（8广〉）

뉘”+（票部，이 *"2 如）

K”02（林） - ［顎器圭^시

h+7 / 2 （杵＜）Kn+3 / 2 （街》）

+ ［（4n2+L+5）「矛＞ + 信券洞「〈시

/서-3/2（8厂＜）&+3/2（国"〉）

-磊気브V＜ 씨 12（街＜）

K-5/2 （街〉）｝ （10＞

이 다.

따라서 spherical harmonics 부와 지름파동함 

수부를 합하면 Slater type 원자궤도함수에 대한 

다음의 전개식을 얻을 수 있다.

］©b〉= N’Kexp （-阮）丫血（8,0）

=4“N 玄 S S S （一1）"01+&, 1）
11 = 0 ^=0 Ktl"—Z1 IHZ -I2
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(寿齢学々"시 g*〉
芝M (广1,厂2)厂处：齐s玲如S)
«-0 h= — n

y f (。2, ©2)匕泻(&2,。2) (11)

,여기에서 K=Z + 2 이면 幻」冗”2)= 知 (厂1,广2)이고 

K=Z+3 이 면 gj广1, r2) = 시厂1, 尸2)이 다.

3. Two Center Overlap Integral 2-1 기본식

식 (11)을 사응하여 Fig. 1의 점 A에 위치한 

Slater type 원자궤도함수 如와 점 B에 위치한 

Slater type 원자궤도함수 ©b 사이의 two cen

ter overlap integral 에 대한 일반식을 얻을 수 

있다.

I I 12 妃 8 ”
〈爲1境〉=釦\宙£ S L S SS 

71 = 0 l2 = G ml = —/l m2 = —处 n=0 » =—» 

堂 s(—1)5+5” 
f4=- ln-?l I =

0 + 奴 /) (2Z+1) (2戎 + 1)

(払+ 1)(弘+ 1) (2Z)!l"2

4心）！（初

厂土匕如（。1,向）jog„（rb r^r-22+h+u

/i 1-2 I '
exp（ —°厂9）（/尸2、 ,

m2 一净）

기 /i k \ / I3 n l2 \ /?3 n l2 
—h mi g八一用3 h 初2八0 0 0,

(n Zt 公
'()0 0丿

(12)

여 기 에 서 ^a —AWexp （— ar2） 匕一邓 （但, 瞞） 이 고

I Ob〉= （一 金） 匕由 0, c） 이 다.

이 때 払 I, m, h 및 九 에 대 응하는 3-丿 symbol 

값을 식 （12）에 대일하여 식 （11）에 있어서 K= 

1+2 및 K=Z+3 인 Slater type 원지 궤 도함수에 

대 한 two center overlap integral 의 기 븐식 을 구 

했으며 이들을 Table, 1 에 나타내 었다. Table 1 

에 있어서 지름적분은 K 및 에 따라서 Table 2 

와 같이 정의하였다.

Table 1. Master formulas for two center overlap integrals.

<ls| 3s〉= (32/45) i/2 術)3"

<2s ； 3s〉= (32/135)1/2 0砰 Kf)
<2p-13s> = (32/45) 1/2W £) 5/2 coW K】

<2pT] 3s> = (32/45)1/2 (u/5)5/2sin^ cos© Ki

<2pJ 3s> = (32/45)〔"(a/§) 5/2 鈿。sin© Ki

<3s|3s〉=(8/45) (。/8)7/2爲

<3pJ 3s> = (64/675)/0/"%"烏

<3p.r i 3s> = (64/675) 1/2(a/0) 7/2sini? cos^ Li

〈3円! 3s> = (64/675)1/2 (a/p)7/2 sin^ sin© Li

〈3d』3s> = (16/675)1/2 (a//3)7/2 (2cos2^ - sin2(9) L2

<3dsx 13s> = (64/135) 1/2(a//3)7/2 cos。si" cosd L2

〈3d〉」3s> = (64/135)1/2 (a/仃)7/2 ccM sin。sin。L2

〈3d 宀妒 ‘13s> = (16/135)1/2 (a/p)7/2sin2d (cos2^—sin2^) L2

〈3d v 13s> = (64/135) 1/2(a/；5)7/2 sin2!? sin。cosd L2

<ls 15s) = (16/315) I" (a//3)3/2^0

<2s| 5s> = (16/945) 1/2W/3)5/2 Jo

〈2i시 5$〉= (16/315)/(a/"" ms"

<2p^ 15s> — (16/315)1/2 (a/p)5/2 sin^ cos^ Ji

<2pvi 5s> = (16/315) I" (a//3)5/2sin(9 sin© J】

<3s j 5s> = (32/14175) 1/2(a/^7/2NQ

〈3pJ5s〉= (96/14175)i/2(W)ScoMM

<3px| 5s> = (96/14175)1/2 (a/月)7/2 sin。cos© Ni

〈3py 15s> = (96/14175)1/2 (a/p)7/2 sin^ sin, M
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〈3d시 5s> = (8/2835) 1/2(a//3) "2 (2cos节 - sin%) N2

<3dzz 15s〉= (32/945)1 /2 (a/£) s cos^ 血。cos。M

5s〉= (32/945)1/2 cos。sin。sin。M

〈3心一必；5s〉= (8/945)1/2 (a/^3)7/2sin2^ (cos2(5—sin2^) N2

<3dx> 15s〉= (32/945)1/2 (a/,3)7/2 sin2i9 sind cos^ N2

〈5s 15s〉=(4/315) (a/g)9/2Q)

<5p215s> = (4/315)⑶ 1/2 0/g)9/2cqMQ]

<5px| 5s> = (4/315) (3)1 /2 (a/£) 9/2 si曲 cos。Qi

<5p, 15s> = (4/315) (3)1/2(a/但方2si曲 si" Qi

<2p215p:> = (16/945)1/2 (a//3)5/2 {Lo 4- (2cos2^—sin2^)L2 — (1+ (2cos2^—sin2^)) aK{\

<2px| 5p：〉= (16/105) 1/2 0/8)5/2 cos^ sin。cos 이:丄—力3

<2pv [ 5p-> = (16/105)1/2 (a//3) 5/2cos(9sin^sin^ [L2 —

〈3s 15p-> = (96/14175)1/2 (a/^y/2cas9{Mi — aLo]

〈3p」5p》= (32/14175)i”(a/g)7/2 {Mo+(2cos 明一sin 明)]I%— [1+ (2cos2i9—sin2^));zL1}

<3px 15p» = (288/14175)17 2 (%/疗)7 7 2cos^sin^cos^ [M2 一 aL{\

<3py 15p；> — (288/14175)1/2 (a//3) 7/2cos^sini9sind [M2—aL{\

〈3d』5p》=(8/23625)1 /2(a/£)7/2 {4cos0[M1 一aL^\ + 3(2cos¥ — 3cos〃sin明)(M3—aL^}}

<3d2,r! 5pA> = (32/70875)1/2 (a//3)7/ 2 {sin(9cosd [Mi — aL^} + (4cos2^sin^—sin3^) cos^ (M3—aL^\}

<3d?z! 5p-> = (32/70875)1 /2 (a//3)7/2 (sin^sinp + (4cos2^sin^—sin3^) sin^ (M3—aL^})

<3dl3_>315p^> = (8/315) 1/2(cr/^)7/2cos^sin2^(cos20—sin2^) 0爲一犯2)

〈3d 打 5p£> = (32/315)"2(a/£)7/2cosHsin25si]泌cos0〔M3—i心〕

<5s|5p;> = (4/315) (3)u2(a/@)9/2cos涉〔匕一皿峨〕

<5p,|5p〉= (4/315) (a/$)9/2{* + (2如辎一细從)Y2-(l+ (2cos华一sin阳)〕aM】}

<5px| 5p》—(12/315) (a//3)9/2cos^sn^cos^( Y2—aMi}

〈5pJ5p〉= (12/315) (a/g) 아/2海如成喝〔丫2—破1〕

<2px 15px> = (4/945) 1/20/6)5/2{2〔Lo一aKJ — ((2cos2<9—sin2(9) — 3sin2(9(cos2^—sin2^)) 02—以匸]}

<2pv 15p» = (16/105) 1 / 2 (a/g) 5/ 2 细必 sin^ cos^(L2 - aK{\

<3s| 5p» — (96/14175) 1/2(<a//3)7/2sin^cos^(Mi -辺)〕

<3pJ 5px> = (288/14175) " 2 (a/8) 7/2cos^sin^cos^ (M2—aL{]

<3pJ5p» = (8/14175)"2(a/E)7/2{2〔Mo-aLi〕- ((2cos2^-sin2/9) -3sin2^(cosV-sin2$i)) (M2-aLi)}

<3p? 15px> = (32/1575) 1/2(«/^)7/23^2^3111^003^(2112—aLi]

〈3d』5p)= (8/23625)i/2(a/g)7/2{3(4cos20sin°_sii】3涉)co酣1杨_£江2〕-2sin^cos^(Mi-aL^)

<3d=JJ5px> — (8/7875)1/2(a//3)7/2(2cos^(Afi—aL2J 一〔(2cos华一3cos0sin明)—5cos^sin2^(cos2^—sin2(6)) [M3~aL^l

〈3山」5pa> = (32/315)1/2(a/j5)7/2cos^sin2^sin^cos^(Al3—aLg)

<3d^_?2)5px>= (2/7875)1/2 (a/y3)7/2 (4sin^cos  ̂(Mi — aL2J — ((4cos2^sin^—sin3^) cos^+5sin3^ (4cos3^—3cos^))

〈3d 邛 |5p〉= (2/7875)"2(a/£)7/2{4sin0sinMMi—犯2〕— ((4cos2^sin^—sin3^>sin^ 4- 5sin3^ (3sin^—4sinV))

,[M^—aL^}

〈5s〕5px> = (4/315) (3)1/2sin/?cos^(Yi—tzMo]

〈5[시5p・〉= (12/315) (a/0)9/2cosHsinOcos机是―aMi〕

<5Pz15px> = (2/315) (a//3)9/2{2(Yo—aA/i) — ((2cos2^—sin2(9) — 3sin2^(cos2^-sin2^)) [Y2~aM{}}

<5py|5pr> = (12/315) (a/B)9/2sin20sinq5co%5(Y2—aMi)

<26 'i 5py> = (48/315)1/2 («//3) 5/2sin2^sin^cos^ (L2~

<2pv15p?> = (4/945) 1/2(a/j3)6/2{2(Lo — aKj) — 3sin2^(cos2^—sin2^) (L2—^1] + (2cos2^ —sin2^) (L2+aKi)}

<3s 15p?> = (96/14175)1 /2 {a/p) 7/2sin^sin^ (Mi 一 aL^

<3p2| 5py> = (288/14175)1/2 (a//3)7/2cos^sini9sin^ [M2~aL]_]

<3pxl 50〉= (32/1575)1/2 (a//3)7/2sin2(9sin^cos^〔M - 犯1]

<3Pyl5Py>=(8/14175)1/2(a//S)7/2(a/fi)7/2{2(Mo-aL1) -3sin2^(cos2^-sin2^) [M2-aLi) + (2cos2^-sin2^)
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(Mo + tzLj)}

〈3dy 15py) = (8/23625)1 z2 (a//3)7 z2 {3 (4cos2^sin^—sin3^) sin^ (A/3—aL2J —2sin0sin©〔Mi — aL2〕}

<3d“, 15py> = (32/315)"2(a/^3) 7/2cos^sin2^sin^cosc> (M3—<2L2)

〈3山」5py〉= (8/7875) i/2(a/E)”2{2cos。(10—£江2)— ((2cos30—3cos^sin2^) + 5cos^sin2^(cos2^ — sin2^)) J〔M3—犯成!

〈3d宀尸]5py〉= (2/7875*2。/仞7/2{4垃血血饥肱 1 一犯2〕

—〔(4cos2^sin^ — sin%) sin©—5sin3^ (3sin^—4sin3^5)〕(M3—aL^}}

〈3d 耳,! 5p》,〉=(2/7875)1 /2 (a//3)7/2 (4sin^cos0 [Afi — aL^\ —〔 (4cos2^sin^—sin3^) cos。—5sin3^ (4cos3p—3cosd)〕

〔M—r電}

<5s|5p,〉그 (4/315) ⑶ 1/2(叱8)9/2成湧成吋01-邳如

〈5j시 5py〉= (12/315) (a/9/2cos^sin^sin^ (

〈5p」5p)〉= (12/315) (a/^6) 9/2sin2^sin^cos^ (Y2 — )

〈5p打5p)〉= (2/315) (a/g)9/2{2C&—aA虹)-〔3sin明(cos^-sinQ)〕\Y2~aM^ + (2cos^-sin阳)

(為+曷也)}

Where a = ^r and a and g are the Slater constants for atomic orbitals in bra and ket vecter respectively.

Table 2(A). Definition of the radial part integrals. Table 2(B). Definition of the radial part integrals.

K
L/”(厂1，r?) r2K 
Jo

exp( —flfr2) dr2

n
K

£)収尸1,厂2)门产 

exp( —ar2)t/r2

n

0 1 2 3 0 1 2 3

2 gr 2 Ro

3 Kn K\ 3 丿。

4 • L l2 4 No n2
5 Mn Mr M2 m3 5 Qo Q2

6 匕 匕 Y2 y3 6 O0 O2 。3

The above radial integrals were integrated elsewhere.7 The above integrals were integrated elsewhere. 7

Table 3. The numerical values of two center orerlap integrals for a hypothetical NO molecule whose Slater 

^constants are 2. 275 and 1.95, respectively. (r=l. 50A)

〈如【由）〉 So 1 ©N〉

Overlap 
integral

Numerical value
Overlap 
integral

Numerical 
value

This method Mulliken

<ls[3s> 0.1643914 0.1643890 <3s|ls> 0- 1643914

<2s|3s> 0. 2790122 0.2790118 <3s|2s> 0. 2790125

<2pJ3s> 0- 3036601 0.3036653 〈3s j 2p〉 -0. 3036602

〈3s：3s〉 0. 3767330 0. 3767620

<3pj3s> 0- 4459499 0.4459185 <3s：3p》 -0. 4459497

<ls|5s> 0. 2236236 0.2236598 <5slls> 0. 2236236

<2s<5s> 0- 3550830 0.3550553 〈5引 2s〉 0. 3550827

<2pJ 5s> 0.3119961 0.3119916 <5sl 2pJ -0. 3119999

〈3s.5s〉 0.4336270 0.4301097 <5s|3s> 0- 4336210

<3pz[5s> 0.3985072 0.3949884 <5s;3p2> -0. 3985179

<5 이 5s〉 0.7754750 0. 8532610

Journal of the Korean Chemical Society



Two Center Overlap Integrals 의 계 산을 위 한 Spherical Hamonics 전개 방법 의 응용 (제 2 보) 131

4. 결과 및 고찰

7沥"1 에 나타낸 기본식을 이용하여 가상적 

인 NO 분자의 여 러 원자궤도함수에 대한 two 

center overlap integral 을 계 산하여 7'展"3 에 

나타내 었다. 이 two center overlap integral 의 

수치 를 이 미 제 시 한 two center overlap integral 

의 기본식으로부터 계산한 값 및 Mulliken의 방 

법에 의해서 계산한 값과 비교하였을때 Table 3 

에 나타낸 것처럼 원자사이의 거리 r=L50A에 

서 그 값이 소수점 이 하 네째자리까지 서로 일치 

하였다. 다만 spherical harmonics 의 전개방법 

에 의하여 계산한〈3s |5s〉및〈3i시 5s〉의 값은 

Mulliken 의 방법 에 의 하여 계 산한 값과 소수점 

이하 두째자리까지 일치하며 〈5s【5s〉의 값은 

Mulliken 의 값으로부터 약간 벗어난다. 그러나 

이 overlap integral 의 값은 실험적으로 측정 할 

수 없으므로 두 방법의 우열을 가릴 수 없으며 

Spherical harmonics 전 개 방법 에 의한 two center 

overlap integral 의 계 산에 있어서 주양자수가

法4 에 서 rounding error 있 을 것 으로 생 각 

된다. *

한편 <3s]2p2>,〈3s|3p>〈5引 2p> 및〈5s|3p〉 

에서 overlap integral 값의 부호가 바뀐 것은 

overlap integral 을 계 산하기 위 해 택 한 기 준점 

이 <2p2)3s>, <3p2|3s>, <2pj5s> 및 〈3p」5s〉의 

경우 F也. 1의 A점인데 <3s|2pz>, <3s|3p2>, 

<5s|2pz> 및〈5s|3pz〉의 경우엔 B 점으로 바뀌었 

기 때문에 나타난 결과이다.

이 미 보고된 spherical harmonics 의 전 개방법 

에 의 한 two center overlap integral 의 기본식 

으로는 <3s|3s>, <5s|5s>,〈5pj5p> <5p^ 15px> 

및〈5%|5%〉등의 two center overlap integral 

을 계산할 수 없으며 7沥"1 에 기술한 기본식 

으로 만이 이 들 two center overlap integrals 을 

계산할 수 있다.

본 연구를 위 한 자료를 제 공하여 준 호주 New 

South Wales 대 학교 물리 화학과 R. M. Golding 

교수에게 감사한다.
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