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The single-molecule magnets (SMMs) consisting of mononuclear lanthanide complexes have 

attracted much attention due to their applicability to the molecular memory. The magnetic 

anisotropy is a very important factor for the SMMs. A dysprosium metallocene complex with 

a C5 rotation axis has been intensively studied because of its very large magnetic anisotropy. 

For a design of the SMMs, it is crucial to clarify the relationship between the magnetic 

anisotropy and electronic structure. However it has not been discussed well in those complexes. 

In this study, therefore, we focus on the dysprosium complex [Dy(Cpttt)2]+ , which consists of 

5 hexa-tert-butyl ligands, as shown in Fig. 1. Its electronic structure is elucidated by density 

functional theory (DFT) calculations, and the magnetic properties are discussed based on the 

obtained magnetic anisotropy parameter (D).  
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近年、単核のランタニド錯体を用いた単分子磁石

(SMMs)が単分子メモリへの応用という観点から注目を

集めている。磁気異方性は単分子磁石(SMMs)としての

機能発現に非常に重要である。C5の回転軸を持つジスプ

ロシウムメタロセン錯体(Fig. 1)は、非常に大きな磁気異

方性を有することから精力的に研究されてきた 1)。単分

子磁石の設計には磁気異方性と電子状態との関係につ

いて理解する必要があるが、現在のところ、これらの錯

体においては十分な議論がなされていない。そこで本研

究では η5 の配位構造を有するジスプロシウム錯体

[Dy(Cpttt)2]+に着目した。この錯体の電子状態を密度汎関

数理論 (DFT) 計算より明らかにし、磁気異方性パラメータ(D)を求めることにより磁

気特性を議論した。 
1) C.A.P. Goodwin et al., Nature. 548, 439-442 (2017). 

Fig.1 検討した[Dy(Cpttt)2]+ 

錯体の構造 
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