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研究分野：化学 
科研費の分科・細目：基礎化学・物理化学 
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１．研究計画の概要 
 
本申請課題にて申請者が研究対象とし
て解析する新奇物質系は、ドナー分子層
の伝導性とカウンターイオン層の磁性
がカップリングした各種の「磁性伝導
体」の分子性結晶である。これらに関し
ては、既に小林(分子研)らにより超伝導
性 ＋ 反 強 磁 性 の 性 質 を 有 す る κ
-BETS2FeX4 が報告され非常に注目を集
めた。しかしながら、超伝導性＋強磁性
である物質の探索は未だ発展途上であ
り、申請者も非常に興味を持っており是
非とも理論的に予言をしたい。更に、こ
れらの研究の成果として、実験科学者か
ら種々の興味深い物質系が報告されて
いる。本申請課題では種々の磁性伝導体
の分子性結晶を包括的に取り扱うこと
ができる理論的な方法論の開発と、各分
子性結晶への適用を行う。その結果とし
て、実験と相補的に理論からの分子設計
を目指す 
 
２．研究の進捗状況 
 
相互作用パラメータに関する研究を行い、特
にJ, J'に着目した研究を進めているところ
である。従来より分子軌道法を用いて有効交
換積分値(J)を見積もることで、有機強磁性体
や有機超伝導体の解析を進めてきた。しかし
、これらの学際分野が深化するにつれて、ノ
ンコリニアー的スピンの取り扱いなど、次の
ステップの有効交換積分値の計算手法の開発
が急務となってきた。そこで、拡張した有効
交換積分値(J')を定義し、障害なくあらゆる

対象系にて計算可能とした。既に研究を行っ
た系としては、例えばBEDT-TTF・BETS・
TMTTF・TMTSFドナー分子を含む結晶が挙
げられる。これらに関して、その磁性や伝導
性の発現機構に関して理論計算を用いて解析
した。その時のパラメータとしては、申請者
が以前から行ってきた有効交換積分値(Jab)
のみならず、トランスファー積分(tab)やクー
ロン反発積分(Ueff)に関しての計算も可能と
するアルゴリズムを開発して、各系に関して
詳細に算出した。これらの結晶の中で特に
BETS結晶に関しては、(BETS)2FeCl4塩とい
った伝導性層と磁性層が有効に配置され、互
いに相互作用している興味深い系も取り扱っ
た。また、k-phaseやl-phaseといった結晶系
の異なりに起因する物性の差異に関しても、
理論計算を用いて解析した。 
 
３．現在までの達成度 
 
②おおむね順調に進展している。 

申請段階での予定していた理論計算に関し
て、遂行できている。また、これらの結果等
から派生する研究に関しても成果が上がっ
ており、その結果を論文誌や学会発表にて公
開している。 
 
４．今後の研究の推進方策 
 
引き続きに相互作用パラメータに関する研
究を進める。更に、統計理論的なスピンシミ
ュレーションを実行することで、各種のマク
ロな物理量を算出する。これにより、実験に
よる磁化測定などの結果との比較を可能と
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する。 
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