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スピン多重度Mは全スピン角運動量を

Sとしたとき，「M=2S+1」と定義さ

れます。Sはαスピン（+1/2）とβスピ

ン（-1/2）の電子数の差です。

スピン多重度Mは全スピン量子数をS

としたとき，「M=2S+1」と定義され

ます。通常の量子化学計算では，Sはα

スピン（+1/2）とβスピン（-1/2）の電
子数の差の半分として扱います。

②

『Pythonで動かして始める量子化学計算』 正誤表（初版第2刷）
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