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Wie Molekillschwingungen Warme leiten

Erstmals ist es gelungen, die Warmeleitfdahigkeit eines einzelnen isolierenden Molekiils zu messen.

Heiko B. Weber und Matthias A. Popp

D ieses Experiment haben die meis-
ten von uns schon als Kind durch-
gefithrt: Fasst man mit dem warmen
Finger bei Umgebungstemperatur auf
Metall, fiihlt es sich kithl an, bei Styro-
por dagegen warm. Grund dafiir ist die
unterschiedliche Wirmeleitung beider
Materialien: Beim gut leitenden Metall
flieft die Warme schnell aus dem Fin-
ger, sodass dieser etwas abkiihlt. Beim
isolierenden Styropor ist das nicht der
Fall. ODb sich dieses Konzept auch auf
die Skala einzelner Molekiile tibertra-
gen ldsst, ist Thema einer aktuellen
Veroffentlichung eines internationalen
Teams von Physikern [1].

Seit etwa 20 Jahren wird das ana-
loge Problem des elektrischen La-
dungstransports durch ein einzelnes
Molekiil intensiv erforscht. Als gin-
giges Instrument, einzelne Molekiile
elektrisch zu kontaktieren, hat sich
dabei ein hochstabiles Rastertunnel-
mikroskop etabliert. Die Tunnelspitze
néhert sich einer metallischen Ober-
flache - beschichtet mit einer Ein-
zellage von Molekiilen -, bis es zum
elektrischen Kontakt kommt. Beim
anschliefenden Herausziehen der
Spitze bildet sich unter passenden
Umstédnden ein Einzelmolekiilkon-
takt, der sich elektrisch charakteri-
sieren lasst [2]. Diese und dhnliche
Methoden erlauben es, den Leitwert
einzelner Molekiile zu messen. Dieser
hingt von vielen atomistischen De-
tails ab, beispielsweise von den Mole-
kiilen in unmittelbarer Néhe, von der
Position der einzelnen Atome oder
von der Art, wie die Bindung zu den
Metallelektroden erfolgt [3].

Auch die Warmeleitfahigkeit eines
Einzelmolekiilkontakts ist auf dhn-
liche Weise zu bestimmen. Dafiir
wurde eine beheizbare Tunnelspitze
konzipiert, die warmer ist als das Sub-
strat und eine Messung der Tempera-
tur an der Spitze ermdglicht (Abb. 1).
Mit diesem Aufbau gelang es bereits,
die Warmeleitung durch ein Gold-
atom, also einen atomar diinnen me-
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Mit der Spitze eines Rastertunnelmikroskops lasst sich der Warmestrom durch ein

einzelnes Molekiil messen. Eine Leiterschleife aus Platin befindet sich auf einer an T-Tragern
montierten Plattform und dient als Heizung und Thermometer. Aus der Temperatur ergibt
sich der Warmestrom, der durch das Molekiil abflieBt, entsprechend dem Schaltbild links.

tallischen Kontakt, zu bestimmen und
zu analysieren [4]. Die Wirme wird
hier vor allem von den Elektronen
tibertragen; deshalb ergibt sich analog
zur makroskopischen Physik ein Wie-
demann-Franz-Gesetz: Warmeleit-
fahigkeit und elektrische Leitfahigkeit
stehen in einem einfachen Verhaltnis
zueinander, weil sie letztlich auf dem
gleichen Transportmechanismus be-
ruhen. Bemerkenswerterweise treten
beide Leitfihigkeiten quantisiert auf.
Im jetzt vorliegenden Experiment
geht es darum, an einem isolierenden
Molekiil die phononische Wérmeleit-
fahigkeit zu untersuchen. Als Proto-
typen isolierender Molekiile kamen
Alkanketten mit zwei Thiol-, also
Schwefel-Enden zum Einsatz. Diese
Molekiile besitzen eine grofie Ener-
gieliicke. Thre elektrische Leitfahigkeit
nimmt exponentiell mit der Ketten-
ldnge ab, weil sie im Wesentlichen auf
dem Tunneln durch die Kette beruht.
Die Thiol-Enden sorgen fiir eine sta-

bile chemische Bindung an die metal-
lischen Elektroden. Das Experiment
erfolgte bei Raumtemperatur, wobei
die Tunnelspitze auf Temperaturen
zwischen 320 und 340 K aufgeheizt
wurde. Als Messgrofie diente der
Temperaturanstieg an der Spitze
nach dem Abreiflen des Molekiil-
kontakts, in zeitlicher Umkehr des
eingangs erwahnten Fingerexperi-
ments. Der Abreiflpunkt ergibt sich
aus der gleichzeitigen elektrischen
Charakterisierung des Kontakts. Da
der Temperaturanstieg sehr gering
ausfiel, war es erforderlich, iiber hun-
derte von Abreifizyklen zu mitteln,
jeweils kalibriert auf den Zeitpunkt
des Abreiflens.

Hierbei zeigte sich, dass sich die
Alkanketten S(CH,),S durch eine
phononische Warmeleitung von
etwa 15 pW/K auszeichnen. Diese
ist weitgehend unabhingig von der
Kettenldange n, zumindest fiir die
untersuchten Werte von n = 2 bis 10

© 2019 Wiley-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim



(Abb. 2). Dies gilt auch bei kurzen
Kettenlangen, wo zusétzlich zur pho-
nonischen Wérmeleitung die elektro-
nische Warmeleitung nicht zu ver-
nachléssigen ist. Diese Beitrége lieflen
sich aber iiberzeugend separieren.
Die zugrundeliegenden Prozesse
lassen sich mit einer mikroskopischen
Theorie beschreiben. Es wurde eine
Theorie der phononischen Warme-
leitung aufgestellt, die weitgehend
analog zum besser bekannten elektro-
nischen Transport in Nanokontakten
ist (Landauer-Biittiker-Formalismus).
In diesem Formalismus entspricht der
Wirmetransport einem quantenme-
chanischen Streuproblem von Pho-
nonen der Energie E am Ubergang
zwischen zwei idealisierten Festkor-
pern. Die Transmissionswahrschein-
lichkeit 7(E) der Phononen wird fiir
jede Energie E berechnet. Gewichtet
mit den thermodynamischen Beset-
zungswahrscheinlichkeiten folgt aus
deren Summe der Warmestrom bei
gegebenem Temperaturunterschied.
In Theorie und Experiment laufen
die Transportphinomene auf mikro-
skopischer Skala vollig anders ab als
auf der makroskopischen. Wahrend
makroskopisch betrachtet der War-
mewiderstand und der elektrische
Widerstand im Sinne eines Ohm-
schen Gesetzes proportional zur Lan-
ge und umgekehrt proportional zum
Querschnitt des Kontakts sind, sind
mikroskopisch beide Phanomene als
Streuproblem zu verstehen. Dabei un-
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Abb.2 Die elektrische Leitfahigkeit (blau) nimmt exponentiell mit der Ldnge der Mole-
kiile ab, wéhrend die thermische Leitfahigkeit (rot) innerhalb eines Vertrauensniveaus von

95 Prozent (griin) nahezu konstant bleibt.

terscheidet sich fiir Alkanketten der
Linge n die exponentiell abklingende
elektrische Leitfahigkeit auch qualita-
tiv von der konstanten phononischen
Wirmeleitfahigkeit.

Erstmals ist es nun also gelungen,
die Frage nach der Wirmeleitung
durch ein einzelnes isolierendes Mo-
lekiil experimentell und theoretisch
zu beantworten. Das daraus gewon-
nene Verstandnis der phononischen
Wirmeleitung ist auch wichtig fiir
anwendungsorientierte Fragen, bei-
spielsweise um thermoelektrisch aus
allgegenwirtigen Temperaturdiffe-
renzen an Molekiilgrenzflachen elek-
trische Leistung zu ziehen. Hier stellt
die phononische Warmeleitfahigkeit

einen thermischen Kurzschluss dar.
Dagegen kann sie es in elektronischen
Bauelementen auf Basis moleku-
larer Materialien erlauben, Wirme
abzutransportieren.
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Casium-Dampf als Detektor

Bei der Suche nach Dunkler Materie in Form
sehr leichter Bosonen macht Casium-Dampf
einen bisher unerforschten Massenbereich
zugdnglich. Die in Mainz entwickelte Me-
thode nutzt die Atomspektroskopie von
Cs-Atomen und priift, ob deren Anregungs-
frequenz variiert. Das konnte im Rahmen der
s0g. Relaxion-Theorie auf eine Wechselwir-
kung mit Dunkler Materie hinweisen.

D. Antypas et al., Phys. Rev. Lett. 123,
141102 (2019)

Ein Exoplanet mit Wasserdampf

Im Sternbild Léwe, 110 Lichtjahre von der
Erde entfernt, umkreist der Planet K2-18b
einen Roten Zwerg in der habitablen Zone.
Forschern des University College London ist
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esnun gelungen, die Atmosphare des Exopla-
neten zu analysieren. Dazu verwendeten sie
Daten des Hubble-Weltraumteleskops und
entdeckten Spuren von Wasserdampf, Was-
serstoff und Helium. Damit ist die Supererde
K2-18b der erste Exoplanet, der die wich-
tigsten Voraussetzungen fiir die Entwicklung
von Leben erfiillt.

A. Tsiaras et al., Nat. Astron. (2019),
DOI: 10.1038/s41550-019-0878-9

Neutrinoloser Zerfall?

Das GERDA-Experiment dient im italienischen
Untergrundlabor Gran Sasso der Suche nach
dem neutrinolosen doppelten Betazerfall des
Isotops °Ge. Dabei wandeln sich zwei Neu-
tronen gleichzeitig in jeweils zwei Protonen
und zwei Elektronen um. Anders als im Stan-

dardmodell beschrieben, werden keine Neu-
trinos emittiert, weil diese als Majorana-Teil-
chen ihre eigenen Antiteilchen sind. GERDA
hat als weltweit empfindlichstes Instrument
als Untergrenze der Halbwertszeit des Zer-
falls 10% Jahre bestimmt. Die Kombination
mit Ergebnissen anderer Experimente zum
doppelten Betazerfall ergibt eine Neutrino-
masse von 0,07 bis 0,16 eV/c - im Einklang
mit Daten der Planck-Mission.

LEGEND, das Nachfolgeprojekt

von GERDA, soll mit der mehr

als fiinffachen Detektor-

masse die Empfindlich- .
keit verzehnfachen.

M. Agostini et al.
(GERDA Collaboration),
Science 365, 1445 (2019)
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