
���������
	�����������

��������������� �!�#"%$��%&'��()���#$�����*+�,�#$�-/.�021���$3��-5476 8:9; 4<8=6?>

@BADC'EGFIHJ@LK:MNKOA
PQ�DRS	���TVUW��X+T#Y[Z]\_^��a`�b?Y�cdYfe��<	�XOgih#b?Y�R+^��a`�bVj�`klY��mXOT�n+boXO	�b/n:j�^SYpY�c/YqZrkl�qg�b?j�boX:��sutuvxwzyxsw���{|yNY��=}�s~wzy����������s�v�nS���

�����q�����S���������
�N�N�a�q���,���N�S�d�q�����N���+�,�����:�,�����
�f�p�������f�����W�����q�f���W���d�7�N�f���o�
���d�7�q�N���f�d���
� �a�q�����¡�a�£¢N�
����
�+���f���q�S�q�f���W�p¤�¥'�N���¦�p�a�G§��N��¨_�������p§a©ª�d�����q���=�«�f�]�a�Q�d���f���f�,�q�q�d�
©¦�a�q�q�¬��������
�N�
���~�f���W�«�=�a�f�£���d�f���
�W�q�=�a�N�,�,�p§���®�
�,�f���q�d���,�z�d�z�q�
���#�N���f�ª¤
¥'�N��¯m�N�,�q�q�����7���ª�f�,���d���q�N���q�d�q���°�����q�+�a�d�d���+���Q�I¨_�±���ª�f�q�d�
���²�a�N�f¨_���f�p¤�¥'�N�W³N�f�q�i�a�N�q¨_�����f���?���f���f�!�q�N�³N�
�d�f�r�
�f�,�����q�����!�a���q�N�u¢+���a�q�d�
©�´�����d���]�f���
�f�,�f�����=�a�q�����µ�a���f�p�a�G�m�
�������f�®�N�f�,�°�d�z�
�f�,�f���m�[´I�N�,���,���%�
�
�f���f�p¤¥'�
����³N�
�d�f�°�
�f�,�����q�����¡���a¶��,���q�N�²�f�,�q�
�d�%�a�]�a�d�'�,���%�
�
�=�a�q�����N�%�
�������N�
�����W�����q�N�<���f�
���%�a�·���:���=�a�q�����N�p§�a�d�:���d�#©����N���=�a�d�d�z�f�W�i�q���a�d���
��©ª�f�,�ª¤
¥'�N�¦�f�,�,���N���a�N�q¨£���·���#�W���f�¸�d�m�f���f�,�q�q�d�
©N¤+¹D�z©����N���=�a�§+�i�f�,���=�a�
©ª�
� �a�u�,���d�x���®�
��³N�N�,���m�

´£º�»�¼�½°¾2¿N»pÀuº�»=¼�½S§ }zÁÃÂ�Ä=Å�Ä=Æ Ç[È�É
Applying the periodic boundary conditions under the minimum image convention to the interaction of particle

b
with

particle Ê requires the selection of the image of Ê nearest to
b
. In the special (and rare) case when |
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due to the difference between “<” and “

À
” in Eq.(1), the translation giving the image of Ê nearest to

b
will
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be the
negative of the translation giving the image of

b
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