










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。
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。
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。
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。

----
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。
↑ ① (質問) 上記のewaldrecip の項の微分(から順に微分していったもの (,)) について、i=j のterm の扱いが分からないです。Polarize_a.docx ではテンソルの微分を計算してから  などを定義しているので、i=j の項が微分しても出てこないと思うのですが(テンソルは2つのサイトi,jで定義されているから)、 をあらかじめ定義してから微分する場合と違いが出てくるのかどうかが分からないです。つまり、 の定義にはi=j のterm(i とreplicaのi) が出てくるので、数値的に微分するとi とreplicaのi を両方動かした結果として、i=j のterm が出てきてしまうと思うのです。ただ、iとreplicaのi は相互作用の観点からすると別のものとみなして、i の位置を変化させてもreplicaのi の位置は変化しないものとして取り扱ったほうが自然なように思います。(この考え方であれば、テンソルを用いて  などを定義したものと結果が一致すると思います。) 
[bookmark: _GoBack]さらに、k=0 のterm の扱いも分からないです。
