
Stabilität, Symmetriebrechung 
und Skalierungseigenschaften
metallischer Nanodrähte

Durch die fortschreitende Miniaturi -
sierung sowohl elektronischer als
auch mechanischer Systeme in den
letzten Jahrzehnten, wird ein detaillier-
tes Verständnis der Eigenschaften
solch kleiner Systeme immer wich -
tiger. In den letzten Jahren sind so -
genannte Nanodrähte, ultradünne
Drähte aus Metall, deren Durch mes -
ser im Nanometerbereich (1nm = 
10-9 m) liegen, zunehmend ins
Zentrum aktueller Forschung gerückt.
In Experimenten ist es mittlerweile
möglich, stabile Drähte mit sehr gerin-
gen Querschnittsflächen, d. h. mit nur
wenigen Atomen im Querschnitt,
herzustellen (Abb. 1). Diese Tatsache
an sich bedarf einer theoretischen

Erklärung, denn klassisch betrachtet
müssten solch dünne Drähte instabil
sein und unter Einfluss der Ober -

flächen spannung zu Tröpfchen zer -
fallen (Rayleigh-Instabilität, Abb. 2).
Die Doktorarbeit beschäftigt sich mit
der Modellierung metallischer Nano -
drähte im Rahmen des sogenannten
Nanoscale free electron model
(NFEM). In diesem Modell wird die
atomare Struktur des Drahtes durch
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Abb. 1: Stabile Nanodrähte aus Gold, auf-
genommen durch ein Elektronenmikroskop
mit atomarer Auflösung. (aus 1) Abb. 2: Schematische Darstellung der Tröpf -

chenbildung einer klassischen Flüssig keit
unter Einfluss ihrer Oberflächen spannung
(Rayleigh-Instabilität). Ein solcher Zerfall wäre
ohne stabilisierende elektronische Schalen -
effekte auch für Nanodrähte zu erwarten.



eine homogene positive Ladungsver -
teilung ersetzt und die Leitungselek -
tro nen werden als freies Elektronen -
gas behandelt, welches von der
Oberfläche des Drahtes eingeschlos-
sen wird. Diese konzeptionell einfa-
che Methode hat sich bereits in der
Vergangenheit bewährt und erlaubt
die Behandlung von mechanischen
und elektrischen Eigenschaften
inner halb eines Modells auf einer 
einheitlichen Grundlage.

Schwerpunkte der Arbeit sind eine
quantenmechanische Stabilitätsana -
lyse metallischer Nanodrähte ver-
schiedener Geometrie, Untersuchun -
gen zum Zusammenhang zwischen
Symmetriebrechung und Stabilität
(Jahn-Teller-Effekt) sowie die Ent -
wicklung eines tieferen Verständ nis -
ses der gefundenen Peierls-Instabili -
tät, die zu einer periodischen
Verformung des Drahtes und der
Ausbildung einer elektronischen
Energielücke führen kann. 
Eine interessante Fragestellung ist
es, bei gegebenen Randbedingun -
gen jene Geometrien zu berechnen,
für welche die Energie ein Minimum
annimmt. Diese sind dann die mög-
lichen stabilen Realisierungen eines
Nanodrahtes, da jede weitere
Verformung zusätzliche Energie kos-
ten würde. Die entscheidende ener-
getische Größe zur Untersuchung
der Stabilität eines Nanodrahtes ist
dabei dessen großkanonisches
Potential, aufgefasst als Funktion der
Drahtgeometrie. Das Verhalten des
großkanonischen Potentials bei

Deformationen einer gegebenen
Ausgangsgeometrie bestimmt dann
darüber, ob ein entsprechender
Draht stabil ist oder ob sich zufällige
Störungen bestimmter Wellenlänge
verstärken würden, da sie energe-
tisch vorteilhaft sind. Die Schwierig -
keit der Aufgabe ist nun, dass im
Prinzip das großkanonische Potential
für jede mögliche Geometrie berech-
net werden müsste, um dann
anschließend nach energetischen
Minima suchen zu können. Ein erster
Schritt zur Lösung dieses Problems
besteht darin, zunächst die Stabilität
einiger vorgegebener Geometrien
gegenüber Deformationen zu be -
trachten. Eine umfassende quanten-
mechanische Stabilitätsanalyse zy-
 lindrischer Drähte im Rahmen des
Streumatrixformalismus, die insbe-
sondere das Koppeln zwischen den
einzelnen Transportkanälen und die
endliche Länge des Systems berück-
sichtigt, wurde durchgeführt. Es
zeigte sich, dass die aufgrund der
Oberflächenspannung zu erwartende
Rayleigh-Instabilität für bestimmte
Drahtradien durch elektronische
Schaleneffekte unterdrückt wird. Die
elektronische Schalenstruktur ist ein
reiner Quanteneffekt und eine direkte
Folge der lateralen Einschnürung des
Elektronengases (vergleichbar mit
den aus der Atomphysik bekannten
Schaleneffekten, die z. B. zur chemi-
schen Inertheit der Edelgase führen).
Bei zunehmender Temperatur ver -
lieren diese Quanteneffekte ihren Ein -
fluss und man erhält das klassische
Ergebnis (d. h. die Rayleigh-Instabili -

tät führt zum Zerfall des Drah tes).
Außerdem ergab sich, dass für
Deformationen kurzer Wellenlänge
eine Instabilität vom Peierls-Typ die
maximal mögliche Länge eines sta-
bilen Nanodrahtes begrenzt. Die
Analyse zeigte, dass ein Wechsel -
spiel zwischen Rayleigh- und
Peierls-Instabilität auf der einen
Seite und stabilisierenden elektroni-
schen Schaleneffekten auf der
anderen Seite darüber entscheidet,
ob eine bestimmte Geometrie letzt -
endlich stabil ist. Die Abhängigkeit
der Stabilitätskriterien von Draht -
länge und Temperatur wurden
genau untersucht und das beach-
tenswerte Ergebnis sagt Stabilität
metallischer Nanodrähte mit Längen
bis hin zu 100 nm bei Raumtem -
peratur voraus.

Diese Ergebnisse waren im Folgen -
den Ausgangspunkt für eine einge-
hende Untersuchung der o. g.
Peierls-Instabilität und insbesondere
der Wechselwirkungen zwischen
Elektronen und Oberflächende for -
ma tionen (Phononen) des Nano -
drahtes. Deren Kopplung führt in
metallischen Nanodrähten ab einer
kritischen Drahtlänge und einer
gewissen kritischen Temperatur zu
dem Einsetzen eines Ladungs -
dichte wellenüber gangs, welcher
durch die Peierls-Instabilität im
höchsten besetzten Leitungskanal
getrieben wird. Ausgehend von den
gewonnenen Erkenntnissen konnte
eine Skalie rungstheorie der Peierls-
Instabilität in der Nähe des quanten-



kritischen Punktes aufgestellt wer-
den, die ein besseres Verständnis
ihrer Tempe ratur- und Drahtlängen -
ab hängig keit erlaubt.

Bekannterweise spielt die Symmetrie
des betrachteten Systems in vielen
Bereichen der Physik eine entschei-
dende Rolle. Um den Zusammen -
hang zwischen Symmetriebrechung
und der Stabilität metallischer Nano -
drähte aufzudecken, wurden neben
der Analyse zylindrischer Geome -
trien auch Nanodrähte mit einer
elliptischen Querschnittsfläche unter-

sucht. Es stellte sich heraus, dass
einige dieser stark deformierten
Drähte ebenfalls stabile Realisatio -
nen eines Nanodrahtes darstellen.
Zusammen mit den oben beschrie-
benen stabilen zylindrischen Konfi -
gura tionen lässt sich eine geschlos-
sene Erklärung der entsprechenden
ex perimentellen Daten geben. Für
Alkalimetall-, Gold- und Aluminium -
nanodrähte findet sich experimentell
genau die theoretisch vorhergesagte
Sequenz besonders stabiler Geome -
trien. Dabei zeigt sich, dass Drähte
mit elliptischer Querschnittsfläche

ein Viertel der experimentell beob-
achteten stabilen Drähte ausma-
chen (Abb. 3).

Drähte mit zylindrischer oder ellipti-
scher Querschnittsfläche haben in
gewisser Weise eine besondere
Geometrie, da für sie eine exakte
Lösung angegeben werden kann
(sie sind „integrable“ Strukturen).
Um zu untersuchen, ob Integrabilität
für sich genommen bereits ein
Stabilitäts kriterium ist und um die
Stabilitäts analyse möglichst zu ver-
allgemeinern, wurden auch Drähte
beliebiger Querschnittsfläche be -
trachtet. Dabei wurde eine Multi -
polentwicklung der Draht geometrie
durchgeführt. Zunächst gelang es,
einen rigorosen Beweis der außeror-
dentlichen Stabili tät der magischen
Sequenz zylindrischer Radien
bezüglich beliebiger Deformationen
zu führen. Dies erklärte gleichzeitig
die herausragende Bedeutung der
Axialsymmetrie für die Stabilisierung
dreidimensionaler Drähte. Weiterhin
wurden Quadrupol drähte untersucht,
wobei sich zeigte, dass es keine
generelle Bevorzugung der integra-
blen elliptischen Geome trie gegen -
über der nicht-integrablen Quadru -
pol geometrie gibt. Quer schnitts -
flächen höherer Multipol sym metrie
sind dahingegen kaum relevant, 
da die Oberflächen span nung mit
zunehmender Draht ober fläche
immer mehr an Relevanz gewinnt
und folglich solche deformierten
Drähte zunehmend energetisch
unvorteilhaft (d. h. instabil) werden.

Abb. 3: Vergleich zwischen den experimentell gefundenen Natrium Nanodrähten (aus 2)
und der theoretischen Vorhersage im Rahmen des NFEM: Es zeigt sich eine hervorragende
Übereinstimmung. Drähte mit elliptischer Querschnittsfläche sind durch Angabe ihres
Halbachsenverhältnisses � gekennzeichnet. Die vertikale Achse ist proportional zu dem
gemittelten Drahtradius.



Zusammenfassend kann gesagt
werden, dass diese Arbeit Licht auf
die komplexe und faszinierende
Physik metallischer Nanodrähte wer-
fen konnte und zu einem besseren
Verständnis ihrer Stabilität beigetra-
gen hat, welche für einen möglichen
Einsatz von Nanodrähten in nano -
elektronischen Schaltkreisen von
großer Bedeutung ist.
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