Z行列：

原子i の位置を、すでに定義されている原子 j, k, l との角度で定義する

　条件1:  i-j間距離: R

　条件2:  i-j-k間角度: α

　条件3:  i-j-k面とj-k-l面の作る角度: β

　原子jを基準にする:

　原子kの位置ベクトル: a
　原子lの位置ベクトル: b
　原子iの位置ベクトル: R
　　R = Aa + Bb + Cc

　　j-k-l面の法線ベクトル: c = bxa
　　i-j-k面の法線ベクトル: Rxa = Bbxa + Ccxa = Bc + Ccxa
条件1: |R|=R
条件2: R･a = Ra･cosα = Aa2 + Bb･a
条件3: (Rxa)･c = Bc2 = Ra･sinα･c･cosβ
· B = (Ra/c)sinα･cosβ

· A=(Ra･cosα – Ba･b)/a2
R2 = A2a2 + B2b2 + C2c2 + 2ABa･b
※C = sqrt(R2 – A2a2 – B2b2 – 2ABa･b) / c  (β>0)
※   -sqrt(R2 – A2a2 – B2b2 – 2ABa･b) / c  (β<​0)
