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単分子磁石材料は、その長いスピン緩和時間と大きな磁気異方性から次世代の大容量磁気バッ

テリーとしての利用が期待されている。実用を考えた場合、単分子磁石材料は適切な基板上に担

持、配列されて用いられることになる。この点において、電荷を中和するためのカウンターイオ

ンが不純物として混入するため、単分子磁石材料の電荷は中性であることが望ましい。ダブルデ

ッカー型のフタロシアニンランタノイド錯体は、単分子磁石として機能する代表的な分子の一つ

である[1]。その中性錯体であるダブルデッカー型フタロシアニンテルビウム錯体（[Tb(Pc)2]）と、

その類縁体であるダブルデッカー型フタロシアニンイットリウム錯体（[Y(Pc)2]）は、Au(111)基

盤上に配列させることが可能であり、Au(111)上に担持された状態で近藤ピークが観測された[2]。

しかし、基盤との相互作用でそれら錯体の電子状態や磁性が受ける影響に関しては未だ明らかに

なっていない。本研究では、[Y(Pc)2]錯体に注目し、その磁性・電子状態に関して密度汎関数理論

に基づく理論計算を実施し、検討した。 

[Y(Pc)2]錯体は、単分子ではフタロシアニン環上のπ共役軌道にスピンが非局在した S=1/2のラ

ジカル分子となる（Fig. 1(a)）。結晶中では、[Y(Pc)2]は同一カラム内の分子と相互作用し、Fig.1(b)

に示したような分子間反強磁性相互作用状態を発現すると考えられる。他方、[Y(Pc)2]錯体は金表

面に吸着された場合、金に電子供与して形式価数+1 の錯体となる[3]。このとき、Fig. 1(c)に示し

たスピン密度分布から、上下のフタロシアニン間上のスピンが分子内で反強磁性的に相互作用す

る非吸着分子と異なる磁性をもつことが明らかとなった。 
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Fig. 1 Spin densities of [Y(Pc)2] 

molecule (a), [Y(Pc)2] dimer 

(b), and [Y(Pc)2]/Au (c). Yellow 

and blue represents up and 

down spins. 
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