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The lanthanide complexes are actively investigated because some of them show single-

molecule magnet (SMM) behavior. In addition, the single-ion magnets with organic radical 
ligand have also been reported. We have discussed how orbital interactions between the 2p 
orbitals of ligands and the 4f orbitals of lanthanide (Ln) ion affect the magnetic anisotropy in 
SMM behavior. However, the relationship between 4f of Ln and radical in ligand is still unclear. 
Therefore, in this study, we investigate the effect of interaction between 4f and 2p radical on 
SMM property using quantum chemical calculations. 
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ランタノイド(Ln)イオンを有する錯体の一部は単分子磁石(SMMs)としての性質を

示すことから、盛んに研究が行われている。近年、この単イオン磁石の配位子に有機

ラジカルを導入した系が報告された。これまで我々のグループでは、ランタノイド（Ln）
錯体の単分子磁性において、配位子の 2p 軌道と Ln の 4f 軌道相互作用が磁気異方性

に与える影響を議論してきた。他方、ラジカルを有する配位子の軌道が単イオン磁石

の磁性に与える影響については未解明な点が多い。そこで本研究では、ニトロキシド

ラジカルを含む Ln 錯体を対象に、量子化学計算によって 4f 軌道と 2p ラジカル軌道

間の相互作用と磁気異方性の関係を調べた。具体的には、石田らによって報告された

錯体 1)（Fig. 1）について、密度汎関数理論（DFT）法により磁気異方性パラメータ（D）

値の計算を行い、軌道相互作用と D 値との関係を議論した。 

 
Fig. 1 The Ln-NO radical complexes 
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