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本プログラムは粒子-粒子粒子-メッシュ法を実装し、長距離相互作用を効率的に評価する。実空間項はカッ
トオフ

UPP =
∑

rij<rc

φ(rij) (1)

で計算され、メッシュ空間ではポアソン方程式

∇2Φ = − ρ

ε0
(2)

が離散化される。求めたポテンシャルは逆補間により粒子に戻され、総エネルギーが合成される。
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