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Multinuclear metal complexes constructed from combinations of metal ions and organic 

compounds have been reported not only to create a variety of electronic states and geometric 
structures, but also to exhibit catalytic and unique magnetic properties. In this study, we focus 
on a dinuclear cobalt complex [Co2(µ-OH2)(O2CCMe3)4(HO2CCMe3)4] (complex 1), which is 
constructed by using pivarate as a bridging ligand. The aim of this study was to visualize the 
correlation between the electron density distribution of Co2+ d orbitals and magnetism based 
on quantum crystallography using synchrotron radiation. Complex 1 was synthesized by the 
method of Winpenny et al.1), and single crystals suitable for quantum crystallography were 
obtained. The deformation density map of complex 1 obtained by accurate structure analysis is 
shown in Fig. 1. The quantization axes of the d orbitals of each Co2+, estimated from the 
electron density distribution of the deformation model, are found to be agreement with the 
magnetic behavior. 
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金属イオンと有機化合物の組み合わせから構築される多核金属錯体は、多様な電子

状態と多彩な幾何学的構造の創成のみならず、触媒や特異な磁性などを示すことが報

告されており、近年は有機金属構造体のビルディングブロックとしても活用されてい

る。本研究では、架橋配位子としてピ

バレートを用いることにより構築さ

れるコバルト二核錯体  [Co2(µ–
OH2)(O2CCMe3)4(HO2CCMe3)4] ( 錯体

１)に注目し、放射光を用いた精密構

造解析に基づいた Co2+の d 軌道の電

子密度分布と磁性との相関の可視化

を目的とした。錯体１は、Winpenny ら

の方法 1)により合成を行い、精密構造

解析に適した単結晶を得た。精密構

造解析によって得られた錯体 1 の

deformation density map を図 1 に示す。変形項の電子密度分布から見積もったそれぞ

れの Co2＋の d 軌道の量子化軸は、磁気的挙動とも一致していることがわかった。 
1) R. E. P. Winpenny et al., Chem. Eur. J., 2003, 9, 5142–5161. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
図 1 錯体 1 の deformation density map 
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