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本プログラムはエワルド和法に用いる分割係数を算出する。クーロン相互作用を実空間と逆格子空間に分割
するため、減衰係数 α を用いた分割
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を採用する。誤差評価は
ε = max (εreal, εrecip) (2)

で定義され、各項は切断距離と格子幅から見積もられる。所望の精度を満たす α が反復計算によって求めら
れ、以後のエネルギー評価に供される。
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