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Ubungen

Anwesenheitspflicht bei der Ubung (ECTS), max. 2x unentschuldigtes Fehlen
Ubungsblatt vorbereiten

In der Ubung werden die Aufgaben besprochen
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MOSFET

Gate Gate
oxide terminal

Drain Source
terminal terminal

/nm TSMC Kanallange: 54 nm

Molecular electronics dream

Aviram and Ratner, Chem. Phys. Lett. '74
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Ubersicht iber die Kapitel der Vorlesung

. Molekulare Bindung und Orbitale

. Der koharente Ladungstransport

. Experimentelle Techniken der molekularen Elektronik
. Im Rauschen steckt ein Signal

. Der molekulare Transistor

. Effekte jenseits der linearen Antwort

. Molekulare Optoelektronik

. Molekulare Spintronik und Quantencomputing
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Von den Anfangen zu wichtigen Durchbrichen

Ari Aviram mit molek. Diode Mark Ratner
Molecular Rectifier, Cehm. Phys. Lett. 1974
Donator und Akzeptor in einem Molekul
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Von den Anfangen zu wichtigen Durchbrichen

A single-molecule diode

Mark Elbing*, Rolf Ochs*, Max Koentopp*, Matthias Fischer*, Carsten von Hanisch*, Florian Weigend*,
Ferdinand Evers**, Heiko B. Weber*S, and Marcel Mayor*Tl

*|nstitute for Nanotechnology, Forschungszentrum Karlsruhe GmbH, P.O. Box 3640, D-76021 Karlsruhe, Germany; *University of Erlangen-Nurnberg,
D-91058 Erlangen, Germany; and TDepartment of Chemistry, University of Basel, St. Johannsring 19, CH-4056 Basel, Switzerland

Edited by Mark A. Ratner, Northwestern University, Evanston, IL, and approved May 10, 2005 (received for review November 30, 2004)
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Ubersicht tiber Kapitel 1

1. Molekulare Bindung und Orbitale
1.1 Einfache Modelle der molekularen Bindung
1.2 Lokalisation und Delokalisation

1.3 Methoden zur Berechnung molekularer Orbitale
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Beispiele von LCAO Rechnungen

Benzol

LUMO

HOMO

LUMO

Chemical Computing Group




Beispiel Benzol Rechnung mit p_ Orbitalen

Cuevas & Scheer
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DFT Rechnung von Benzol

Cuevas & Scheer




Ubersicht tiber Kapitel 2

2. Der koharente Ladungstransport
2.1 Der Quanten-Hall Effekt
2.2 Punktkontakte
2.3 Der Aharonov-Bohm-Effekt
2.3 Landauer-Buttiker Theorie
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Die Entdeckung des Quanten Hall Effekts (QHE)
in der Nacht des 4. auf den 5. Februar 1980 (2 Uhr morgens) in Grenoble

Si MOSFET Hallstruktur Klaus von Klitzing am Hochfeldlabor

» Klaus von Klitzing beschaftigte sich mit dem
Leitfahigkeitstensor in 2DEGs bei niedrigen
Temperaturen

« XX € Spannung zwischen P Kontakten
« Xy € Spannung zwischen H Kontakten




Die Entdeckung des Quanten Hall Effekts (QHE)
in der Nacht des 4. auf den 5. Februar 1980 (2 Uhr morgens) in Grenoble

|1 5.2.1980 BIRTHDAY OF QHE

{ias (atZ i) « Es wird ein konstanter Strom zwischen S und D
aufgepragt.
B Resi.stance at B=0 « B=0: Der Widerstand zwischen P-P (Zx)
, Resitance atB=198T  steigt mit abnehmender Gate Spannung.
‘Hallresistance Es werden weniger Ladungstrager im 2DEG
| gehalten.

i | ’ \ \—7 - B=19.8T: Es treten starke Variationen in Xx
B / auf, der sogar fast verschwindet.
1 « Xx zeigt Plateaus im Bereich des
verschwindenden Xy.

e & * Die Plateaus liegen bei h/(Ne?).

" GATEVOLTAGE




Quantisierung der Leitfahigkeit

Bei Anlegen einer negativen Gate-
spannung wird der Kanal verengt.

Es kommt zur Ausbildung diskreter
1D Bander in der Verengung.

Die Leitfahigkeit wird quantisiert.

Topinka et al. Science 2000




Visualisierung der Kanale

» Die Spitze eines AFMs wird Uber die
Oberflache der Probe gerastert.

* Die leitfahige Spitze wird auf ein negatives
Potential gelegt was zu einer lokalen
Streuung oder Verarmung unter der
Spitze fuhrt.

» Es wird die Abnahme des Source-Drain-
Stroms als Funktion der Spitzenposition
aufgezeichnet.

» Die Abnahme entspricht der lokalen
Stromdichte ohne Spitze.
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Visualisierung der Kanale

AG:0e?/h B -1.7e%/h

Topinka et al. Science 2000

« Es kann beobachtet werden, wie die Kanale sich an der Verengung konzentrieren.

* Bei groleren Distanzen von der Verengung fachern die Kanale auf, was auf
lokale Unordnung zurickzufuhren ist.

» Man beobachtet zusatzlich Interferenzen durch vor- und ricklaufende Wellen die
von der Verengung und der Spitze gestreut werden. Die Wellenlange entspricht @.
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Visualisierung der Kanale

Messung

Rechnung

1 um

AG: 0.00e%/h IS R (). 25e°/h
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Der Aharonov Bohm Effekt in Ringen im 2DEG
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Ubersicht Uber Kapitel 3

3. Experimentelle Techniken der molekularen Elektronik
3.1 Flussige Kontakte
3.2 Bruchkontakte
3.3 Elektromigration

3.4 Rastertunnelmikroskopie
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Self-assembled monolayers (SAMs)

Funktionelle
Gruppe (Rot)

Rlckrat
(Grau & Weil3)

Ankergruppe
(Gold)

IFI, KIT
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Quecksilberkontakte

Rampi et al., Chem. Phys. 281, 371 (2002) York et al., JACS 125, 5948 (2003)
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Bruchkontakte

Verbiegen des flexiblen
Substrats fuhrt zu Brechen
des Golddrahtes

- L o
' I<1:L [
Agrait et al., Phys. Rep. 377, 81 (2003) P
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Bruchkontakte
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Agrait et al., Phys. Rep. 377, 81 (2003)
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Bruchkontakte

Constriction Underetch
Metal film 5 Isolation
@ ....................... .\®4 ot
Pushmg "—@ Substrate
Freestanding
electrodes \
d

Ohnishi et al., Nature 395, 780
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Au Bandstruktur

Bandstructure

Ein s-Band schneidet die Fermikante
Ein Elektron pro Atom

Karlsruhe Institute of Technology



Statistische Auswertung
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Conductance (2e2/h)

1

3 4 5 6 T
Conductance (2e2/h)

Cuevas & Scheer

Ag, Na & Al: jeweils ein s-Band an der Fermikante mit quantisierten Leitwerten, T~1

Pb, Nb & Pt: viele d-Bander mit offensichtlich T<1




H2 in Cu Bruchkontakt
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Stretch Length Conductance (Gp)

Li et al., . Chem Phys. C 2015

Ohne H, Exposition Ubliche Quantisierung bei 1G_ (schwarz)
Nach H, Exposition zusatzliches Plateau bei 0.3 G_ (rot) — T<1=0.3




H2 in Pt Bruchkontakt

T : | T T : T T |
1.4 - — Total transmission |

-- Anti-bonding state removed
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Tygesen et al., PRL 94, 036807 (2005)

Bindender Zustand bei -7eV tragt nicht zum Transport bei
Antibindender Zustand nahe Fermi Energie fuhrt zur Transmission
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Leitwert in Abhangigkeit der Ankergruppe

(a
HOOC-(CH,),-COOH (a)
0.1

HS-(CH)n-SH (B =1.020.14)
*  HN-(CH)n-NH, (B _=0.81+0.01)
* HOOC-CH_n-COOH (B =0.81+0.01)

Counts

*]
Cofz\;uchnco l10f5‘Go o 001
—
(¢}]
(b) %]
e HC
HS-(CH,)s-SH ™ 1E-3
8 Ed
o
o =
©
=
O 1E4
0 5 10 15 20 25 30 o
Conductance /105Go
(c) 1E-5
H,N-(CH,),-NH 4 .y
: S 2 4 5 B 10 12
S N (number of CH,)
“ EREam, Chen et al., JACS 128, 15874 (2006)

Kopplung zwischen Molekul und Au Kontakt nimmt ab von
HS (Thiol) tber NH2 (Amin) zu OHHC (Karboxyl)
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Leitwert in Abhangigkeit der Konjugation

HN—_)—NH, 64% 1073 6.4 %1073 0.4
HZNNHZ 154 x 1073 21x 1073 0.8

137 %103 22%x1073 0.8

H2NNH2 116 x 103 16x 1073 0.9
—a -3
HzNNHz 6.5x 10 12x10 13

H2NNH2 49% 107 71% 107 0.6
H2NNH2 37x107 58x 107 0.9

H2NNH2 76X 1075 64x107° NAT

Venkataraman et al., Nature 442, 904 (2006)

Gleiche Ankergruppe
Verkippung der m-Orbitale fUhrt zur Interferenz

17

34

48

52

62

88

T

Karlsruhe Institute of Technology



Aufbrechen eine Punktkontakts durch Elektromigration

Wikipedia

Durch Messung des Stroms und der Spannung kann ,vorsichtig“ eine nm
grof3e Lucke geoffnet werden
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Erfindung der Rastertunnelmikroskopie
Nobel Preis fur Physik 1986

atomare Stufen auf Au(110)

Heinrich Rohrer und Gerd Binnig

« atomare Auflosung in z-Richtung
* laterale atomare Auflosung

Binnig, Rohrer, Gerber, Weibel, APL 40, 178 (1982), ibid. PRL 49, 57 (1982)
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Der “Topografiner”: Ein Instrument zur Messung der Mikrotopographie einer Oberflache
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Bardeen Modell: 3D Quantenmechanische Naherung des Tunnelprozesses
SAMPLE TIP

» Spitze und Probe werden separat behandelt.

@ » Gegenseitige Beeinflussung wird vernachlassigt.
* Tunnelstrom wird mittels 1. Ordrung
O Storungsrechnung bestimmt.
©,
SEPARATION
SURFACE dre

I = T/df[f(E;EI—ev+e)—f(E1§+e)]

2
xp' (Ef — eV + €)p°(Eq + ¢) ’M(Eﬁ + ¢, Ef — eV + e)|

B’ a T* S aqS SeaqT*
Mﬂy:—%éds-(xpy VS - wSvert)




Vibrationsniveau und Drift in Tieftemperaur STMs
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Abbildung molekularer Orbitale mittels STM

d//dV @ const. current (a.u.) d//[dV @ const. height (a.u.)

AG Wulfhekel
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Kontaktierung des 2D Elektronengases durch ein Lander-Molekdul

Wenn Landermolekul eine Stufe einer
Cu(111) Oberflache mit dem organischen

Ringsystem beruhrt (C), kommt es zu
Streuung.

Das Molekul kontaktiert das 2D
Elektronengas.

FU Berlin




Kontaktieren von C60 Molekulen mittels STM

Einzelne Atome auf Cu(111)
Oberflache als Kontakt
C,, auf der Spitze

Metal tip

STM zeigt Orbitale des
C,, abgebildet mit einzelnen

Atomen

Schull et al. Nature Nano 6, 23 (2011)
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Kontaktieren von C60 Molekulen mittels STM
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Entkopplung vom Metallsubstrat

Dreibeinmolekule:
- Bekoannte Entkopplung - Kontaktbildung ohne Deformation
- Einfachere Synthese - Nur ein Depositionsschritt
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Leitwert des Spirokontakts

§10‘2
E-E¢ (eV)
»  G(simuliert) = 5*10*G, 14*10°G,  25*10%G,
* G(gemessen) = 5* 109G, 4* 104G,
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Leitwert des Spirokontakts
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Elektrisches Feld im Spirokontakt
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* Dipol im elektrischen Feld erfahrt Drehmoment
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Current (pA)

Current (nA)

Elektrisches Feld im Spirokontakt
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