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[bookmark: _Toc467763090]エワルド法の逆空間で計算する物理量の簡略化

エワルド法の逆空間で計算すべき物理量は以下の6つになる。








上記のように、逆空間項の計算は分子の和を先に計算することで高速化が可能となるため、
相互作用テンソルを計算してから、テンソルで記述された式通りに記述する必要はない。



の範囲は原点を中心に対称であるから、 和の中には ,  という異符号の逆格子ベクトルのペアとして結びついている項が存在する。 よって、


を用いると、これらの物理量は以下のように簡略的に記述することができる。
















































まとめると、







であり、「和を半分だけとり係数を2倍する」というように計算することで、計算回数を減らすことができる。

[bookmark: _Toc467763091]FreeFlex での実装方法

逆空間とself term の項をどのように組み込むかについて、以下の4つのパターンのテストが、吉川さんによって実行されていた(2016年3月以前)。












① 赤なし、青あり：現在の形。 誘起双極子で force test が通る。
		   静電ポテンシャルと電場の間の微分関係は成り立たない。

② 赤あり、青なし：force test が通らない。
		   (前は誘起双極子なしで上手くいっていたような？
		   今試したら上手くいかない。)
		   静電ポテンシャルと電場の間の微分関係が成り立つ。

③ 赤なし、青なし：force test が通らない。
		   静電ポテンシャルと電場の間の微分関係は成り立たない。

④ 赤あり、青あり：force test が通らない。
		   静電ポテンシャルと電場の間の微分関係は成り立たない。

[bookmark: _GoBack]---- 森田先生の見解 (2016/11/15, 2021/11/1 現在) 
赤の項は微分で出なくてよい。

で、 は電場を求める位置を示すもので、電場のsourceの位置  とは区別すべきもの。

青の項は、双極子の自己相互作用として、エネルギーの表式のなかにあるべき。


2016/11/15 現在、この問題はまだ解決されていない。（解決したとは思うが。。。）
問題点
①赤い項が出てくるのかどうか
・相互作用テンソルによる式であれば、この項は出てこない
・静電ポテンシャル , の微分で定義すると、この項は出てくる？
(相互作用テンソルによる式：


などのような式のこと)

②「 で微分する」というのが、何を意味するのか
  通常のセルの位置  を動かすと、レプリカセルの位置  も動いてしまうが、「 で微分する」際に 
・レプリカセルの位置  を固定しておくのか
・レプリカセルの位置  を固定しないのか
などを考慮する必要がある。
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