クーロン相互作用の計算
本資料では coulomb_struct 以下で計算されているクーロン相互作用についてまとめる。

 基礎となる式

エネルギー、力

  ← ①で影響する部分
                          ← ①で影響する部分







            ← ② (質問)  が  を微分した結果として本当に出てくるのか疑問です。つまり、

であるので、 の影響と、  と対称でないparticleの組みあわせによる影響が出てきてしまい、
とすっきり書けないように思うのです。(


になるのではないかと思います。もしこの結果が正しいとすると、このテキストに記述されている  の和としては一致するのですが) 以上の考察から、 の定義はこのテキストに書いてある通りであって、 の微分として定義
しているわけではないと推察していますが、どうでしょう？
         ←


静電ポテンシャルと電場、電場の微分
　　← ① (プログラムの仕様上の確認)現在のプログラム(主に、coulomb.F の外場に関する部分 + FreeFlex_module.Fで外場を設定する部分)では、外部電場は別の項として取り扱っており、サブルーチンset_external_field で設定しているので、このテキストにも別の項であると明記してよろしいですか？ また、外部電場の電位(phi_ext)に相当する項についてですが、 では  になっていますが、正しくは ですよね？(phi_ext の基準を、座標が原点の位置にしているからという理解でいいですよね？) 
     ← ①





誘起双極子


相互作用テンソル






 各構造体で行っている計算
さすがに書くのはしんどいので、polarize_a.docxとソースを見てください。
 coulomb_struct
1-1-1  coulomb%calculate





 誘起双極子計算
  誘起双極子は一般に、

で計算される。 上式より、誘起双極子を形成するのに必要なエネルギーは、

↑ ③ (質問) この式の第1式の意味(そもそも誘起双極子のエネルギーとは何なのか？)
(第1式=)
が分からないです。JACS の論文などで出てくるreorganization energy の式

と一致していることは分かるのですが、いきなり  で記述できる理由が分からないです。
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となる。 従って誘起双極子の形成で発生する力は、


となる。 外場  がかかった時、系に存在する誘起双極子のエネルギーは、

であるから、結局、誘起双極子が感じる力は、

となり、 等の  の形状に依存する項は現れないことがわかる。
    は1回積分が可能な関数であれば自由に選択できる。 通常の線形応答を用いると、電場が大きくなる過ぎることがMDの発散の原因となることから、

として電場の最大値を  で抑えることにする。 この時の誘起双極子形成のエネルギーは、

となる。


