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本プログラムは遠距離クーロン相互作用をエワルド和によって評価する。実空間項は
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と計算され、逆格子空間項は
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で与えられる。自己エネルギー補正を差し引くことで完全な電荷相互作用が得られ、高精度な静電ポテンシャ
ルが再構成される。
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