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⽬的 DFT 計算を駆使することにより、分⼦間の磁気的相互作⽤の発現が期待
される新規有機ジラジカルを設計する。

内容 Gaussian 16 を利⽤して、有機ジラジカルの構造最適化や⼀点計算を⾏い、
スピン密度の解析や励起エネルギーの計算を⾏った。

結果 フェナレニルラジカルの π ダイマーについて、
⾯間距離を変化させてエネルギー計算を⾏い、
基底⼀重項状態と熱励起三重項状態の
エネルギー差から、分⼦間の磁気的
相互作⽤の⼤きさを⾒積もった。
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