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Molekile statt Atome: Magnetische Adsorbate auf Oberflachen fur

die molekulare Spintronik

Schritte zu einem chemischen Verstandnis des Kondo-Effekts
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Magnetische Molekile auf Oberflachen kénnen
Vorteile haben fir die effiziente Verarbeitung, Spei-
cherung und den Transport von Information auf
kleinster Skala im Rahmen der Spintronik.

Ziel ist es, die Eigenschaften dieser Moleklle und
ihre Wechselwirkung mit Oberflachen mithilfe der
Elektronenstrukturtheorie so zu verstehen, dass
verlassliche Vorhersagen / Simulationen ihres Ver-
haltens mdglich sind.

» Dazu werden im Rahmen der Dichtefunktionaltheo-
rie und darauf aufbauender Ansatze die Kondo-
Physik von Cobalt-Atomen auf Kupferoberflachen
untersucht (auch in Hinblick auf ihre chemische
Kontrollierbarkeit durch Koordination von Carbonyl-
Liganden). Durch Variation des Metallatoms und
der Oberflache wird versucht, Beziehungen zwi-
schen Struktur und Kondo-Physik herzustellen.

Ein wichtiger Grund dafiir, warum das Mooresche
Gesetz vor kurzem von der Industrie aufgegeben
wurde [1] (und warum die Takfrequenz von Prozes-
soren stagniert), ist die Warme, die entsteht, wenn
Elektronen durch einen sehr diinnen Draht flieBen,
und die bei sehr kleinen Bauteilen nicht mehr abge-
leitet werden kann. Eine mdgliche Lésung fur dieses
Problem waren Ketten von spinpolarisierten (“ma-
gnetischen”) kleinsten Untereinheiten (zum Beispiel
Atomen oder Molekuleinheiten), wobei die Ausrich-
tungen der magnetischen Momente der Untereinhei-
ten so miteinander gekoppelt sind, dass die Umkehr
des magnetischen Moments an einem Ende der Ket-
te sich in einem dominoartigen Effekt entlang der
Kette fortpflanzt. Da dabei keine Ladungen flie3en,
entsteht nur wenig Warme, und trotzdem kommt die
Information am anderen Ende der Kette an. Es konn-
te experimentell gezeigt werden, dass Ketten von
Eisenatomen auf Metalloberflachen auf diese Art In-
formation transportieren kdnnen [2]. Da Ketten aus
einzelnen Atomen auf einer Oberflache oft aufwen-
dig “per Hand” im Rasterkraftmikroskop aufgebaut
werden missen, sind molekulare Ketten eine inter-
essante Alternative, da sie sich prinzipiell wegen
der kontrollierbareren Wechselwirkungen der Un-
tereinheiten eigenstandig anordnen kdénnen. Auch

hier wurde experimentell gezeigt, dass solche Ket-
ten (auch mit Verzweigungen) prinzipiell hergestellt
werden kdnnen [3,4] (siehe Abbildung [f).

Die theoretische Chemie kann auf diesem Ge-
biet einen wichtigen Beitrag leisten, indem sie Ei-
genschaften auf Grundlage von Simulationen vor-
hersagt, und indem sie experimentelle Phanomene
anhand von chemischen Konzepten erklart.

Spinpolarisierte Adsorbate auf metallischen Ober-
flachen kénnen bei gentigend tiefen Temperaturen
den Kondo-Effekt zeigen, der sich in einem Anstieg
des Leitwerts nahe einer Spannung von 0V auB3ert,
und der von der Wechselwirkung des Adsorbats
mit den Leitungselektronen des Substrats herrihrt.
Unser Ziel ist es, diesen Effekt fir Adsorbate auf
Oberflachen verstehen und vorhersagen zu kénnen,
und zwar vor allem dann, wenn das Adsorbat che-
misch veréndert wird. Es konnte zum Beispiel experi-
mentell gezeigt werden, dass die Kondo-Temperatur
steigt (also die maximale Temperatur, bis zu der
dieser Effekt beobachtet werden kann), wenn an
ein Cobaltatom auf einer Kupfer(001)-Oberflache
Carbonyl-Liganden angelagert werden (siehe Abbil-
dung [2), und zwar je hdher, je groBer die Zahl der
Liganden [5]. Wir modellieren dieses Verhalten mit-
hilfe der Elektronenstrukturtheorie, und wollen den
Anstieg der Kondo-Temperatur mithilfe von chemi-
schen Konzepten (wie Molekulorbitalen und deren
Wechselwirkungen) verstehen. Darauf aufbauend
kénnten dann Systeme vorgeschlagen werden, die
besonders hohe oder niedrige Kondo-Temperaturen
zeigen.

Wir kdnnen dabei auf Vorrarbeiten aus dem Pro-
jekt hhc00015, “Verstandnis und Kontrolle der Kom-
munikation in komplexen nanoskopischen Syste-
men”, zuriickgreifen.
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Abbildung 1: Selbstorganisierte Ketten spinpolarisierter Mole-
kile auf einer Metalloberfldche, die im Rastertunnelmikroskop
untersucht wurden, und die fiir Nanospintronik-Anwendungen
relevant sein kénnten [4].
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Abbildung 2: Schematische Darstellung eines Cobalt-Adsorbats
auf einer Kupferoberfldche, an das zwei Carbonyl (CO)-Liganden
gebunden sind.




