Bonjour, je travaille dans un systéme de coordonnées elliptiques et I’expres-
sion de la fonction d’onde est la suivante en omettant volontairement le terme
en exponentiel(i phi) :
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Un tel systéme de coordonnées est utile dans un cas diatomique.

Nous considérons deux centres A et B (ou 1 et 2).

Le terme m caractérise la symétrie orbitale (L)

Le terme ¢; vaut 1 pour le centre 1 ou A et deux pour le centre 2 ou B

On a:
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On consideére des orbitales de type Slater qui ont la forme ci-dessous :
R, (r) = Nrme *f (3)

Les coeflicients ojcorrespondent donc aux coefficients des orbitales de Slater
Je cherche a calculer
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Ensuite je fais la différence entre \psi*et psi en affectant les indices g et d
(pour fonction siuée a gauche ou a droite) a leurs différents parameétres comme
ci-dessous
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Je cherche donc & calculer cette intégrale de maniére numérique, si quelqu’un
connnaissait un moyen de résoudre ce calcul, cela serait trés sympathique. J’ai
regardé du coté des intégrales de GAUSS et des Developpements limités mais
sans succes, je séche. A l'aide. Merci



