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We have developed a two-dimensional Mott insulator -(BEDT-BDT)PF6 using a non-TTF 

donor molecule called BEDT-BDT, and reported its structural and physical properties. This salt 

has a possibility of a quantum spin liquid, but the antiferromagnetic interaction is very small 

(J = 7.5 K). Thus, we designed and synthesized a seleno-analog of BEDT-BDT with the aim of 

enhancing intermolecular interaction. Two consecutive reactions of compound 1 with n-BuLi 

and elemental sulfur followed by alkylating with 1-bromo-2-chloroethane gave compound 2. 

Conversion of chlorine atoms in 2 into iodine atoms by Finkelstein reaction using sodium 

iodide spontaneously underwent intramolecular cyclization to afford BEDT-BDS. A new 

molecular conductor (BEDT-BDS)PF6 could be obtained from BEDT-BDS. The crystal 

structure is the same as that of (BEDT-BDT)PF6. The transfer integrals t1 and t2, estimated by 

the ADF program, were −47 and 16 meV, respectively, and the intermolecular interaction (t1) 

along the stack direction was mainly enhanced. The tight-binding band calculation based on 

these values led to a quasi one-dimensional Fermi surface. 
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我々は BEDT-BDT という非 TTF ドナー分子を用いて、二次元モット絶縁体-

(BEDT-BDT)PF6を開発し、その構造と基礎物性を報告した 1)。この物質はスピン液体
の可能性があるが、反強磁性相互作用が J = 7.5 K ととても小さい。そこで、分子間
相互作用の向上を目指して、BEDT-BDTのセレン類縁体を設計・合成し、分子性導体
の開発を行った。化合物 1 のリチオ化、および硫黄と Br(CH2)2Cl との反応により化
合物 2 へ導いた。次いで、化合物 2 と NaI を用いてフィンケルシュタイン反応を行
うと、同時に分子内環化反応が起こりBEDT-BDSが
得られた 2)。これを用いて、分子性導体(BEDT-

BDS)PF6の作製に成功した。結晶構造は、先行研究
の(BEDT-BDT)PF6 と同型構造であった。ADF プロ
グラムによって見積もられた分子間トランスファ
ー積分は、t1 = −47 meV、t2 = 16 meVであり、主に
スタック方向の分子間相互作用が増加した。これら
の値を用いて強束縛近似によるバンド計算を行っ
た結果、擬 1次元的なフェルミ面が導かれた。 
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