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1. Landauer-Formalismus

L C R
E (HLL HLC
::: H= HCL HCC
|0 Hy

Pauly et al, NJP, 2008

Der Leitwert fur tiefe Temperaturen ist gegeben durch
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2. Analytisches Modell: homogener Draht
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Retardierte Green-Funktion
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Fallunterscheidung:

x|>1 — exponentieller Abfall

xl<1 — oszillierendes Verhalten
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3. Experimentelle Techniken
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Conductance [2e2/h]

4. Langenabhangiger Leitwert

a) Metallischer Draht

(Paritatsoszillation)

conductance (2e'/h)
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Counts

b) Molekule: Alkane
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5. Molekulare Elektronik

Optischer Schalter

(a) Closed state
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Ein solcher Schalter lasst
sich nicht fur jede Endgruppe
reversibel realisieren.
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6. Theoretische Beschreibung
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Ziel: Nichtperiodische, unendliche Systeme zu beschreiben.

Mit DFT ist der Transport ohne Systemparameter beschreibbar.



Experiment mit 7 verschiedenen
Biphenyl-Molekulen mit gleicher
Lange aber unterschiedlichen
Winkeln zwischen 0° und 90°.

Twist angle
Conjugation

(1]
e

Counts
o

&
é)

Conductance (102 G,)

Y
I I | 8

Conductance (G)

06 04 0.2 0.0
Cos?60

Venkataraman et al, nature, 2008



Theoretische Beschreibung der Winkelabhangigkeit der
Biphenyle mit DFT
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Zusammenfassung

Langenabhangiger Leitwert fur Metalle: Paritatsoszillation

Langenabhangiger Leitwert fur Molekule (Alkane):
exponentieller Abfall: G~e™*"

Aus Molekulketten lassen sich logische Schalter realisieren.

Unendlich ausgedehnte Systeme lassen sich mit DFT
theoretisch beschreiben.

Ein gewunschter Leitwert kann uber die Wahl der Molekule und
Endgruppen realisiert werden.



Vielen Dank fur eure Aufmerksamkaeit!



	Folie 1
	Folie 2
	Folie 3
	Folie 4
	Folie 5
	Folie 6
	Folie 7
	Folie 8
	Folie 9
	Folie 10
	Folie 11
	Folie 12
	Folie 13
	Folie 14
	Folie 15
	Folie 16
	Folie 17
	Folie 18
	Folie 19
	Folie 20

