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In this paper we give integral expressions for overlap integrals (nl|nT) with n, n '=3 , 4 using 
SLATER type orbitals for 3d, 4s and 4p atomic orbitals and an approximate function for the radial 
part of 4i and 4p. 

In LCAO—MO calculations on polynuclear complexes of transition metal 
ions have to be calculated overlap integrals between 2s, 2p, 3d, 4s and 4/7 atomic 
orbitals. From these integrals the expressions of (nl |nT) with n = 2 , 3, 4; « ' = 2 , 3 
are available in literature [1-4] but expressions of the other integrals — to our 
knowledge — have not been published until now. As these integrals are important 
in theoretical investigations of polynuclear complexes and similar molecular problems, 
we give in the following expressions for these integrals using SLATER type orbitals. 

The calculation of overlap integrals 

The radial part of SLATER type orbitals is of the form 
rn*~ i . e - « - t 

where 
Z - a - . 

a 
n * a a ' 

n* is the effective principal quantum number and Z—a is the effective nuclear 
charge. If the principal quantum number is n = l , 2, 3, 4, ..., n* has the following 
values: n* = l , 2, 3, 3.7, ... . The constant a can be determined with the help of 
SLATER'S ru l e s . 

The overlap integrals of the real SLATER type orbitals can be divided into three 
classes: 

1. The overlap integrals (nl |nT) with n = 2 , 3; n ' = 2 , 3 can be calculated in 
elliptical coordinates (ji, v, cp) defined by 

r + r ' r—r' , 
J 1 - — v = —R~' <P = <P, 
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where l S / i S » , — l ^ v s l , and the meaning of r,r',(p and R can be 
seen in Fig. 1 (the coordinate system (2) is left-handed). 

In these elliptical coordinates the overlap integrals (3d, 2s), (3d, 2p) and (3d, 3d) 
can be expressed by the integrals 

A „ ( A ) = / F I - E - ^ D N 
i 

I 
B „(b) = Jv"e-bvdv 

- l 
R R 

where a=—(cc+fi), b=^-(ix—P) and a, ft are orbital exponents. The values of An(a) 

and B„(6) for various a and b can be found for example in [5] but it is inconvenient 

x 

(2) 

X 

Fig. 1 

to use this table in practice. It seems more practical to calculate these integrals 
with the help of the following recurrence relations: 

A„ = -^-[«An_ a+ <r f l], 

B, = + ( - l ) V - « - » ] . 

2. The overlap integrals (nl |nT) with n = 4 ; - n ' = 2 , 3 can be expressed with 
the help of integrals 

' l W ± x > (yix)^1 ' 1y + X) (y + x)"' 
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where x = aR, y = PR and 
y±x ~ 

(«b±*)! = f fe-'dt, r(n) = f f^e-'dt. 
o o 

For the calculation of these integrals it is necessary to know the values of the 
incomplete /"-function, which are available in [6]. 

3. The overlap integrals (nl/nT) with n, n ' = 4 cannot be expressed by any 
closed formulas. For this reason we approximated the radial part of and 4p 
by the function 

4> = 2 c k r k e ~ x ' r 

k=l 

where ck-s and a ' are constants. These constants can be determined in various 
ways, for example under the condition 

f (\l/-$fdV= min. 

From this condition for ck-s (if a ' w e get for the Co atom the following results: 

Cl = - 0 . 0 4 7 530 507, 

c2 = 0.360 145 640, 

c3 = 0.728 294 860, 

c4 = - 0 . 0 4 1 616 865. 

Naturally the coefficients ck-s depend on a. We intend to determine these ck-s and 
a ' for all transition elements. 

Using the approximate function, the overlap integrals (4J, 4J), (4S, 4p), (4p, 4p) 
as well as (nl |n'r) with n = 4 ; n ' = 2 , 3 can already be expressed with integrals A„(a) 
and B„(b)-

Expressions, for integrals 

1. (3dxy, 3dxy) = (idx2_yi, 3dx2_y2) = 

1 (abf5 • 
= 7 - ^ 7 {A6 B0—2A6 B 2 +A 6 B4—2A4 B0 + 3 A4 B2—A4 B6 + 

6 128 

+ A 2 B0 - 3 A s B 4 +2A 2 B6 - A„ B2 + 2A0 B4 - A„ B6} 

2. (3dx2, 3dx,) = (3rfy2, 3d^) = 

2 (abf* -
= - — — {—Ac B 2 +A 6 B 4 +A 4 B0 - A4 Bc - A2 B 0 +A 2 B 6 +A 0 B2 - A0 B4} 

3 128 

3. (3dz2, 3d z t ) = 

1 (aby* , 
= - — — {A6 B0 - 6A 6B2 + 9A6 B4 - 6A4 B0 + 3 A4 B2 - 9A„ Be -f-

9 128 

+9ASB0 —3A2B4+6 A2 B„ - 9A„ B2 + 6 Ac B4 - A„ Be} 
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21.7 yl.í 
A. (4Í, = — X 

2 3(7.4!)°'' X2'5 

Xe- [(360 - 360jc + 192л? - 12x> + 24x*-8X6) {G(4 .7 |y+x) -

—I(3.7|y+x)} + (360x — ЗбОх2 +192*3 — 72** + 24x®) (G(5 .7 |y+x) -

- 1 (4.7|.>>+x)}+( 144х* -144Х3+72х* - 24x«) {G (6. l \ y + x) -

—\(5.1\y+x)}+(24x®—24x*+8.x6) {G(7.7|>>+x) - I(6.7|;y+x)}] + • 

+e-»[(360+360x+192x i+72x3+24x4+8jc5) {I(3.7b>-x)-

—G(4.7|_y+x)}—(360x+360xs +192x*+72x*+24x=) {I(4.7|y-x) + 

+G(5.7|j>+x)}+(144xa4-144x3 +72x*+24x5) {I(5.7b>-x)-

-G(6.7|)>+x)}-(24x> + 24x* + 8X6) {I(6.7|y-x) + G(7.7|y + x)}] 
21.7 yi.2 

'5. (4p x , 3dXz) = (4pv , 3dVI) = X \ fx> XII \ fyi yn (7.41)0.5 3.5 

X{e"[(720 -720x+312x ! ! -72x s +8x 1 ){I (2 .7 |>>+i) -G(3.7^+x)}+ 

+(720x—720х*+312л?—72x4+8x5) {I(3.7|j)+x)-G(4.7|;>>+x)} + 

+(312x2-312x3 + 128x 4-24x 5){I(4.7 |y+x)-G(5.7 |y+x)} + 

+(72x3-72x4+24x5) { I (5 .7b+x) -G(6 .7 |y+x)}+ 

+(8x 4 -8x 5 ) {I (6 .7 |y+x)-G(7.7b+x)}]+ 

-+ e ~ * [(720 + 720x+312x2 + 72x®+8x*) (G(?.l\y+x)-l(2.1\y-x)}-¥ 

+(720x+720x2+312x3+72x*+8x4) {G(4.7 |y+x)+I(3 .7 |y-x)}+ 

+(312xa+312x3-H28x4+24x6) {G(5.7 | j»+*)-I(4.7b-*)} + 

+(72x3 + 72x4 + 24x6) (G(6.7|j> + x)+I(5.7|j;-x)} + 

+(8x44-8x5) {G(7.7|.y+x)—I(6.7|j>—x)}] 

/ F 20-7 y''2 

.6. ( 4 P l , 3 d z t ) = 3 ( 7 4 ! )„.5 — a * 

X{ex[(15120-15120x+7440x2 - 2400л3+576x4-Il 2 x 4 16x") {I(2.7|j-+x)-

-G(3.7b+x)}+(15120x-15120X8+7440X3 -2400X1 + 576X5 - 112x°+ 

+ 16x') {I(3.7|y+x)—G(4.7|j»+x)}+(6480X2 — 6480x®+3168x* — 

- 1008xs+240x"-48x') {I(4 .7 |y+x)-G(5.7 |^+x)}+(1440x 3 -

-1440x 4+688x 5-208x e+46x') { I (5 .7b+x)-G(6 .7 |^+x)}+ . 

+(144x 4 -144x 6 +64x e -16x') {I(6.7b>+x)-G(7.7|>>+x)}] + 

-+e-*[(15120+15120x+7440xs+2400x3 + 576x4+112x5 + 16xe) {G(3.7|>>+x)-

-I(2.7b-x)}+(15120x+15120x 2 + 7440x3 + 2400x4 + 576x5+112x« + 

+ 16x') {G (4.7|y+x) +1 (3.7|;y - x)} + (6480X2+6480X3 + 3168X4 + 

+ 1008xs+240xe+48x') (G(5 .7b+x)-I (4 .7 |y -x)}+(1440x 3 + 

+ 1440X4+688X6+208x°+46x') {G (6.7| j/+x)+1(5.7|y - x)}+ 

-+(144x* + 144x5 + 64xe+16x') {G (7.7|^+x) - 1 (6.7\y - x)}] 

ч 
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(4i, 4s) = In SNU(a)A^,(j9)X 

X{a1MA4B0-2A2B2+A„B4] + 

R 
+ ai ¿2 y [A6 B„—A4B1-2A3B2 + 2A2 B3 + Ax B4 - A0 B5] + 

+ ^63 [AeB„-2A 6 B 1 -A 4 B 2 + A 3 B 3 -A 2 B 4 -2A 1 B5+AoB 6 ] + 

+a1bi ( f ) [A, B0—3A6 B i+A 5 B2 + 5A4 B3—5 A3 B4 —As B 5 +3A t B6 — A0 B7] + 

R • 

+ « A — [ A5 B 0 +A 4 B!—2 A3 B2—2 A2 B 3 +Ai B4+A„ B8] + 

(RY 

+ aa62 I — I [A 6 B 0 -3A 4 B 2 + 3A2B4-AoB8] + 

+ a,b3 [ A 7 B 0 - A 6 B 1 - 3 A S B 2 + 3A4B3 + 3 A 3 B 4 - 3 A 2 B 6 - A 1 B , + A 0 B 7 ] + 

+ ¿4 I Y I [As B„ - 2A, B! - 2A6 B 2 +6A 5 B3 - 6A3 B6 + 2A2 Be + 2Ax B7 - Ao B8] + 
+ azbA — \ [ A i B „ + 2 A 5 B i - A 4 B 2 - 4 A 3 B 3 - A 2 B 4 + 2 A 1 B 6 + A„B6] + 

+ a3b21 —I [A, B 0 +A 6 Bi — 3A6 B2 — 3A4 B3 + 3A3 B4 + 3A2 B6 — Ax B6 — A0 B7] + 

(RY + a3bA — \ [A 8 B 0 -4A 6 B 2 +6A 4 B 4 -4A 2 Be + A<)B8] + 

(RY 

+ a3bt I —I [A»B 0 -A 8 B 1 -4A 7 B 2 + 4A 6 B 3 +6A 5 B4-6A 4 B 5 -4A 3 B 6 + 4A2B7 + 

+AiB8—A„B9] + (RY 

+albl 1 — 1 [ A 7 B 0 + 3 A 6 B 1 + A 6 B a - 5 A 4 B 3 - 5 A 3 B 4 + A 2 B 6 + 3 A 1 B 6 + A 0 B 7 ] + 

(RY + ail>21 — I [A 8 B 0 +2A 7 B 1 -2AeB 2 -6A 5 B 3 +6A 3 B 6 +2A 2 B 6 -2A 1 B 7 -A< ,B 8 ] + 

+ctt 63 [A„ B„+A s Bx - 4A, B2 - 4A« B 3 +6A 6 B 4 +6A 4 B6 - 4A3 B6 - 4A2 B7 + 

+A 1 B 9 +A 0 B 8 ] + 

+ 0 4 6 4 ^ 1 [A1 0B0-5A8 .B2+10AeB4-10A4Be + 5A2B8-A0B1„]} 

(4s, 4pJ = 7n J y j 5 Nis(a)Nlpz (¡i)X 
X { a i 6 i [ - A 1 B 1 + A 3 B 0 - A s B 2 + A 2 B 1 + A 2 B 3 - A 1 B a + A 1 B 4 ] + 
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R 
у [ - A 5 B 1 + A4B0 + 2 A 3 B 3 - 2 A 2 B 2 - A 1 B 5 + A„B4] + 

-í-û1¿>3 | y j [ - А 6 В 1 + А 6 В „ + А 6 В 2 - А 1 В 1 + 2 А 1 В З - 2 А 3 В , - 2 А 3 В 4 + 

+ 2 A 2 B 3 - A í B 6 + A 1 B 4 + A 1 B e -A 0 B 6 ] + 

(R\8 

+ ÛJb¡ I —I [—А,В1 + А в В 0 + 2 А 6 В 2 - 2 А 5 В 1 + А 5 В 3 — Aje), — 4A 4B 4+4A 3B a + 

+ A 3 B5 - Аг B 4+2A 2 Be - 2AX B6 - В,+A„ Be] + 

R 
+ a ¡ A y [ - A 6 B 1 + A 4 B 0 - 2 A 4 B 2 + 2A 8 B 1 +2A 2 B 4 -2A 1 B 8 + A 1 B S -A 0 B 4 ] + 

+a2b2 [ — A« B x +A 5 B0 — A5 B2+A4 Bj + 2A4 B3 — 2A3 B2 + 2A3 B4—2A2 B3—A2 B6 + 

+ A 1 B 4 - A 1 B e + A 0 B 5 ] + 

+ a263 ^ y j [ - A , B i + A , B o + 3 A 5 B 3 - 3 A 4 B a - 3 A 3 B 5 + 3A 2 B 4 +A 1 B, -AoB e ] + 

+a 2 b t | y j [ - A 8 B 1 + A 7 B o + A , B 2 - A e B 1 + 3 A e B 8 - 3 A 5 B 2 - 3 A 6 B 4 + 

+ З А 4 В 8 - З А 4 В 6 + З А 3 В 4 + З А 3 В в - З А 2 В 6 + А 2 В , - А 1 В в - А 1 В 8 + А о В , ] + 

+a3bx ^ y j [ - А в В 1 + А 6 В 0 - З А 6 В а + З А 4 В 1 - 2 А 4 В 3 + 2 А 3 В 2 + 2 А 3 В 4 - 2 А 2 В 3 - ! -

+ 3 As B6 - 3 A! B4+Ax Be - A„ B J + 

+a,b2 [ - A 7 B x + A e B o - 2 A e B 2 + 2 A 5 B 1 + A 5 B 3 - A 4 B 2 + 4 A 4 B 4 - 4 A 8 B 8 + 

+ A 3 B 6 - A 2 B 2 - 2 A a B , + 2 A 1 B 6 - A 1 B e + A 1B,+AoB e ] + 

+ asba ^ y j [ - А 8 В 1 + А 7 В 0 - А 7 В 2 + А в В 1 + ЗА в В 3 -ЗА 6 В 2 + ЗА 6В 4-ЗА 4В 3-ЗА 4В 11 + 

+ 3 A3 B4 - 3 A3 B e + 3 Aa B 6 +A a В, - Aj B8 - A„ B7] + 

+aabt ^ y j [—A9Bi+A8B0+4A7B3—4A eB2—6A sB5+6A4B4+4A3B,—4A2B e — 

- А ^ + А о В Л -

+aib1 ^ y j [ - A 7 B i + A e B o - 4 A , B 2 + 4 A 6 B 1 - 5 A 5 B 3 + 5 A 4 B 2 + 5 A 8 B 6 - 5 A 2 B 4 + 4 A 2 B e 

- 4 A 1 B 6 + A 1 B , - A o B e ] + 

+0462 ^ y j [ - A 8 B 1 + A 7 B ô - 3 A 7 B 2 + 3 A e B 1 - A , B 3 + A 5 B 2 + 5 A 6 B 4 - 5 A 4 B 3 + 

+ 5 А 4 В 5 - 5 А 3 В 4 - А 3 В в + А 2 В 5 - З А 2 В , + З А 1 В в - А 1 В в + А 0 В 7 ] + 
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+ atbs ^ y j [ - A e B 1 + A 8 B „ - 2 A 8 B 2 + 2 A 7 B 1 + 2 A 7 B 3 - 2 A e B 2 + 6 A 6 B 4 - 6 A 5 B 3 - 6 A 4 B e + 

+ 6 A3 B6 - 2A3 В ,+2A a B 6 + 2 Aj B8 - 2 A t В ,+Ax B„ - A„ B8] + 

+ a 4 ô , ^ y j [ - А 1 0 В 1 + А в В „ - А в В 2 + А 8 В 1 + 4 А 8 В з - 4 А 7 В 2 + 4 А 7 В 4 - 4 А в В з - 6 А в В 5 + 

+6As B4 - 6Aj B e + 6 Aj B6 + 4 A4 B7 - 4A3 B e + 4 A 3 B8 - 4 As В, - Да B9 + 

+ A 1 B 8 - A l B 1 „ + A 0 B „ ] } 

4pJ = (4py, 4py) = tt^jJN4/,Ja)NipJß)X 

X {AI ¿I [ AI B0 - A , B2 - AJ B 0 +A A B4+AO B2 - AO BJ + 

+Oí ¿>a у [A6 B0 - A6 B„ - A* Bx+Ai B3 - A3 B„+A, B 4 + A 2 Bi - A„ Bs + Ax B 2 -

- А ^ - А о В з + А о В Л -

+Oi i 3 ^ y j ' [ A e B„ - A, Bj - 2A6 B t + 2 A s B3 - Ai B0+A< B 2 + 2 A 3 В ! - 2A3 B5 - A2 B 4 + 

+ A 2 Be - 2AX B a + 2 A j B 6 +A„ B4 - A„ B e ]+ 

+ O i 6 4 ^ y j [ А 7 В о - А 7 В 2 - З А в В 1 + З А в В 3 - А 5 В 0 + З А 5 В 2 - 2 А 5 В 4 + З А 4 В 1 - А 4 В 3 -

- 2A4B6 - 2A3 B2 - A 3 B 4 + 3 A3 Be - 2A2 B 3 +3A 2 B6—A2B, + 3Aa B4 -

r 3 A i B e + A o B 7 ] + 

R 

Л-еьЬг — А 5 В „ - А 6 В 2 + А 1 В 1 - А 4 В З - А з В „ + А З В 4 - А 2 В 1 + А 2 В 5 + 

+ A ! B2 — Ax B4 + A0 B3 — Ao B5] 4-

+ a2b2 ( { ) [AeB0—AeB2 — A 4B 0—A 4B 2+2A 4B 4+2A 2B 2—A 2B 4—A 2B e — 

- A 0 B „ + A o B 0 ] + 

+Os¿3 [ A 7 B 0 - A 7 B 2 - A e B 1 + A e B 3 - A 6 B 0 - A 6 B 2 + 2 A 5 B 4 + 2 A 3 B 2 -

- A3B4 - A 3 B e + A 4 B 1 + A 4 B 3 - 2 A 4 B 6 - 2 A 2 B 3 + A 2 B s + A 2 B 7 -

—AjBj+AjBe+AoBj—A¿B7] + 

+Os b¡ ^ y j [ As B„ - As B2 - 2 A, B i + 2 A, B3 - Ae B 0 + A e B 4 +2A S B i+2A 5 B3 -

- 4A6B6 + A 4 B2 —2A4 B4 +A4B6—4A3B3 + 2A3B5 + 2A3 B7 + A 2 B4 — 

- A, B 8 + 2 Ax B6 - 2 Ai B7 - Ao B e +A„ Bs Л-

+azbi i y j [ А в В 0 - А в В 2 + 2 А 5 В 1 - 2 А 5 В 3 - А 4 В 0 + А 4 В 2 - 2 А з В 1 + 2 А з В 5 - А 2 В 4 + 
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+ A î B 6 + 2A 1 B 3 -2A 1 B 6 + A<)B4-AoBe] + 

+a3ft2 ( I ) [ A 7 B 0 - A 7 B 2 + A e B 1 - A « B 3 - A 6 B 2 + 2 A 6 B 4 - A 4 B 1 - A 4 B 3 + 2 A 4 B 5 + 

+ 2 А 3 В 2 - А 3 В 4 - А 3 В „ + 2 А а В 3 - А 2 В 5 - А 2 В , - А 1 В 4 + А 1В ( ) -А ( )В 6 + 

+ АоВ, + А5В0] + 

+а3 b 3 j [As В„ - А8 В2 - А, В0 - 2Ae В2 + 3 А„ В4 + 3 А, В2 - 3 А4 Be - 3 Aj В4 + 

+ 2А2Вв + АаВ8 + А„В,-АоВ 8 ] + 

+Ű-A ^ y j [ А 9 В о - А в В 2 - А 8 В 1 + А 8 В 8 - А , В 0 - 2 А , В 2 + ЗА7В4+А<В1 + 2 А в В 3 -

- ЗА6 В5 + 3 А5 В2 - 3 А6 Вв - З А 4 В 3 + ЗА, В, - 3 А3 В 4 +2А 3 В„ + 

+ А3В8 + З А 2 В 6 - 2 А 2 В 7 - А 2 В в + А 1 В в - А 1 В 8 - А 0 В 7 + А „ В 8 ] + 

+ a,b! ^ y j [А?В0 — А7В2 + ЗАоBi — ЗА«В3—А6В0 + 3А6В2 — 2AäВ4 — 2А3В2 — А3 В4 -Ь 

+ 3А3 В6 + 2А2 В3 - ЗА2 В6+Аг В7 - ЗА, Bj + А4 В3 + 2А4 B5 + 3At В 4 -

- 3 Аг В, + А0 В6 - А0 В,] + 

+ о468 ( f ) [А 8Во-А 8В 2 + 2 А 7 В 1 - 2 А 7 В 3 - А в В о + А в В 4 - 2 А 5 В 1 - 2 А б В 3 + 

т 4 А5 B s + А 4 В2—2 At В 4 +А 4 В б + 4 А3 В3—2 А3 В6—2 А3 В7+A¡¡ В4 — 

- А2 В8 - 2Aj В5 + 2Ai В, - А„ Вв + А„ В8] + 

+ a4b3 [А 9 Во-А 0 В г + А 8 В 1 - А 8 В з - А , В о - 2 А , В г + З А 7 В 1 - А е В 1 -

- 2А6 В3 + ЗА6 В5 + ЗА5 В2 - ЗА6 Вв + ЗА4 В3 - З А 4 В 7 - ЗА3 В4 + + 2А3Вв + А 3 В 8 -ЗА 2 В 6 + 2А2В7+А2Вв + А 1 В в - А 1 В 8 + А 0 В 7 - А 0 В в ] + ' 

+ а4 bt | y j [Aio В„ - A ip На - As В» - ЗА8 В2 + 4 А8 В4 +'4 А„ В2 + 2 А6 В4 - 6А6 Вв -

- 6А4 В4 + 2А4Вв + 4 Ai В 8 +4А 2 Вв - ЗА2 В8 - А2 В10 - А0 В8 + А0 В10]} 
R) 

Х{а 1 6 1 [ -А 4 В 2 + А2Во + А 2 В 4 -АоВ 2 ] + 

'О. (4р„4рг) = 2п\ — \ Nt (a)Nt ( f i x 

+ Ű i 6 2 y [ - A 5 B 2 + A4B3 + A 3 B O + A 3 B 4 - A 2 B I - A 2 B 6 - A 1 B 2 + A0B3] + 

( RY 
+ Oi¿3 — [ - А в В 2 + 2А5В3 + А 4 В 0 - 2 А 3 В 1 - 2 А 3 В 5 + А2Вв + 2А 1 В 3 -А 0 В 4 ] + ) 

ra1bi í y j [ - А 7 В 2 + ЗАвВ3 + А 5 В 0 - 2 А 5 В 4 - З А 4 В 1 - 2 А 4 В 6 + 2 А 3 В 2 + ЗА3Вв + 
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+ 2 Aa B3 - Aa B, - 3 A, B 4 + A 0 B6] + 

R 
+ a26i у [ - А б В а - А ^ з + А з В ^ А а В х - А ^ - А о В з + А а В е + А з В о Ц -

Ч-аА ( 4 ) [ - A e B 2 + A 4 B 0 + 2 A 4 B 4 - 2 A 2 B 2 - A 2 B e + A ( ) B 4 ] + 

+ û2i>3 ̂ y j [ - A 7 B 2 + A e B 3 + А 5 В 0 Ч-2А в В 4 -А 4 В 1 -2А 4 В 5 . - 2А ,В а -A>B,+ 

. +2A2B3 + A2Bv + A 1 B 4 - A 0 B 6 ] + 

+ Ű2bi ^ y j [ - А 8 В 2 + 2А,Вз+АвВ 0 + А в В 4 - 2 А 5 В 1 - 4 А 6 В 6 - А 4 В 2 + А4В6+4АзВз + 

+ 2ASB, - A2 B4 - Á2 B8 - 2 A! Bs + AoBe] + 

+ ú3¿>!^yj [ - А 6 В 2 - 2 А 5 В 3 + А4В0 + 2АзВ1 + 2АзВб + А 2 В в - 2 А 1 В з - А 0 В 4 ] + 

+ a 3 6 2 | y j [—A, B2 — A6B3 + AsB0 + 2A6B4 + A4 Bx + 2A4B5 — 2A3B2 — A3B6 — 2A¡¡B3 — 

- A 2 B 7 + A1B4 + A„B6] + 

+ <¡3bs ^ y j [ - A s B 2 + A6B„ + 3 A e B 4 - 3 A 4 B 2 - 3 A 4 B 6 + 3A2B4 + A 2 B 8 - A 0 B e ] + 

(RY 

+ Ы t— A0 B2 + A8 B3 + A, B0 + ЗА, В 4 - А в В 1 - [ З А 6 В 5 - З А 5 В 2 - З А 5 В с + ЗА1В3+-

+ 3 А« В, + 3 As B 4 +As B8 - 3 A s В, - A j В, - Ax Be + Ae В,] + 

+ a, bi ( I ) [ - A, B2 - 3 A„ B, + A6 B„ - 2A5 B4 + 3 A4 В, + 2A4 B5 + 2A3 B2 + 3A3 Be -

- 2 A2 B 3 +A 2 B7 - 3 Aj B4 - A0 B6]+ 

+ a3b, l^yj [ - А 8 В 2 - 2 А 7 В з + А в В 0 + А 6 В 4 + 2А5В1 + 4А 5 В 6 -А 4 В 2 + А 4 В е -

- 4 А 3 В з - 2 А 3 В 7 - А 2 В 4 - А 2 В 8 + 2А1В6 + А0В,] + 

+ aibs ^ y j [ - A9 B2 - ASB3 + A, B„ + 3 A, B4 + Ae B t + 3 Ae B5 - 3 A6 B2 - 3 A6 B6 -

A4 B3 - 3A4 B7 + 3 A3 B4 + A3 B8 + 3 A2 B6 +Aa B 9 -AiB 6 —A 0 B7] + 

+ « 4 * 4 ( f ) [—Ai0B2+A8B0+4AeB4 — 4AeB2 — 6AeBe + 6A4B4 + 4 A4 B8 — 

— 4 Aa Be — A2 B 1 0 +A 0 B8]} 
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ИНТЕГРАЛЬНЫЕ ВЫРАЖЕНИЯ ДЛЯ (п1|п'Г) с п,п' = 3, 4 
В. Мараз 

Представлены интегральные выражения для интеграла перекрытия (п11 п'Г) с п, п' = 3, 4 
с помопцо орбиталей типа СЛЕТЕРА для атомных орбиталей Ъd, и 4р, и приблизи-
тельная функцая для радиальной части 4« и 4р. 


