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分子磁性体は光や分子修飾によって磁性を制御することができる機能性物質として期待される。分子磁性発現機構
の解明により得られた知見は分子磁性体の設計指針となるだけでなく、磁気的相互作用が重要である金属含有タン
パク質等の反応機構の解明にも役立つと考えられる。そこで本研究ではab initio分子軌道法、密度汎関数法を用い
て様々な分子磁性体の磁気的相互作用を調べ、分子磁性発現機構、金属含有タンパク質等の反応機構の解明を試み
た。
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