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SPERRFRIST BIS 16. Februar 2017, 20 UHR, MEZ
Durchbruch mit einer Kette aus Goldatomen

Einem internationalen Physikerteam mit Konstanzer Beteiligung gelang im Bereich der Na-
nophysik ein entscheidender Durchbruch zum besseren Verstandnis des Warmetransportes

Die prazise Kontrolle des Elektronentransportes in der Mikroelektronik erméglicht komplexe
logische Schaltungen, wie sie taglich in Smartphones und Laptops genutzt werden. Von
ahnlich fundamentaler Bedeutung ist der Warmetransport, der bei sich immer weiter ver-
kleinernden Chips beispielsweise fur die Kiihlung entscheidend ist. Einem internationalen
Team unter Mitwirkung der Konstanzer theoretischen Physiker Jun.-Prof. Dr. Fabian Pauly
und Prof. Dr. Peter Nielaba sowie Mitarbeitern ist nun ein entscheidender Durchbruch zum
besseren Verstandnis des Warmetransportes gelungen. So konnte die Quantisierung des
elektronischen Beitrages zum Warmeleitwert flr ein in der Nanophysik experimentell recht
einfach zu realisierendes System demonstriert werden: Ketten aus Goldatomen. Die Studie
zeigt aulRerdem, dass auf der quantenmechanischen Ebene der Atome mit dem Wiedemann-
Franz-Gesetz eine Beziehung der klassischen Physik gilt. Die Ergebnisse sind im renom-
mierten Wissenschaftsjournal ,,Science“ vom 16. Februar 2017 vertffentlicht.

Das Versuchsobjekt ist zunachst ein dicker Golddraht. Der wird so lange gezogen, bis sein Quer-
schnitt aus gerade einem Atom besteht und sich eine Kette aus einzelnen Goldatomen bildet, be-
vor der Kontakt schlie3lich reif3t. Durch diese Kette an der absoluten Grenze der Miniaturisierung
schicken die Physiker elektrischen Strom, quasi durch den denkbar diinnsten Draht. Mit Hilfe ver-
schiedener theoretischer Modelle lasst sich der Leitwert des elektrischen Transports berechnen
und auch experimentell bestatigen. Dieser Leitwert besagt, wie viel Ladungsstrom bei einer ange-
legten elektrischen Spannung flieR3t. Der thermische Leitwert, der den Warmefluss fur eine anlie-
gende Temperaturdifferenz angibt, konnte bisher fir solche atomaren Dréhte aber noch nicht ge-
messen werden.

Dabei stellte sich die Frage, ob das Wiedemann-Franz-Gesetz, das auf der Makroebene die Be-
ziehung zwischen dem elektrischen Leitwert und dem thermischen Leitwert von Elektronen als
proportional beschreibt, auch auf der atomaren Skala gultig bleibt. Im Allgemeinen wird der Wér-
metransport in Nanodrahten sowohl durch Elektronen als auch durch Atomschwingungen (die auch
Vibrationen oder Phononen genannt werden) bestimmt. Auf der atomaren Ebene muissen beide,
Elektronen und Phononen, quantenmechanisch beschrieben werden. Da das Wiedemann-Franz-
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Gesetz allerdings nur die elektronischen Grolien in Beziehung setzt, musste zunéchst ermittelt
werden, wie hoch der Beitrag der Phononen zum thermischen Leitwert ist.

Die beiden Doktoranden Jan Kléckner und Manuel Matt konnten komplementére theoretische Be-
rechnungen durchfiihren, die zum Ergebnis hatten, dass der Phononen-Anteil zum Warmetransport
durch die atomar diinnen Golddrahte typischerweise unter zehn Prozent liegt und damit in diesen
metallischen Kontakten keine wesentliche Rolle spielt. Die Simulationen bestatigen gleichzeitig die
Anwendbarkeit des Wiedemann-Franz-Gesetzes. Wahrend Manuel Matt dabei den elektronischen
Anteil des thermischen Leitwerts anhand einer effizienten, aber etwas ungenaueren Methode be-
rechnete, die eine Statistik erlaubt, benutzte Jan Klockner die Dichtefunktionaltheorie, um elektro-
nische und phononische Anteile fiir einzelne Kontaktgeometrien gegeneinander abzuschétzen. Aus
der Quantisierung des elektrischen Leitwertes in Einheiten des sogenannten Leitwertquants (dem
Zweifachen der inversen Kilitzing-Konstante 2e2/h) folgt mit dem geringen Phononen-Beitrag und
dem Wiedemann-Franz-Gesetz die Quantisierung des thermischen Leitwertes, die im Experiment
bestatigt wurde.

Wie Ladungs- und Warmestrome in Nanostrukturen flie3en, konnte anhand von Computermodel-
len, wie sie in den letzten Jahren in den Gruppen von Fabian Pauly und Peter Nielaba entwickelt
wurden, schon langer theoretisch berechnet werden. Um die Vorhersagen mit experimentellen
Ergebnissen vergleichen zu kdnnen, war ein hochpraziser Versuchsaufbau wie der der beiden
experimentellen Kollegen Prof. Edgar Meyhofer und Prof. Pramod Reddy von der University of
Michigan (USA) nétig. In bisherigen Versuchen stellten sich die Signale, die vom Warmefluss durch
die Einzelatomkontakte ausgingen, als zu klein heraus. Der Gruppe aus Michigan ist es gelungen,
das Experiment so zu verbessern, dass das tatséchliche Signal herausgefiltert und gemessen wer-
den konnte.

Die Ergebnisse der Studie ermdglichen nun, dass neben atomaren Kontakten aus Gold auch be-
liebige andere Nanosysteme von dieser Grof3enordnung untersucht werden kénnen. Sie liefern ein
paradigmatisches System fir die experimentelle und theoretische Erforschung von zahlreichen
fundamentalen Quantenphdnomenen, die nicht zuletzt zu einer effizienten Energienutzung, bei-
spielsweise im Rahmen der Thermoelektrizitét, beitragen kdnnen.
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(SFB) 767 ,Controlled Nanosystems* durchgefihrt

e  Co-Autor Prof. Juan Carlos Cuevas von der Universidad Autonoma de Madrid (Spanien)
ist Mercator Fellow der Deutschen Forschungsgemeinschaft (DFG) im SFB 767.

e Die Doktorarbeit von Jan Kléckner wird durch das Juniorprofessuren-Programm des
Ministeriums fur Wissenschaft, Forschung und Kunst (MWK) Baden-W rttemberg
unterstutzt.
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e Rechenzeit fir die numerischen Simulationen wurde unter anderem durch die Initiative fur
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