(19)
Bundesrepublik Deutschland
Deutsches Patent- und Markenamt

(19 DE 602 17 849 T2 2007.07.12

(12) Ubersetzung der europiischen Patentschrift

(97) EP 1 386 362 B1
(21) Deutsches Aktenzeichen: 602 17 849.5
(86) PCT-Aktenzeichen: PCT/US02/13476
(96) Europaisches Aktenzeichen: 02 766 859.9
(87) PCT-Verdffentlichungs-Nr.: WO 2002/089229
(86) PCT-Anmeldetag: 30.04.2002
(87) Veroffentlichungstag
der PCT-Anmeldung: 07.11.2002
(97) Erstveroffentlichung durch das EPA: 04.02.2004
(97) Veroffentlichungstag
der Patenterteilung beim EPA: 24.01.2007
(47) Veroffentlichungstag im Patentblatt: 12.07.2007

snymtcte: HOTL 51/00 (2006.01)

B82B 1/00 (2006.01)

(30) Unionsprioritat:
846135 30.04.2001 us

(73) Patentinhaber:
Hewlett-Packard Co. (n.d.Ges.d.Staates
Delaware), Palo Alto, Calif., US

(74) Vertreter:

Schoppe, Zimmermann, Stockeler & Zinkler, 82049

Pullach

(84) Benannte Vertragsstaaten:
DE, FR, GB

(72) Erfinder:
ZHANG, Xiao-An, Sunnyvale, CA 94086, US;
WILLIAMS, R.Stanley, Mountain View, CA 94040,
US; WALMSLEY, Robert G., Palo Alto, CA 94306,
US; VINCENT, Kent D, Cupertino, CA 95014, US

(54) Bezeichnung: BISTABILE MOLEKULARE MECHANISCHE BAUELEMENTE MIT EINEM MITTELDREHSEGMENT,
DAS DURCH EIN ELEKTRISCHES FELD AKTIVIERT WIRD, FUR ELEKTRONISCHE SCHALT-, GATING- UND

SPEICHERANWENDUNGEN

Anmerkung: Innerhalb von neun Monaten nach der Bekanntmachung des Hinweises auf die Erteilung des europa-
ischen Patents kann jedermann beim Europaischen Patentamt gegen das erteilte europédische Patent Einspruch
einlegen. Der Einspruch ist schriftlich einzureichen und zu begriinden. Er gilt erst als eingelegt, wenn die Ein-
spruchsgebihr entrichtet worden ist (Art. 99 (1) Europaisches Patentliibereinkommen).

Die Ubersetzung ist gemaR Artikel Il § 3 Abs. 1 IntPatUG 1991 vom Patentinhaber eingereicht worden. Sie wurde
vom Deutschen Patent- und Markenamt inhaltlich nicht gepruft.




DE 602 17 849 T2 2007.07.12

Beschreibung
TECHNISCHES GEBIET

[0001] Die vorliegende Erfindung bezieht sich allgemein auf elektronische Vorrichtungen, deren Funktions-
langenskalen in Nanometern gemessen werden, und insbesondere auf Molekulklassen, die ein elektronisches
Schalten liefern. Elektronische Vorrichtungen bzw. Bauelemente sowohl eines Mikrometer- als auch einer Na-
nometer-MaRstabs kdnnen gemaf den Lehren des vorliegenden Dokuments aufgebaut werden.

STAND DER TECHNIK

[0002] Das Gebiet der molekularen Elektronik steckt noch in den Kinderschuhen. Bis dato gibt es zwei in der
technischen Literatur verdéffentlichte Gberzeugende Darstellungen von Molekiilen als elektronische Schalter;
siehe C.P. Collier et al., Science, Bd. 285, S. 391-394 (16. Juli 1999) und C.P. Collier et al., Science, Bd. 289,
S. 1172-1175 (18. August 2000), bezlglich dieses Themas herrscht unter Wissenschaftlern jedoch auch viel
Spekulation und Interesse. In der verdffentlichten Arbeit wurde ein als Rotaxan oder als Catenan bezeichnetes
Molekil zwischen zwei Metallelektroden festgehalten und durch Anlegen einer positiven Vorspannung Uber
das ganze Molekil hinweg veranlasst, von einem EIN-Zustand zu einem AUS-Zustand zu schalten. Der EIN-
und der AUS-Zustand unterschieden sich bezliglich des spezifischen Widerstands ungefahr um einen Faktor
von 100 bzw. 5 bei dem Rotaxan bzw. dem Catenan.

[0003] Das Hauptproblem bei dem Rotaxan bestand darin, dass es ein irreversibler Schalter ist. Es kann nur
einmal umgelegt werden. Somit kann es bei einem programmierbaren Nur-Lese-Speicher (PROM - program-
mable read-only memory) verwendet werden, jedoch nicht in einer ROM-ahnlichen Vorrichtung oder in einem
rekonfigurierbaren System, z.B. einem fehlertoleranten Kommunikations- und Logiknetzwerk. Auf3erdem erfor-
dert das Rotaxan, dass eine Oxidations- und/oder Reduktionsreaktion erfolgt, bevor der Schalter umgelegt
werden kann. Dies erfordert den Aufwand einer betrachtlichen Energiemenge, um den Schalter umzulegen.
Auflerdem bewirkt die Gré3e und Komplexitat von Rotaxanen und damit verwandten Verbindungen potentiell
eine Verlangsamung der Schaltzeiten der Molekiile. Die Hauptprobleme bei den Catenanen sind ein geringes
EIN-Zu-AUS-Verhaltnis und eine langsame Schaltzeit.

[0004] Die US 6128214 offenbart ein Molekulardraht-Kreuzschienenspeicher-System (MWCM-System;
MWCM = molecular wire crossbar memory). Das MWCM umfasst ein zweidimensionales Array einer Mehrzahl
von Vorrichtungen im Nanometerbereich, wobei jede Vorrichtung einen Verbindungspunkt bzw. Ubergang auf-
weist, der durch ein Paar von Uberkreuzten Drahten, wobei ein Draht einen anderen kreuzt, und zumindest eine
Verbinderart, die das Paar von gekreuzten Drahten in dem Verbindungspunkt verbindet, gebildet ist. Die Ver-
binderart umfasst einen bistabilen molekularen Schalter. Der Verbindungspunkt bildet entweder einen Wider-
stand oder eine Diode oder einen asymmetrischen nicht-linearen Widerstand. Der Verbindungspunkt weist ei-
nen Zustand auf, der in der Lage ist, durch Anlegen einer ersten Spannung verandert und durch Anlegen einer
zweiten, zerstérungsfreien Spannung erfasst zu werden.

[0005] Die WO 9835271 bezieht sich auf Molekdile, die an ein Substrat (4) angelagert werden und zwischen
unterschiedlichen stabilen oder metastabilen Konformationen (18, 19) geschaltet werden kénnen. Zumindest
eine dieser Konformationen (19) wird durch die Nahe des Substrats (4) erzeugt und/oder stabilisiert. Die Erfin-
dung bezieht sich ferner auf ein aus Schichten bestehendes Medium, das derartige Molekile umfasst, und auf
ein Verfahren zum gesteuerten Schalten derartiger Molekule. Das aus Schichten bestehende Medium ist als
Resists bzw. Lacke fir lithographische Anwendungen, Datenspeichermedien und Promotor eines Elektronen-
Ubergangs zwischen zwei Medien verwendbar. Das Verfahren ist dahin gehend nutzlich, Strukturen in dem aus
Schichten bestehenden Medium zu erzeugen und abzufragen.

OFFENBARUNG DER ERFINDUNG

[0006] Gemal der vorliegenden Erfindung ist ein Molekularsystem fiir reversible elektronische Schalter im
Nanometerbereich, im Einzelnen fir durch ein elektrisches Feld aktivierte Molekularschalter vorgesehen, die
eine durch ein elektrisches Feld bewirkte Veranderung des Bandabstands aufweisen, die Uber eine Verande-
rung der molekularen Konformation oder eine Isomerisation erfolgt. Ein Verandern einer erweiterten Konjuga-
tion mittels einer Veranderung der chemischen Bindung, um den Bandabstand zu verandern, wird bewerkstel-
ligt, indem das Molekularsystem mit einem Drehabschnitt (Rotor) und zwei stationaren Abschnitten (Statoren),
zwischen denen der Rotor angelagert ist, versehen wird.
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[0007] Die vorliegende Erfindung liefert reversible elektronische Schalter im Nanometerbereich, die ohne wei-
teres zusammengefiigt werden kénnen, um Kreuzschienen- und andere Schaltungen herzustellen. Die Kreuz-
schienenschaltungen wurden in der oben aufgefiihrten Serie von Patentanmeldungen und der erteilten Patent-
schrift beschrieben. Die Schaltungen liefern Speicher-, Logik- und Kommunikationsfunktionen. Ein Beispiel der
elektronischen Schalter ist die so genannte Uber Kreuz verdrahtete Vorrichtung, die ein Paar von tberkreuzten
Drahten umfasst, die einen Verbindungspunkt bilden, wo ein Draht einen anderen in einem Winkel, der nicht
null Grad betragt, kreuzt, und zumindest eine Verbinderart umfasst, die das Paar von gekreuzten Drahten in
dem Verbindungspunkt verbindet. Der Verbindungspunkt weist eine Funktionsabmessung in Nanometern
oder, fur Mehrschichten, groRer auf. Die Verbinderart umfasst das hierin offenbarte und beanspruchte Moleku-
larsystem.

[0008] Die vorliegende Erfindung stellt eine neue Art eines Schaltmechanismus vor, namlich eine durch ein
elektrisches Feld erzeugte Drehung eines drehbaren Mittelabschnitts (Rotor) eines Molekils. Somit wird das
Molekil beim Kippen des Schalters weder oxidiert noch reduziert, wodurch die Notwendigkeit, chemische Bin-
dungen zu zerstéren und potentiell eine nicht-reversible Reaktion einzuleiten, vermieden wird. Ferner ist der
sich bewegende Teil des Molekils ziemlich klein, so dass die Schaltzeit sehr schnell sein sollte. Ferner sind
die Molekiile viel einfacher und somit leichter und kostengiinstiger herzustellen als die Rotaxane und damit
verwandte Verbindungen.

[0009] Die Vorrichtungen der vorliegenden Erfindung werden generisch als Elektrisches-Feld-Vorrichtungen
angesehen und sind von friiheren Ausfiihrungsbeispielen (die bei den oben erwahnten verwandten Patentan-
meldungen und der oben erwahnten verwandten Patentschrift beschrieben sind), die auf elektrochemische
Vorrichtungen bzw. Bauelemente ausgerichtet sind, generisch zu unterscheiden.

[0010] Man erwartet, dass das Molekularsystem der vorliegenden Erfindung in einer Vielzahl von Anwendun-
gen eingesetzt wird, einschlieBlich, aber nicht ausschlief3lich, Speichern, Logikvorrichtungen, Multiplexern, De-
multiplexern, konfigurierbarer Verbindungen fiir integrierte Schaltungen, feldprogrammierbarer Gatterarrays
(FGPASs), Kreuzschienenschaltern und Kommunikationsvorrichtungen wie z.B. Mobiltelefone, mobiler Gerate
und PDAs.

KURZE BESCHREIBUNG DER ZEICHNUNGEN

[0011] Eig. 1aist eine schematische Darstellung zweier Gberkreuzter Drahte, wobei sich an dem Schnittpunkt
der zwei Drahte zumindest ein Molekiil befindet;

[0012] Fig. 1b ist ein perspektivischer Aufriss, der die in Fig. 1a gezeigte Vorrichtung zeigt;

[0013] Fig. 2 ist ein schematisches Modell, das eine durch ein elektrisches Feld erzeugte Bandabstandsver-
anderung mittels einer Veranderung der Molekularkonformation (Modell vom Rotor/Stator-Typ) zeigt; und

[0014] Fig. 3 ist eine schematische Darstellung eines zweidimensionalen Arrays von Schaltern der vorliegen-
den Erfindung, die einen 6x6-Kreuzschienenschalter zeigt.

BESTE MODI ZUM DURCHFUHREN DER ERFINDUNG
Definitionen

[0015] Gemal der Verwendung in dem vorliegenden Dokument bedeutet der Begriff ,selbstjustiert”, wenn er
auf ,Verbindungspunkt" angewendet wird, dass der Verbindungspunkt, der die Schalt- und/oder sonstige elek-
trische Verbindung zwischen zwei Drahten bildet, Gberall dort erzeugt wird, wo zwei Drahte, von denen einer
beschichtet oder funktionalisiert sein kann, einander kreuzen, da der Vorgang des Kreuzens den Verbindungs-
punkt erzeugt.

[0016] Der Begriff ,sich selbst organisierend" bezieht sich gemaf der Verwendung in dem vorliegenden Do-
kument auf ein System, das auf Grund der Identitdt der Komponenten des Systems auf natlirliche Weise ein
bestimmtes geometrisches Muster annimmt; das System erzielt durch Annehmen dieser Konfiguration zumin-
dest ein lokales Minimum bezlglich seiner Energie.

[0017] Der Begriff ,einmalig konfigurierbar" bedeutet, dass ein Schalter seinen Zustand nur einmal mittels ei-
nes irreversiblen Vorgangs wie z.B. einer Oxidations- oder Reduktionsreaktion veradndern kann; ein derartiger
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Schalter kann beispielsweise die Basis eines programmierbaren Nur-Lese-Speichers (PROM) sein.

[0018] Der Begriff ,rekonfigurierbar” bedeutet, dass ein Schalter seinen Zustand mittels eines reversiblen Vor-
gangs wie z.B. einer Oxidation oder Reduktion viele Male verandern kann; mit anderen Worten kann der Schal-
ter viele Male gedffnet und geschlossen werden, z.B. die Speicherbits in einem Direktzugriffsspeicher (RAM).

[0019] Der Begriff ,bistabil" bedeutet, wenn er auf ein Molekul angewendet wird, ein Molekil, das zwei Zu-
sténde einer relativ geringen Energie aufweist, die durch eine Energie- (oder Aktivierungs-)Barriere getrennt
sind. Das Molekil kann entweder auf irreversible Weise von einem Zustand zum anderen geschaltet werden
(einmalig konfigurierbar) oder auf reversible Weise von einem Zustand zum anderen geschaltet werden (re-
konfigurierbar).

[0020] Abmessungen im Mikrometerbereich bezieht sich auf Abmessungen, die eine Grélke zwischen 1 Mi-
krometer und einigen wenigen Mikrometern umfassen.

[0021] Abmessungen im Submikrometerbereich bezieht sich auf Abmessungen, die von 1 Mikrometer bis hi-
nunter zu 0,05 Mikrometern betragen.

[0022] Abmessungen im Nanometerbereich bezieht sich auf Abmessungen, die von 0,1 Nanometer bis 50
Nanometer (0,05 Mikrometer) betragen.

[0023] Drahte im Mikrometerbereich und im Submikrometerbereich bezieht sich auf stab- oder bandférmige
Leiter oder Halbleiter mit Breiten oder Durchmessern, die die Abmessungen von 0,05 bis 10 Mikrometer, Ho-
hen, die zwischen wenigen zehn Nanometern bis zu einem Mikrometer betragen kénnen, und Langen von
mehreren Mikrometern oder mehr, aufweisen.

Grundlegende Informationen Uber Schalter mit Gberkreuzten Drahten des Standes der Technik

[0024] Die wesentlichen Vorrichtungsmerkmale sind in Eig. 1a-Fig. 1b gezeigt und sind in den oben ange-
fuhrten Patentanmeldungen und der oben angefiihrten Patentschrift ausflhrlich erértert. Ein Schalter 10 mit
Uberkreuzten Drahten umfasst zwei Drahte 12, 14, von denen jeder ein Metall- oder Halbleiterdraht ist, und die
in einem nicht null betragenden Winkel Gberkreuzt sind. Zwischen diesen Drahten befindet sich eine Schicht
von Molekulen oder Molekularverbindungen 16, die in Eig. 1a und Eig. 1b mit R bezeichnet ist. Die jeweiligen
Molekiile 18 (mit Rg bezeichnet), die an dem Schnittpunkt der beiden Drahte 12, 14 eingeschlossen sind, sind
als Schaltermolekiile identifiziert, hierin auch austauschbar als Verbindungspunkt bzw. Ubergang bezeichnet.
Wenn Uber die Drahte eine entsprechende Spannung angelegt wird, werden die Schaltermolekiile entweder
oxidiert oder reduziert. Wenn ein Molekul oxidiert (reduziert) wird, dann wird eine zweite Spezies reduziert (oxi-
diert), so dass die Ladung ausgeglichen wird. Diese beiden Spezies werden anschlieRend als Redox-Paar be-
zeichnet. Ein Beispiel dieser Vorrichtung bestiinde darin, dass ein Molekiil reduziert werden soll und dann ein
zweites Molekil (die andere Halfte des Redox-Paares) oxidiert wird. Bei einem anderen Beispiel wird ein Mo-
lekdl reduziert, und einer der Drahte wird oxidiert. Bei einem dritten Beispiel wird ein Molekul oxidiert, und einer
der Drahte wird reduziert. Bei einem vierten Beispiel wird ein Draht oxidiert, und ein dem anderen Draht zuge-
ordnetes Oxid wird reduziert. In allen Fallen beeinflusst die Oxidation oder Reduktion den Tunnelungsabstand
oder die Tunnelungsbarrierehdhe zwischen den zwei Drahten, wodurch sie die Rate des Ladungstransports
Uber den Drahtverbindungspunkt hinweg exponentiell verandert und als Basis fiir einen Schalter dient.

[0025] Die durch diese Vorrichtungen durchgefiihrten elektrischen Aufgaben werden zum grof3en Teil durch
die Arten von Drahten (Elektroden) und der zwischen den Drahten befindlichen Materialen, die verwendet wer-
den, bestimmt. Tabelle | stellt die verschiedenen Arten von Vorrichtungen vor, die aus diversen Kombinationen
der Drahte 12, 14 in den Fig. 1a-Fig. 1b hergestellt werden kénnten.

4/24



DE 602 17 849 T2 2007.07.12

Tabelle |. Draht-(Elektroden-)Materialien

Vorrichtungs~ | Metall- | Metall- Metall- Halbleiter- | Halbleiter-
typ Metall Metall Halbleiter { Halbleiter Halbleiter
(iden- (unter- (p-n- (Heteroiber-
tisch) schied- Ubergang) gang)
lich)
Widerstand X X X
Tunnelungs- X X X
widerstand
Resonanz- X X X
tunnelungs-
widerstand
Diode X X X X
Tunnelungs- X X X X
diode
Resonanztun- X X X X
nelungsdiode
Batterie X X X

[0026] Je nach den Molekilen oder Materialien, die zwischen den Drahten (den Elektroden) verwendet wer-
den, kann jeder Verbindungspunkt bzw. Ubergang entweder die nachstehend beschriebenen Arten einer elek-
trischen Funktion unmittelbar auf einen Kontakt der Drahte hin anzeigen, oder der Verbindungspunkt kann eine
Schaltfunktion aufweisen, die dahin gehend agiert, die zwei Drahte elektrisch miteinander zu verbinden oder
voneinander zu trennen. Dieser Schalter kann entweder einmalig konfigurierbar oder rekonfigurierbar sein. Im
ersten Fall ist der Anfangszustand des Schalters offen oder geschlossen. Im zweiten Fall ist es dadurch, dass
die Polaritat und der Betrag der Spannung an dem Schalter Uber die entsprechenden Schwellwerte hinaus ei-
nem Zyklus unterzogen werden, mdglich, die ordnungsgemaf ausgewahlten Materialien oder Molekile auf re-
versible Weise zu oxidieren oder zu reduzieren, um den Schalter viele Male zu schlielen oder zu 6ffnen. In
beiden Fallen hangt die Art der elektrischen Verbindung, die zwischen den Drahten hergestellt wird, im ge-
schlossenen Zustand von den Materialien, aus denen die Drahte (oder Elektroden) hergestellt sind, sowie von
der Identitat der Molekile oder Materialien zwischen den Drahten ab.

[0027] Die obige Tabelle | zeigt eine Matrix der verschiedenen Arten von Funktionen, die aus diversen Kom-
binationen von Elektrodenmaterialien und Materialien oder Molekiilen, die bei dem Ubergang verwendet wer-
den, erhalten werden kénnen. Ein Widerstand weist eine lineare Strom/Spannung-Charakteristik auf und wird
hergestellt, indem der Ubergang zwischen verschiedenen Arten von Drahten absichtlich tiberreduziert wird, um
im Wesentlichen einen Kurzschluss zwischen den Drahten zu bilden. Das Gegenteil dieses Prozesses besteht
darin, einen Ubergang zu iberoxidieren, wodurch der Draht in einer értlich begrenzten Region verbraucht und
der Draht in diesem Draht an der Position des Ubergangs effektiv gebrochen wird (ein offener Stromkreis er-
zeugt wird). Ein Tunnelungswiderstand erhalt eine dinne, etwa 2 Nanometer dicke isolierende Barriere zwi-
schen Drahten aufrecht und weist eine exponentielle Strom/Spannung-Charakteristik auf. In dem Fall, dass
Ubergangsmolekiile und -materialien einen scharf definierten Energiezustand in dem Bandabstand einer elek-
trisch isolierenden Barriere aufweisen, worauf durch ein elektrisches Vorspannen des Ubergangs zugegriffen
werden kann, kann die Verbindung zwischen den Drahten einen Fluss eines elektrischen Stroms aufweisen,
der durch den Prozess des Resonanztunnelns dominiert wird. Das Resonanztunneln kann einen oder mehrere
Wendepunkte der andernfalls exponentiellen Strom/Spannung-Charakteristik eines Tunnelungswiderstands
erzeugen. Eine Diode ist ein Ubergang, der Strom leichter in eine Richtung leitet als in die andere und somit
beziglich der Strom/Spannung-Charakteristik fir positive und negative Spannungen eine Asymmetrie auf-
weist. Eine Tunnelungsdiode weist sowohl die Positive-/Negative-Spannung-Asymmetrie der Diode als auch
die exponentielle Strom/Spannung-Charakteristik des Tunnelungswiderstands auf. Eine Resonanztunnelungs-
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diode weist eine Positive/Negative-Spannung-Asymmetrie auf, plus sie weist eine Spitze bezlglich ihrer
Strom/Spannung-Charakteristik auf, so dass der Betrag des Stroms Uber einen begrenzten Bereich eines zu-
nehmenden Betrags der Spannung in der Tat abnimmt, was ein Phanomen ist, das als spezifischer negativer
Differentialwiderstand bekannt ist. Im Allgemeinen weist jeglicher echte Ubergang zwischen Drahten, der an-
hand der oben beschriebenen Prozesse gebildet ist, in der Tat zwei oder mehr der beschriebenen elektrischen
Funktionen auf, wobei die effektiven Schaltungselemente in Reihe geschaltet sind.

[0028] Somit kann die vorliegende Erfindung mit einer beliebigen Anzahl von metallischen oder halbleitenden
Draht/Molekul-Kombinationen ausgefiihrt werden, je nach den Vorrichtungseigenschaften, die man sich von
der zusammengebauten Schaltung wiinscht.

Grundlegende Informationen Uber die Herstellung von Drahtelektroden gemaf dem Stand der Technik

[0029] Prozessdefinierte Drahte (als Drahte definiert, die anhand herkdmmlicher Elektronische-Schal-
tung-Verarbeitungstechniken hergestellt; Drahte werden Ublicherweise als Teil einer Schaltung auf einem Sub-
strat hergestellt):

Metallische und Halbleiterdrahte mit Durchmessern, die von mehreren Mikrometern bis zu einem einzigen Mi-
krometer reichen (als im Mikrometerbereich liegend definiert) oder mit Durchmessern, die von einem einzigen
Mikrometer bis hinunter zu 40 Nanometern (als im Submikrometerbereich liegend definiert) bezlglich des
Durchmessers reichen, kénnen unter Verwendung einer hinreichend etablierten Technik, einschlielich litho-
graphischer (optischer, Ultraviolett- oder Elektronenstrahl-)Technologien hergestellt werden. Diese Drahte wei-
sen normalerweise eine Bandform oder einen rechteckigen Querschnitt auf, obwohl kreisférmige Querschnitte
nicht ausgeschlossen sind, wobei die Breite des Drahtes durch den lithographischen Prozess bestimmt wird,
der dazu verwendet wird, den Draht zu definieren, und wobei seine Hohe durch die Menge an Material definiert
wird, die mittels Lithographie in der Region aufgebracht wird.

[0030] Chemisch hergestellte Drahte (diese Drahte werden anhand von Techniken hergestellt, die sich von
herkdmmlicher Elektronische-Verarbeitung-Technologie unterscheiden; Drahte werden Ublicherweise als Vo-
lumenmaterial statt als Bestandteil einer Schaltungsplatine hergestellt):

Metallische und Halbleiter-Nanodrahte sind als Drahte mit einem Durchmesser unterhalb 50 Nanometern (lb-
licherweise 2 bis 20 Nanometern) und einer Lange im Bereich von 0,1 Mikrometern bis 50 Mikrometern (Uibli-
cherweise 5 bis 10 Mikrometern) definiert. Diese kdnnen unter Verwendung einer beliebigen einer Anzahl von
Techniken, die in den nachstehend aufgefihrten Referenzdokumenten beschrieben sind, chemisch hergestellt
werden.

[0031] Ein Beispiel einer Technik zur Herstellung von Halbleiter-Nanodrahten aus dem halbleitenden Element
Germanium, Uber die berichtet wird, besteht darin, Germaniumtetrachlorid und Phenyltrichlorgermanium mit
einer Dispersion aus Natriummetall in dem Lésungsmittel Toluen und bei einer Temperatur in der Nahe von
300°C in einem geschlossenen Gefal} in einer inerten Umgebung tber einen Zeitraum von mehreren Tagen
miteinander reagieren zu lassen. Diese Herstellung erzeugt Einkristall-Germanium-Nanodrahte mit Durchmes-
sern von 3 bis 30 Nanometern und mit Langen von 0,5 bis 10 Mikrometern.

[0032] Ein zweites Beispiel einer Technik, tUber die berichtet wird, zur Herstellung von Halbleiter-Nanodréahten
aus dem halbleitenden Element Silizium besteht darin, ein Zielobjekt, das elementares Silizium und Eisen ent-
halt, einer Laserbedampfung zu unterziehen. Das Zielobjekt wird in einen Vakuumofen bei 1.300°C platziert,
und wahrend des Bedampfungsprozesses lasst man ein Inertgas durch den Ofen strémen. Diese Technik er-
zeugt Siliziumdrahte, die Durchmesser im Bereich von 20 bis 30 Nanometern und Langen von 1 bis 20 Mikro-
metern aufweisen.

[0033] Ein Beispiel einer Technik, tber die berichtet wird, zur Herstellung von metallischen Nanodrahten des
metallischen Elements Gold besteht darin, Golddrahte in den Poren eines anodisch geatzten Aluminiumo-
xid-Dinnfilms auf elektrochemische Weise wachsen zu lassen. Das Aluminiumoxid wird in einer Sdurelésung
aufgeldst, wodurch die Gold-Nanodrahte freigegeben werden, die anschlieRend gesammelt werden. Auf diese
Weise gewachsene Gold-Nanodrahte sind durch Durchmesser im Bereich zwischen 20 und 30 Nanometern
und Langen im Bereich von 0,5 bis 5 Mikrometern charakterisiert.

[0034] Nanodrahte aus verschiedenen metallischen und halbleitenden Materialien kdbnnen auf vielerlei Weise
hergestellt werden. Manche dieser Vorrichtungen erfordern dotierte Halbleiterdrahte, z.B. dotiertes Si.

[0035] Fur den Fall von Si-Drahten kdnnen die Drahte dotiert werden, wenn die Drahte physisch hergestellt
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werden. In diesem Fall ist es notwendig, das Dotierungsmittel in das Reaktionsgefall zuzugeben, wenn die
Drahte gebildet werden. Beispielsweise wird bei der oben beschriebenen Laserablations-/Vakuumofen-Her-
stellungstechnik eine geringe Menge eines Dotierungsgases wie z.B. Phosphortrihydrid (PH,) oder Arsentrihy-
drid (AsH,) zu dem Inertgas (z.B. Argon), das wahrend des Laserablations-/Drahtbildungsprozesses durch den
Vakuumofen strémt, hinzugegeben.

[0036] Umgekehrt kbnnen diese Drahte modulationsdotiert werden, indem ihre Oberflachen mit entsprechen-
den Molekulen beschichtet werden — entweder elektronenziehenden Gruppen (Lewis-Sauren, z.B. Bortrifluorid
(BF;)) oder elektronenspendenden Gruppen (Lewis-Basen, z.B. Alkylaminen), um sie zu Leitern vom p-Typ
bzw. vom n-Typ zu machen. Siehe nach folgend aufgelistete Drahtherstellungswege. Fig. 1b zeigt eine Be-
schichtung 20 auf einem Draht 12 und eine Beschichtung 22 auf einem Draht 14. Die Beschichtungen 20, 22
kénnen Modulationsdotierungsbeschichtungen, Tunnelungsbarrieren (z.B. Oxide) oder andere im Nanobe-
reich liegende, funktionell geeignete Materialien sein. Alternativ dazu kdnnen die Drahte 12, 14 selbst mit einer
oder mehreren R-Spezies 16 beschichtet sein, und dort, wo sich die Dréhte lberkreuzen, entsteht Rg 18. Oder
als weitere Alternative kdnnen die Drahte 12, 14 beispielsweise mit molekularen Spezies 20 bzw. 22 beschich-
tet sein, die ermoglichen, dass einer oder beide Drahte suspendiert werden, um kolloidale Suspensionen zu
bilden, wie nachstehend erdrtert wird.

[0037] Um die Drahte anhand einer Modulationsdotierung zu dotieren, ist es notwendig, die Oberflache der
Drahte unter Verwendung von organischen oder anorganischen Molekllen, die sich auf kovalente Weise an
die Si-O-H-Gruppen an der Oberflache der Drahte binden, chemisch zu funktionalisieren. Wenn Silizium-Na-
nodrahte der Luft ausgesetzt werden, entsteht auf natiirliche Weise eine diinne Oberflachenschicht (1 nm) aus
SiO,, und an der Grenzflache zwischen SiO, und Luft wird die SiO,-Oberflache durch Si-O-H-Bindungen ab-
geschlossen. Gruppen, die sich an Si-O-H-Gruppen binden oder solche ersetzen, umfassen, sind jedoch nicht
beschrankt auf, R-Si(CH,),(OCH,_,), R-Si(CH,),(OCH,CH, ), R-Si(CH,),Cl, , und andere. In diesem Fall stellt
R einen organischen oder anorganischen Anteil dar, der elektronenziehende (eine Lewis-Saure) oder elektro-
nenspendende Gruppen (eine Lewis-Base) enthalten kann. Diese Chemie des Bindens von Molekdlen an eine
SiO,-passivierte Siliziumoberflache ist allgemein anerkannt. Eine verdffentlichte exemplarische Reaktion be-
zlglich eines Bindens von Molekilen an die Oberflache von SiO,-passiviertem Silizium lautet wie folgt:

Si-0-H opertizene) + R-Si(CHy),Cl ~ Si-O-Si(CH,),R + HCI

[0038] Andere Halbleiterdrahte kdnnen mit Organoaminen, Organothiolen, Organophosphaten usw. funktio-
nalisiert werden.

[0039] Augenscheinlich ist in der technischen Literatur bisher keine Beschreibung dessen erschienen, wie
chemisch synthetisierte Halbleiterdrahte modulationsdotiert werden kénnen.

[0040] Fur den Fall anderer Nanodrahte, z.B. Metall-Nanodrahte, kdnnen die Drahte mit R-SH (bei Gold- oder
Silberdrahten) oder R-NH, (bei Platindrahten und Palladiumdrahten) oder R-CO,H (bei anderen Metallen wie
z.B. Al,O;-beschichteten Aluminiumdrahten oder Titandréhten) chemisch funktionalisiert werden, wobei die
R-Gruppe einen organischen Anteil bezeichnet, der dem Draht gewisse chemische Eigenschaften verleiht —
z.B. die Eigenschaft, die es Fachleuten ermoglicht, die Drahte als Kolloid in einem Losungsmittel zu dispergie-
ren. Bei einem Beispiel kénnten Golddrahte mit Dodecanthiol (C,,H,-SH) funktionalisiert werden. Das Dode-
canthiol versorgt die Drahte nicht nur mit einer diinnen Oberflachentunnelungsbarriere, sondern ermdglicht
auch, dass die Drahte in einfachen organischen Lésungsmitteln wie z.B. Hexan oder Chloroform dispergiert
werden kénnen.

Grundlegende Informationen Uber Drahtherstellungswege des Standes der Technik

[0041] Die folgenden Materialien kdnnen gemaf den aufgelisteten Referenzdokumenten als Nanodrahte her-
gestellt werden.

Silizium: A.M. Morales et al., "A laser ablation method for the synthesis of crystalline semiconductor nanowi-
res", Science, Bd. 279, S. 208-211 (9. Jan. 1998).

Germanium: J.R. Heath et al., "A liquid solution synthesis of single crystal germanium quantum wires", Chemi-
cal Physics Letters, Bd. 208, S. 263-268 (11. Juni 1993).

Metall-Nanodrahte: V.P. Menon et al., ,Fabrication and Evaluation of Nano-electrode Ensembles”, Analytical
Chemistry, Bd. 67, S. 1920-1928 (1. Juli 1995).

Funktionalisierendes Silizium: T. Vossmeyer et al., ,Combinatorial approaches toward patterning nanocrys-
tals", Journal of Applied Physics, Bd. 84, S. 3664-3670 (1. Okt. 1998) (eines einer Anzahl von Referenzdoku-
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menten).

Funktionalisieren der Oberflachen von Gold-Nanostrukturen: D.V. Leff et al., ,Thermodynamic Size Control of
Au Nanocrystals: Experiment and Theory", The Journal of Physical Chemistry, Bd. 99, S. 7036-7041 (4. Mai
1995).

[0042] Molekularschaltkomponenten kénnen wiederum je nach den gewiinschten Eigenschaften der Vorrich-
tung von einer beliebigen Anzahl unterschiedlicher Klassen von Molekilen stammen. Die Hauptanforderung
an die Molekiile besteht darin, dass sie, wenn sie zwischen zwei Drahten vorliegen, durch Anlegen einer Span-
nung uber die Drahte elektrochemisch modifiziert (d.h. oxidiert oder reduziert) werden kénnen. Wenn die Mo-
lekularkomponenten auf diese Weise modifiziert werden, besteht der Nettoeffekt darin, dass die Tunnelungs-
barriere zwischen den zwei Drahten modifiziert und die Rate des Stromflusses verandert wird. Dies bildet die
Basis eines Schalters, der wiederum fir Speicher, Logikoperationen und Kommunikations- und Signalrouting-
netzwerke verwendet werden kann. Molekularschalter kbnnen Redox-Paare von Molekulen umfassen, bei de-
nen ein Anlegen einer Spannung eines der Molekile reduziert und das andere oxidiert. Ein Beispiel eines der-
artigen molekularen Redox-Paares konnte Folgendes sein: Nickelocen (Di-cyclopentadienylnickel) oder Cp,Ni,
mit Tetrabutylammoniumhexafluorphosphat (Bu,NPF). Die Reaktion wiirde dann folgendermalen lauten:

(Reduktion) Cp,Ni + Bu,NPFs - Cp,Ni~ + Bu,NPF;* (-1,7 V)
oder
(Oxidation) Cp,Ni + Bu,NPF; - Cp,Ni* + Bu,NPF;" (-0,1 V)

[0043] Das Nickelocen-System ist insofern von besonderem Interesse, als die Reduktion, wenn sie anhand
einer zyklischen Lésungsphasen-Voltammetrie sondiert wird, stark asymmetrisch ist. Diese Asymmetrie ist
analog zu Magnetisierungshysteresekurven, die die Basis fir stabile und wiederbeschreibbare Magnetspei-
cher bilden. Jedoch ist in der Gegenwart von Sauerstoff die Reduktion von Nickelocen irreversibel, wie anhand
von Lésungsphasen-Voltammetrie sondiert wird. In beiden Fallen modifiziert eine Reduktion oder Oxidation
dieses Systems die Tunnelungsbarriere zwischen den zwei Drahten, zwischen denen die Molekiile vorliegen.
Somit konnte dieses System entweder als rekonfigurierbarer bzw. einmalig konfigurierbarer Molekularschalter
fungieren. Was Metallocen-Systeme betrifft, siehe z.B. J.D.L. Holloway et al., ,Electron-transfer reactions of
metallocenes: Influence of metal Oxidation state on structure and reactivity", Journal of the American Chemical
Society, Vol. 101, S. 2038-2044 (11. April 1979).

[0044] Die Verbinder-Spezies 16 umfasst ein Material, das eine bedeutende oder messbare Hysterese in sei-
ner Strom/Spannung-Kurve aufweist, die entweder aus einer Lésungs-Elektrochemie oder aus Strom/Span-
nung-Charakteristika bei einem Festkdrper-Ubergang erhalten wird. Beispiele derartiger Spezies umfassen
Metallocene, Rotaxane, Pseudo-Rotaxane und Catenane, die sich auf intramolekulare Wasserstoffbriickenbin-
dung stitzen. Obwohl derartige Molekdle fir den offenbarten Zweck nutzlich sind, werden jedoch einfache in-
tramolekulare Wasserstoffbrickenbindungskrafte unter bestimmten Bedingungen relativ leicht Gberschritten,
wie oben erortert wurde.

Vorliegende Erfindung

[0045] Die vorliegende Erfindung wandelt Molekiile in aktive elektronische Bauelemente um, die mit einem
externen elektrischen Feld geschaltet werden kénnen. Die Grundidee besteht darin, in die Molekdle ein dreh-
bares Mittelsegment (Rotor) hineinzuentwerfen, das ein grofes Dipol-Moment (siehe Beispiele 1 und 2 unten)
aufweist und das zwei andere Abschnitte des Molekdls, die immobilisiert sind (Statoren), verbindet. Unter dem
Einfluss eines angelegten elektrischen Feldes versucht das Vektor-Dipol-Moment des Rotors, sich parallel zu
der Richtung des externen Feldes auszurichten. Jedoch ist das Molekiil derart entworfen, dass inter- und/oder
intramolekulare Krafte vorliegen, z.B. Wasserstoffbrickenbindungen oder Dipol-Dipol-Interaktionen sowie ste-
rische Abstoliungen, die den Rotor in bestimmten Orientierungen beziglich der Statoren stabilisieren. Somit
ist ein groRRes Feld erforderlich, um zu bewirken, dass sich der Rotor aus seiner anfanglichen Orientierung I6st
und sich beztglich der Statoren dreht, falls die Richtung des angelegten Feldes zu der des Dipols des Rotors
entgegengesetzt ist. Nachdem das Molekl in eine bestimmte Orientierung geschaltet wurde, bleibt es in dieser
Orientierung, bis es ausgeschaltet wird. Jedoch besteht eine Schlliisselkomponente des Molekilentwurfs darin,
dass eine sterische Abstof3ung vorliegt, die verhindert, dass sich der Rotor um einen vollstadndigen Halbzyklus
von 180 Grad dreht. Stattdessen wird die Drehung durch die sterische Interaktion von volumindésen Gruppen
an dem Rotor und den Statoren in einem Winkel, der etwa 90 Grad von der anfanglichen Orientierung ab-
weicht, angehalten. Ferner wird diese 90Grad-Orientierung durch einen anderen Satz von inter- und/oder in-
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tramolekularen Wasserstoffbriickenbindungen oder Dipol-Interaktionen stabilisiert und somit sogar nach Ab-
schaltung des angelegten Feldes in die richtige Position eingerastet. Fur Schaltermolekiile ist diese Fahigkeit,
den Rotor zwischen zwei Zustanden einrasten zu lassen, die von den Statoren um etwa 90 Grad getrennt sind,
entscheidend.

[0046] Im Idealfall, bezliglich der Orientierung, bei der der Rotor und die Statoren allesamt koplanar sind, wird
das Molekdl vollstandig konjugiert. Somit werden die p,m-Elektronen des Molekiils durch sein hochstes besetz-
tes Molekilorbital (HOMO - highest occupied molecular orbital) und sein niedrigstes unbesetztes Molekular-
orbital (LUMO - lowest unoccupied molecular orbital) iber das gesamte Molekiil hinweg delokalisiert. Dies ist
ein Hohe-Leitfahigkeit-Zustand (Schalter-EIN-Zustand) fur das Molekdl. In dem Fall, in dem der Rotor bezug-
lich der Statoren um 90 Grad gedreht wird, wird die Konjugation des Molekiils gelést, und das HOMO und das
LUMO werden nicht mehr Uber das gesamte Molekil hinweg delokalisiert. Dies ist der Geringe-Leitfahig-
keit-Zustand (Schalter-AUS-Zustand) des Molekils. Somit ist das Molekll zwischen dem EIN- und dem
AUS-Zustand reversibel schaltbar.

[0047] Die folgenden Anforderungen missen bei diesem Stator-Rotor-Stator-Modell erflillt sein:
(a) Das Molekil muss ein Rotor- und zwei Statorsegmente aufweisen;
(b) Bei einem Zustand des Molekiils sollten delokalisierte HOMOs und/oder LUMOs (11-Zustande und/oder
nichtbindende Orbitale) vorliegen, die sich Uber einen grofien Teil des gesamten Molekiils (Rotor und Sta-
toren) erstrecken, wohingegen in dem anderen Zustand die Orbitale an dem Rotor und den Statoren loka-
lisiert sind;
(c) Die Verbindungseinheit zwischen Rotor und jedem Stator kann eine g-Einfachbindung oder zumindest
ein Atom mit (1) nichtbindenden Elektronen (p- oder anderen Elektronen) oder (2) m-Elektronen oder (3)
m-Elektronen und (einem) nichtbindenden Elektron(en) sein;
(d) Die nichtbindenden Elektronen oder 1-Elektronen oder -Elektronen und das bzw. die nichtbindende(n)
Elektron(en) des Rotors und der Statoren kénnen je nach der Konformation des Molekdils lokalisiert oder
delokalisiert werden, wahrend sich der Rotor dreht, wenn er durch ein elektrisches Feld aktiviert wird;
(e) Die Konformation(en) des Molekiils kann bzw. kénnen E-Feld-abhangig oder bistabil sein;
(f) Der bzw. die bistabile(n) Zustand bzw. Zustadnde kann bzw. kénnen durch Intra- oder Intermolekularkrafte
wie z.B. eine Wasserstoffbriickenbindung, eine Coulomb-Kraft, van-der-Waals-Kraft, Metallionenkomplex
oder Dipol-Interstabilisation erreicht werden; und
(9) Der Bandabstand des Molekiils andert sich in Abhangigkeit von dem Grad der Nichtbindendes-Elektron-
oder 1-Elektron- oder mr-Elektron- und Nichtbindendes-Elektron-Delokalisierung des Molekils. Dies veran-
dert die elektrischen Eigenschaften, z.B. die elektrische Leitfahigkeit, des Molekiils.

[0048] Es folgen zwei Beispiele dieses Modells (Beispiele 1 und 2):

Die neuartigen bimodalen Molekule der vorliegenden Erfindung sind aktive elektrische Vorrichtungen, die mit
einem externen elektrischen Feld geschaltet werden kénnen. Die Grundidee besteht darin, in die Molekdle ein
drehbares Mittelsegment (Rotor) 32 hineinzuentwerfen, das ein groRes Dipol-Moment aufweist (siehe Beispie-
le 1 und 2) und das zwei andere Abschnitte des Molekiils 30, die immobilisiert sind (Statoren) 34, verbindet,
wie in Fig. 2 veranschaulicht ist. Unter dem Einfluss eines angelegten elektrischen Feldes versucht das Vek-
tor-Dipol-Moment des Rotors 32, sich parallel zu der Richtung des externen Feldes auszurichten. Jedoch ist
das Molekul 30 so entworfen, dass Inter- und/oder Intramolekularkrafte, z.B. Wasserstoffbrickenbindungen
oder Dipol-Dipol-Interaktionen sowie sterische AbstoRungen vorliegen, die den Rotor 32 in bestimmten Orien-
tierungen beziglich der Statoren 34 stabilisieren. Somit ist ein grolRes elektrisches Feld erforderlich, um zu be-
wirken, dass sich der Rotor 32 aus seiner anfanglichen Orientierung 16st und bezlglich der Statoren 34 dreht.

[0049] Nachdem das Molekil 30 in eine bestimmte Orientierung geschaltet wurde, bleibt es in dieser Orien-
tierung, bis es zu einer anderen Orientierung geschaltet oder rekonfiguriert wird. Jedoch besteht eine Schliis-
selkomponente des Molekilentwurfs darin, dass eine sterische AbstolRung oder Hinderung vorliegt, die verhin-
dert, dass sich der Rotor 32 um einen vollstandigen Halbzyklus von 180 Grad dreht. Stattdessen wird die Dre-
hung durch die sterische Interaktion von voluminésen Gruppen an dem Rotor 32 und den Statoren 34 in einem
elektrisch bedeutsamen Winkel, der ublicherweise um zwischen 10 Grad und 170 Grad von der anfanglichen
Orientierung abweicht, angehalten. Fir Veranschaulichungszwecke ist dieser Winkel bei der vorliegenden An-
meldung als 90 Grad gezeigt. Ferner kann diese Schaltorientierung durch einen anderen Satz von inter-
und/oder intramolekularen Wasserstoffbriickenbindungen oder Dipol-Interaktionen stabilisiert werden und wird
somit sogar nach Abschaltung des angelegten Feldes in der richtigen Position eingerastet. Fir bistabile Schal-
termolekiile ist diese Fahigkeit, den Rotor 32 zwischen zwei Zustanden einrasten zu lassen, die durch eine
elektrisch bedeutsame Drehung von den Statoren getrennt sind, entscheidend.
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[0050] Wenn der Rotor 32 und die Statoren 34 allesamt koplanar sind, wird das Molekul als ,starker konju-
giert" bezeichnet. Somit werden die nichtbindenden Elektronen bzw. 1r-Elektronen oder die m-Elektronen und
die nichtbindenden Elektronen des Molekiils durch dessen héchstes besetztes Molekularorbital (HOMO) und
dessen niedrigstes unbesetztes Molekularorbital (LUMO) Uber einen Grof3teil des Molekdls 30 hinweg deloka-
lisiert. Dies wird als ,starker leitfahiger Zustand" fur das Molekil bzw. als ,elektrischer Zustand I" bezeichnet.
In dem Fall, in dem der Rotor 32 bezliglich der Statoren 34 um etwa 10 Grad bis 170 Grad aus der Konjugation
herausgedreht wird, wird die Konjugation des Molekiils 30 gelést, und das HOMO und das LUMO werden tber
kleinere Abschnitte des Molekiils hinweg lokalisiert, was als ,weniger stark konjugiert" bezeichnet wird. Dies
ist ein ,weniger stark leitfahiger Zustand" des Molekdls 30 bzw. ein ,elektrischer Zustand II". Somit ist das Mo-
lekdl 30 zwischen zwei verschiedenen elektrischen Zustdnden auf reversible Weise schaltbar.

[0051] Fachleuten wird einleuchten, dass im Idealfall, wenn der Rotor 32 und die Statoren 34 vollstandig ko-
planar sind, das Molekdl vollstandig konjugiert ist, und wenn der Rotor 32 beziiglich der Statoren 34 um einen
Winkel von 90 Grad gedreht ist, so ist das Molekiil nicht-konjugiert. Auf Grund von Warmeschwankungen wer-
den diese Idealzustande jedoch nicht vollstandig verwirklicht, und das Molekul wird somit im erstgenannten Fall
als ,starker konjugiert" und im zuletzt genannten Fall als ,weniger stark konjugiert" bezeichnet.

[0052] Beispiele 1 und 2 zeigen zwei unterschiedliche Orientierungen zum Schalten der Moleklle. Bei Bei-
spiel 1 ist die Drehungsachse des Rotors dahin gehend entworfen, nahezu senkrecht zu der Nettostrom fiih-
renden Achse der Molekile zu sein, wohingegen die Drehungsachse bei Beispiel 2 parallel zu der Orientie-
rungsachse des Molekiils ist. Diese Entwiirfe ermoglichen, dass unterschiedliche Geometrien von Molekular-
filmen und Elektroden verwendet werden, je nach den gewiinschten Ergebnissen. Fiir jedes Beispiel werden
sowohl generische als auch reale Molekularstrukturen prasentiert. Beispiele 1a und 2a sind generische Mole-
kularstrukturen, um zwei unterschiedliche Orientierungen zum Schalten der Molekule zu zeigen, und Beispiele
1b und 2b sind zwei reale Molekularstrukturen.

[0053] Unter Bezugnahme zunachst auf das Beispiel 1 zeigt dasselbe ein erstes Ausflihrungsbeispiel des bis-

tabilen molekularen mechanischen Bauelements der vorliegenden Erfindung. Das nachstehende Beispiel 1a
zeigt eine generische Molekularimplementierung fiir das Stator-Rotor-Stator-Modell.
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Beispiel 1a

wobei
der Buchstabe A~ eine Akzeptorgruppe darstellt; sie ist eine elektronenziehende Gruppe (relativ zu der Dona-

torgruppe). Sie kann eine(s) der Folgenden sein: Carbonsaure oder ihre Derivate, Sulfursaure oder ihre Deri-
vate, Phosphorsaure oder ihre Derivate, Nitro, Nitril, Heteroatome (z.B. N, O, S, P, F, Cl und Br) oder funktio-
nelle Gruppe mit zumindest einem der oben erwahnten Heteroatome (z.B. OH, SH, NH usw.), Kohlenstoff (un-
gesattigt) oder substituierter Kohlenstoff.

[0054] Der Buchstabe D* eine Donatorgruppe darstellt; sie ist eine elektronenspendende Gruppe (relativ zu
der Akzeptorgruppe). Sie kann eine(s) der Folgenden sein: Wasserstoff, Amin, OH, SH, Ether, Kohlenwasser-
stoff (entweder gesattigt oder ungesattigt) oder substituierter Kohlenwasserstoff oder eine funktionelle Gruppe
mit zumindest einem Heteroatom (z.B. B, Si, N, O, S, P, I). Der Donator wird von dem Akzeptor dadurch unter-
schieden, dass er weniger stark elektronegativ bzw. elektropositiver ist als die Akzeptorgruppe an dem Mole-

kal.

[0055] Die Buchstaben Con, und Con, Verbindungseinheiten zwischen einem Molekdil und dem Feststoffsub-
strat (z.B. Metallelektrode, anorganisches oder organisches Substrat usw.) darstellen. Sie kdnnen Beliebige
der Folgenden sein Wasserstoff (unter Verwendung einer Wasserstoffbriickenbindung), mehrwertige Heteroa-
tome (d.h. C, N, O, S, P usw.) oder funktionelle Gruppen, die diese Heteroatome enthalten (z.B. NH, PH usw.),
Kohlenwasserstoffe (entweder gesattigt oder ungesattigt) oder substituierte Kohlenwasserstoffe.

[0056] Die Buchstaben G,, G,, G, und G, Bricken bildende Gruppen sind. Die Funktion dieser Briicken bil-
denden Gruppen besteht darin, den Stator und Rotor zu verbinden oder zwei oder mehr konjugierte Ringe zu
verbinden, um eine gewlinschte elektronische Eigenschaft zu erzielen. Sie kénnen ein Beliebige der Folgen-
den sein: Heteroatome (z.B. N, O, S, P usw.) oder funktionelle Gruppen mit zumindest einem von oben erwahn-
ten Heteroatomen (z.B. NH oder NHNH usw.), Kohlenwasserstoffe (entweder gesattigt oder ungesattigt) oder
substituierte Kohlenwasserstoffe. Der Verbinder kann alternativ eine Einzelatombriicke wie z.B. eine Etherbru-
cke mit einem Sauerstoffatom oder eine direkte Sigmabindung zwischen dem Rotor und Stator umfassen.
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[0057] Der Buchstabe Q hier dazu verwendet wird, eine Verbindungseinheit zwischen zwei Phenylringen zu
bezeichnen. Er kann eines der Folgenden sein: S, O, NH, NR, Kohlenwasserstoff oder substituierter Kohlen-
wasserstoff.

[0058] Bei dem obigen Beispiel 1a stellen die vertikalen gepunkteten Linien andere Molekiile oder Festkor-
persubstrate dar. Die Richtung des Schaltfelds ist zu den vertikalen gepunkteten Linien senkrecht. Eine derar-
tige Konfiguration wird zum elektrischen Schalten verwendet, und das Molekul kann einfach zwischen die zwei
Elektroden platziert werden.

[0059] Das nachstehende Beispiel 1b ist ein reales molekulares Beispiel des oben erwahnten Stator-Ro-
tor-Stator-Modells:

: NN ;
H H H
: 4 :

S ‘ Si
U .

\ : ¥
i : ' i
: Einschalten § O .. g
H o R— ¢ i
‘ m—— i -
! Ausschalten . :
5 i
;
5 z

~ ~N

Stdrker leitfidhiger Zustand Ubergangszustand

H
Elnschalten‘é¢¢¢¢4;; Ausschalten
R.

(Y = H, SH, OH usw.

(eingeschalteter Zustand)
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Weniger leitfahiger Zustand (ausgeschalteter Zustand)

Beispiel 1b

[0060] Das oben gezeigte Molekiil (Beispiel 1b) wurde so entworfen, dass der innere Rotor 32 zu der Orien-
tierung oder der Stromflussachse des gesamten Molekiils 30 senkrecht ist. In diesem Fall wird das externe
Feld entlang der Orientierungsachse des Molekiils angelegt, wie dargestellt ist — die Elektroden (vertikale ge-
punktete Linien) sind senkrecht zu der Ebene des Papiers und senkrecht zu der Orientierungsachse des Mo-
lekuls 30 orientiert. Ein Anlegen eines elektrischen Feldes, das in den Diagrammen von links nach rechts ori-
entiert ist, bewirkt, dass sich der Rotor 32, wie er in dem oberen linken Diagramm gezeigt ist, zu der auf dem
unteren Diagramm gezeigten Position dreht, und umgekehrt. In diesem Fall ist der Rotor 32, wie er in dem un-
teren Diagramm gezeigt ist, nicht koplanar zu dem restlichen Molekiil, so dass dies der AUS- oder Gerin-
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ge-Leitfahigkeit-Zustand des Molekills ist, wohingegen der Rotor in dem oberen linken Diagramm im Wesent-
lichen koplanar zu dem restlichen Molekil ist, so dass dies der EIN- oder Hohe-Leitfahigkeit-Zustand des Mo-
lekiils ist. Die in dem oberen rechten Diagramm gezeigte Struktur zeigt den Drehungstlibergangszustand zwi-
schen dem oberen linken Diagramm (koplanar, konjugiert) und dem unteren Diagramm (mittlerer Abschnitt ge-
dreht, nicht-konjugiert).

[0061] Das in Beispiel 1 gezeigte Molekdl ist in dem nicht-konjugierten Zustand nicht-leitfahig (oder ver-
gleichsweise geringflgig leitfahig). Im konjugierten Zustand ist das Molekdil leitfahig.

[0062] Beziglich Molekulen des in Beispiel 1 gezeigten Typs wird ein einziger Monoschicht-Molekularfilm ge-
wachsen, beispielsweise unter Verwendung von Langmuir-Blodgett-Techniken oder sich selbst organisieren-
den Monoschichten, so dass die Orientierungsachse der Molekiile senkrecht zu der Ebene der Elektroden ist,
die zum Schalten der Molekiile verwendet werden. Elektroden kénnen auf die von Collier et al., supra, be-
schriebene Weise oder anhand von Verfahren, die in den oben aufgefiihrten Patentanmeldungen und der er-
teilten Patentschrift beschrieben sind, aufgebracht werden.

[0063] Nun sei auf Beispiel 2 verwiesen, das ein zweites Ausfuhrungsbeispiel des bistabilen molekularen me-
chanischen Bauelements der vorliegenden Erfindung darstellt. Das nachstehende Beispiel 2a zeigt ein zweites
generisches molekulares Beispiel der Stator-Rotor-Stator-Konfiguration der vorliegenden Erfindung.

R
Ray Ry
Ra R2
. R
R3 R1 A R3
Jq Gs G{
Cony G4 G4 Gs Gg Con,
G2 Ga AJz
4+
Ry 0 Ry R
rR2 R
Rz
Rj Ry

Eingeschalteter Zustand (stdrker leitfahiger Zustand)

Einschalten Ausschalten
Rz
& R4
Re, @ Res
R—E R Rs
J1 gs @ G(
Con Gy Ga Gs Gg Con
Gz Gj d2
Ra Rz Rs
RRz Ri
Rz
Rj Ry

Ausgeschalteter 2ustand (weniger leitfahiger Zustand)

Beispiel 2a
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wobei

der Buchstabe A~ eine Akzeptorgruppe darstellt; sie ist eine elektronenziehende Gruppe (relativ zu der Dona-
torgruppe). Sie kann eine(s) der Folgenden sein: Carbonsaure oder ihre Derivate, Sulfursaure oder ihre Deri-
vate, Phosphorsaure oder ihre Derivate, Nitro, Nitril, Heteroatome (z.B. N, O, S, P, F, Cl und Br) oder funktio-
nelle Gruppe mit zumindest einem der oben erwahnten Heteroatome (z.B. OH, SH, NH usw.), Kohlenstoff (un-
gesattigt) oder substituierter Kohlenstoff.

[0064] Der Buchstabe D* eine Donatorgruppe darstellt; sie ist eine elektronenspendende Gruppe (relativ zu
der Akzeptorgruppe). Sie kann eine(s) der Folgenden sein: Wasserstoff, Amin, OH, SH, Ether, Kohlenwasser-
stoff (entweder gesattigt oder ungesattigt) oder substituierter Kohlenwasserstoff oder eine funktionelle Gruppe
mit zumindest einem Heteroatom (z.B. B, Si, N, O, S, P). Der Donator wird von dem Akzeptor dadurch unter-
schieden, dass er weniger stark elektronegativ bzw. elektropositiver ist als die Akzeptorgruppe an dem Mole-
kal.

[0065] Die Buchstaben Con, und Con, Verbindungseinheiten zwischen einem Molekil und einem anderen
Molekil oder zwischen einem Molekil und dem Feststoffsubstrat (z.B. Metallelektrode, anorganisches oder or-
ganisches Substrat usw.) darstellen. Sie kdnnen Beliebige der Folgenden sein: Wasserstoff (unter Verwendung
einer Wasserstoffbriickenbindung), mehrwertige Heteroatome (d.h. C, N, O, S, P usw.) oder funktionelle Grup-
pen, die diese Heteroatome enthalten (z.B. NH, PH usw.), Kohlenwasserstoffe (entweder gesattigt oder unge-
sattigt) oder substituierte Kohlenwasserstoffe.

[0066] Die Buchstaben R,, R, und R, Beabstandungsgruppen darstellen, die in das Molekil eingebaut sind.
Die Funktion dieser Abstandshaltereinheiten besteht darin, ein entsprechendes 3-dimensionales Gerist be-
reitzustellen, um es den Molekulen zu ermdglichen, miteinander gepackt zu werden, und dabei einen Rotati-
onsraum fur jeden Rotor zu liefern. Sie kdnnen eines der Folgenden sein: Wasserstoff, Kohlenwasserstoff (ent-
weder gesattigt oder ungesattigt) oder substituierter Kohlenwasserstoff.

[0067] Die Buchstaben G,, G,, G,, G,, G;, G4, G, und G, Briicken bildende Gruppen sind. Die Funktion dieser
Briicken bildenden Gruppen besteht darin, den Stator und Rotor zu verbinden oder zwei oder mehr konjugierte
Ringe zu verbinden, um eine gewlnschte elektronische Eigenschaft zu erzielen. Sie kdnnen eines der Folgen-
den sein: Heteroatome (z.B. C, N, O, S, P usw.) oder eine funktionelle Gruppe mit zumindest einem der oben
erwahnten Heteroatome (z.B. NH oder NHNH usw.), Kohlenwasserstoffe (entweder gesattigt oder ungesattigt)
oder substituierte Kohlenwasserstoffe. Der Verbinder kann alternativ dazu eine Einzelatombriicke wie z.B. eine
Etherbriicke mit einem Sauerstoffatom oder eine direkte Sigmabindung zwischen dem Rotor und Stator um-
fassen.

[0068] Die Buchstaben J, und J, Abstimmgruppen darstellen, die in das Molekil eingebaut sind. Die Funktion
dieser Abstimmgruppen (z.B. OH, NHR, COOH, CN, Nitro usw.) besteht darin, einen entsprechenden funktio-
nellen Effekt (z.B. sowohl einen induktiven Effekt als auch Resonanzeffekte) und/oder sterische Effekte zu lie-
fern. Der funktionelle Effekt besteht darin, den Bandabstand (AE,,oy0numo) d€s Molekiils dahin gehend abzu-
stimmen, die gewunschten elektronischen Eigenschaften des Molekils zu erhalten. Der sterische Effekt be-
steht darin, die Molekularkonformation durch eine sterische Hinderung, inter- oder intramolekulare Interakti-
onskrafte (z.B. Wasserstoffbriickenbindung, Coulomb-Interaktion, van-der-Waals-Krafte) abzustimmen oder
eine Bi- oder Mehrfach-Stabilitdt von Molekularorientierungen zu liefern. Sie kdnnen Beliebige der Folgenden
sein: Wasserstoff, Heteroatome (z.B. N, O, S, P, B, F, Cl, Br und 1), funktionelle Gruppen mit zumindest einem
von oben erwahnten Heteroatomen, Kohlenwasserstoffe (entweder gesattigt oder ungesattigt) oder substitu-
ierte Kohlenwasserstoffe.

[0069] Das nachfolgende Beispiel 2b ist ein reales molekulares Beispiel der oben erwahnten Stator-Ro-
tor-Stator-Konfiguration:
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Stdrker leitfdhiger Zustand (eingeschalteter Zustand)

Einschalten Ausschalten
: ©)
J—E G
o 4O
E A H—N /
/
T O |

O

Weniger leitfahiger Zustand (ausgeschalteter Zustand)
Beispiel 2b

[0070] Das oben gezeigte Molekil (Beispiel 2b) wurde so entworfen, dass der interne Rotor parallel zu der
Orientierungsachse des gesamten Molekiils ist. In diesem Fall wird das externe Feld senkrecht zu der Mole-
kularachse angelegt — die Elektroden sind parallel zu der Langsachse des Moleklls orientiert und kénnen zu
der Ebene der obigen Modellstrukturen entweder senkrecht oder parallel sein. Beispielsweise bewirkt ein An-
legen eines elektrischen Feldes an das oben gezeigte obere Molekul dort, wo die Feldlinien senkrecht zu der
Molekularachse sind und nach oben zeigen, dass sich der Rotor, wie er in diesem Diagramm dargestellt ist, zu
etwa 90 Grad dreht und edge-on erscheint, wie in dem obigen unteren Molekulardiagramm gezeigt ist, und um-
gekehrt. In diesem Fall ist der Rotor gemaR der Darstellung in dem unteren Diagramm nicht koplanar zu dem
restlichen Molekiil, so dass dies der AUS- oder der Geringe-Leitfahigkeit-Zustand des Molekiils ist, wohinge-
gen der Rotor in dem oberen Diagramm koplanar zu dem restlichen Molekdl ist, so dass dies der EIN-Zustand
bzw. der Hohe-Leitfahigkeit-Zustand des Molekiils ist. In dem Diagramm geben die Buchstaben A, D, E, G und
J Stellen an, wo verschiedene chemische Einheiten dazu verwendet werden kénnen, die geometrische Struk-
tur des Molekils anzupassen, und andere chemische Gruppen ebenfalls als Rotor und Statoren verwendet
werden kénnen. (Die Buchstaben N, H und O behalten ihre lbliche Bedeutung bei.) Die Buchstaben A, D, E,
G und J kénnen Beliebige der Folgenden sein: Heteroatome (z.B. N, O, S, P usw.), Kohlenwasserstoff (entwe-
der gesattigt oder ungesattigt) oder Kohlenwasserstoff mit zumindest einem der oben erwahnten Heteroatome.
Zusatzlich zu dem Vorstehenden kénnen die Buchstaben G und J Beliebige der folgenden Heteroatome sein:
Wasserstoff, F, Cl, Br, | usw.

[0071] Bezuglich der Molekile des Beispiels 2 werden die Filme derart gewachsen, dass die Molekularachse

parallel zu der Ebene der Elektroden ist. Dies kann Filme beinhalten, die mehrere Monoschichten dick sind.
Die Molekiile bilden Festkorper- oder Flussigkristalle, bei denen die groRen Statorgruppen mittels intermole-
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kularer Interaktionen oder einer Direktbindung an eine Tragerstruktur in eine Position eingerastet werden, der
Rotor jedoch klein genug ist, um sich innerhalb des Gitters der Molekile zu bewegen. Bei der ordnungsgema-
Ren Orientierung von Elektroden kann diese Struktur dazu verwendet werden, einen gattergesteuerten Uber-
gang (Transistor) zu erzeugen; d.h. einen, bei dem eine an eine Elektrode angelegte Spannung den Strom
steuern kann, der zwischen zwei anderen Elektroden flielt, die durch die Molekdile tGberbriickt werden.

[0072] Obwohl in den Beispielen 2a und 2b keine Verbindereinheiten gezeigt sind, wirden derartige Verbin-
dereinheiten, z.B. -S-, in den Beispielen 1a und 1b gezeigt, dazu verwendet werden, das Molekul zwischen ein
Paar von Elektroden zu schalten, wie in Beispiel 1 gezeigt ist. Im Einzelnen erfolgt die Verbindung zwischen
den Statorabschnitten des Molekdils und den Elektroden.

[0073] Beispiele 1 und 2 zeigen zwei unterschiedliche Orientierungen zum Schalten der Molekile. Jedoch
sollen die gelieferten Beispiele nicht so angesehen werden, als wirden sie die Erfindung auf die veranschau-
lichten spezifischen Molekularsysteme beschranken, sondern sie sind als lediglich beispielhaft fir den hierin
offenbarten und beanspruchten Schaltmechanismus anzusehen.

[0074] Somit stellt die Erfindung einen neuen Typ eines Schaltmechanismus vor, der sie von dem Stand der
Technik unterscheidet, namlich eine durch ein elektrisches Feld (,E-Feld") bewirkte Drehung eines drehbaren
Abschnitts (Rotors) eines Molekils, um den Bandabstand des Molekils zu verandern. Im Gegensatz zu L6-
sungsansatzen des Standes der Technik wird das Molekiil beim Kippen des Schalters niemals oxidiert oder
reduziert. AulRerdem ist der Teil des Molekiils, der sich bewegt, ziemlich klein, so dass mit einer ziemlich
schnellen Schaltzeit gerechnet wird. Ferner sind die Molekiile viel einfacher und somit leichter und kostenguins-
tiger herzustellen als die Rotaxane, Catenane und verwandten Verbindungen.

[0075] Die hierin offenbarte und beanspruchte Technologie zum Bilden tberkreuzter Drahte (Mikrometer oder
Nanometer) kann dazu verwendet werden, eine Vielzahl von Funktionen zu erflllen und eine Vielzahl nitzli-
cher Vorrichtungen und Schaltungen zum Implementieren eines Rechnens im Mikrobereich und sogar im
Nanobereich zu bilden. Beispielsweise umfassen Anwendungen Molekulardrahtkreuzschienenverbindungen
(MWCI — molecular wire crossbar interconnects) zur Signalwegleitung und fir Kommunikationen, Molekulard-
rahtkreuzschienenspeicher (US-Patentschrift 6,128,214), Molekulardrahtkreuzschienenlogik (MWCL — mole-
cular wire crossbar logic), die programmierbare Logikarrays, einen Demultiplexer fir ein Molekulardrahtkreuz-
schienennetzwerk, Molekulardrahttransistoren und Pixelarrays fir Anzeigen verwenden.

[0076] Wie in Eig. 3 veranschaulicht ist, kann der Schalter 10 der vorliegenden Erfindung in einem zweidi-
mensionalen Array repliziert werden, um eine Mehrzahl bzw. ein Array 60 von Schaltern zu bilden, um einen
Kreuzschienenschalter zu bilden. Fig. 3 zeigt ein 6x6-Array 60, jedoch ist die Erfindung nicht auf die bestimmte
Anzahl von Elementen oder Schaltern in dem Array beschrankt. Ein Zugang zu einem einzigen Punkt, z.B. 2b,
erfolgt, indem an den Drahten 2 und b eine Spannung eingepragt wird, um eine Veranderung des Zustands
der molekularen Spezies 18 an dem Ubergang bzw. Verbindungspunkt derselben zu bewirken, wie oben be-
schrieben wurde. Somit ist ein Zugang zu jedem Ubergang ohne weiteres verfiigbar, um lediglich diese vor-
ausgewahlten Ubergange geméaR den Lehren des vorliegenden Dokuments zu konfigurieren. Einzelheiten der
Funktionsweise des Kreuzschienenschalterarrays 60 sind in der oben angefiihrten US-Patentschrift 6,128,214
naher erortert.

INDUSTRIELLE ANWENDBARKEIT

[0077] Man erwartet, dass die hierin offenbarten Feld-schaltbaren Molekile bei im Mikrobereich und im Nano-
bereich liegenden elektronischen Bauelementen Anwendung finden.

Patentanspriiche

1. Eine bistabile nicht-Redox-getriebene Konformationsstruktur-schaltbare molekulare mechanische Vor-
richtung (60), gekennzeichnet durch ein Molekularsystem (30), das in einem durch ein Paar von Elektroden
(12, 14) erzeugten elektrischen Feld konfiguriert und entweder damit chemisch verbunden oder physisch daran
angelagert ist, wobei das Molekularsystem (30) einen Rotorabschnitt (32) aufweist, der kovalent zwischen zwei
Statorabschnitten (34) verbunden ist, wobei sich der Rotorabschnitt (32) auf ein Anlegen des elektrischen Fel-
des hin beziiglich der Statorabschnitte (34) zwischen zwei verschiedenen molekularen Konformationszustan-
den dreht, wodurch eine Veranderung des Bandabstands in dem Molekularsystem (30) bewirkt wird, wobei in
einem ersten molekularen Konformationszustand eine erweiterte Konjugation tUber zumindest einen Grofteil
des Molekularsystems (30) vorliegt, was zu einem relativ geringeren Bandabstand fiihrt, und wobei in einem
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zweiten molekularen Konformationszustand die erweiterte Konjugation verandert wird, was zu einem relativ
gréReren Bandabstand flhrt.

2. Die Molekularvorrichtung (60) gemaf Anspruch 1, bei der das Molekularsystem (30) eine Orientierungs-
achse aufweist und bei der der Rotorabschnitt (32) senkrecht zu der Orientierungsachse orientiert ist, wobei
das externe elektrische Feld parallel zu der Orientierungsachse angelegt ist.

3. Die Molekularvorrichtung (60) gemal Anspruch 2, bei der das Molekularsystem (30) folgende Merkmale
umfasst:
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H Corg” ;
. H :
Gy H H
G{ 5 Einschalten §
AL : i
° i Ausschalten /A\D‘
. G‘
o 5 6f
4 H P .
5 --'c°ﬂ| “.
_.-Cony ,"- Isolierende Gruppe:—conz'. 3
Isolierende Gruppe:~Cong s a :
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(::> Cony’
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..-Con ]
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Weniger leitfihiger Zustand (ausgeschalteter Zustand)

wobei

A~ eine Akzeptorgruppe ist, die eine elektronenziehende Gruppe (relativ zu der Donatorgruppe) umfasst, die
aus der aus Folgenden bestehenden Gruppe ausgewabhlt ist: (a) Carbonsaure und ihren Derivaten, (b) Sulfur-
saure und ihren Derivaten, (c¢) Phosphorsaure und ihren Derivaten, (d) Nitro, (e) Nitril, (f) Heteroatomen, die
aus deraus N, O, S, P, F, Cl und Br bestehenden Gruppe ausgewahlt sind, (g) funktionellen Gruppen mit zu-
mindest einem der Heteroatome, (h) ungesattigten Kohlenwasserstoffen und (i) substituierten Kohlenwasser-
stoffen;

D" eine Donatorgruppe ist, die eine elektronenspendende Gruppe (relativ zu der Akzeptorgruppe) umfasst, die
aus der aus Folgenden bestehenden Gruppe ausgewahlt ist: (a) Wasserstoff, (b) Aminen, (c) OH, (d) SH, (e)
Ethern, (f) gesattigten oder ungesattigten Kohlenwasserstoffen, (h) substituierten Kohlenwasserstoffen und (i)
funktionellen Gruppen mit zumindest einem Heteroatom, das aus der aus B, Si, N, O, S, P und | bestehenden
Gruppe ausgewahlt ist, wobei die Donatorgruppe elektropositiver ist als die Akzeptorgruppe;

Con, und Con, Verbindungseinheiten zwischen einem Molekil und einem Feststoffsubstrat sind, das aus der
Gruppe ausgewahlt ist, die aus einer Metallelektrode, einem anorganischen Substrat und einem organischen
Substrat besteht, wobei die Verbindungseinheiten unabhangig voneinander aus der aus Folgenden bestehen-
den Gruppe ausgewahlt sind: (a) Wasserstoff (unter Verwendung einer Wasserstoffbriickenbindung), (b) mehr-
wertigen Heteroatomen, die aus der aus C, N, O, S und P bestehenden Gruppe ausgewahlt sind, (c) funktio-
nellen Gruppen, die die Heteroatome enthalten, (d) gesattigten oder ungesattigten Kohlenwasserstoffen und
(d) substituierten Kohlenwasserstoffen;

G,, G,, G; und G, Briicken bildende Gruppen zum Verbinden des Stators mit jedem Rotor oder zum Verbinden
zweier oder mehrerer konjugierter Ringe zum Erzielen einer gewlnschten elektronischen Eigenschaft sind,
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wobei die Briicken bildenden Gruppen aus der aus Folgenden bestehenden Gruppe ausgewahlt sind: (a) He-
teroatomen, die aus der aus N, O, S und P bestehenden Gruppe ausgewahlt sind, (b) funktionellen Gruppen
mit zumindest einem der Heteroatome, (c) gesattigten oder ungesattigten Kohlenwasserstoffen, (d) substitu-
ierten Kohlenwasserstoffen, (e) einer Einzelatombriicke und (f) einer direkten Sigmabindung zwischen dem
Rotor und jedem Stator; und

Q eine Verbindungseinheit zwischen zwei Phenylringen ist und aus der aus Folgenden bestehenden Gruppe
ausgewahlt ist: (a) S, (b) O, (c) NH, (d) NR, (e) Kohlenwasserstoff und (f) substituiertem Kohlenwasserstoff,
und

wobei die vertikalen gestrichelten Linien das Feststoffsubstrat darstellen, an das das Molekul elektrisch ange-
lagert ist.

4. Die Molekularvorrichtung (60) gemaf Anspruch 3, bei der das Molekularsystem (30) folgende Merkmale
umfasst:
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Weniger leitfdhiger Zustand (ausgeschalteter Zustand)

wobei R, und R, unabhangig voneinander Wasserstoff oder Kohlenwasserstoff sind; und
Y aus der aus Wasserstoff, OH und SH bestehenden Gruppe ausgewahlt ist.

5. Die Molekularvorrichtung (60) gemafl Anspruch 1, bei der das Molekularsystem (30) eine Orientierungs-
achse aufweist und bei der der Rotorabschnitt (32) parallel zu der Orientierungsachse orientiert ist, wobei das
externe elektrische Feld senkrecht zu der Orientierungsachse angelegt ist.

6. Die Molekularvorrichtung (60) gemafR Anspruch 5, bei der das Molekularsystem (30) folgende Merkmale
aufweist:
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wobei:

A™ eine Akzeptorgruppe ist, die eine elektronenziehende Gruppe (relativ zu der Donatorgruppe) umfasst, die
aus der aus Folgenden bestehenden Gruppe ausgewabhlt ist: (a) Carbonsaure und ihren Derivaten, (b) Sulfur-
saure und ihren Derivaten, (c¢) Phosphorsaure und ihren Derivaten, (d) Nitro, (e) Nitril, (f) Heteroatomen, die
aus deraus N, O, S, P, F, Cl und Br bestehenden Gruppe ausgewahlt sind, (g) funktionellen Gruppen mit zu-
mindest einem der Heteroatome, (h) ungesattigten Kohlenwasserstoffen und (i) substituierten Kohlenwasser-
stoffen;

D" eine Donatorgruppe ist, die eine elektronenspendende Gruppe (relativ zu der Akzeptorgruppe) umfasst, die
aus der aus Folgenden bestehenden Gruppe ausgewahlt ist: (a) Wasserstoff, (b) Aminen, (c¢) OH, (d) SH, (e)
Ethern, (f) gesattigten oder ungesattigten Kohlenwasserstoffen, (g) substituierten Kohlenwasserstoffen und (i)
funktionellen Gruppen mit zumindest einem Heteroatom, das aus der aus B, Si, N, O, S, P und | bestehenden
Gruppe ausgewahlt ist, wobei die Donatorgruppe elektropositiver ist als die Akzeptorgruppe;

Con, und Con, Verbindungseinheiten zwischen einem Molekdl und einem anderem Molekiil oder zwischen ei-
nem Molekil und einem Feststoffsubstrat sind, das aus der Gruppe ausgewahlt ist, die aus einer Metallelekt-
rode, einem anorganischen Substrat und einem organischen Substrat besteht, wobei die Verbindungseinhei-
ten unabhangig voneinander aus der aus Folgenden bestehenden Gruppe ausgewahlt sind: (a) Wasserstoff
(unter Verwendung einer Wasserstoffbriickenbindung), (b) mehrwertigen Heteroatomen, die aus der aus C, N,
O, S und P bestehenden Gruppe ausgewahlt sind, (c) funktionellen Gruppen, die die Heteroatome enthalten,
(d) gesattigten oder ungesattigten Kohlenwasserstoffen und (d) substituierten Kohlenwasserstoffen;

R,, R, und R, Beabstandungsgruppen zum Bereitstellen eines entsprechenden 3-dimensionalen Gerists, um
es Molekilen zu ermdglichen, miteinander gepackt zu werden, und dabei einen Rotationsraum fiir jeden Rotor
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liefern, wobei die Beabstandungsgruppen aus der aus Folgenden bestehenden Gruppe ausgewahlt sind: (a)
Wasserstoff, (b) gesattigtem oder ungesattigtem Kohlenwasserstoff und (c) substituiertem Kohlenwasserstoff;
G,, G,, G;, G,, G;, Gg, G, und G, Briicken bildende Gruppen zum Verbinden des Stators mit jedem Rotor oder
zum Verbinden zweier oder mehrerer konjugierter Ringe zum Erzielen einer gewiinschten elektronischen Ei-
genschaft sind, wobei die Briicken bildenden Gruppen aus der aus Folgenden bestehenden Gruppe ausge-
wahlt sind: (a) Heteroatomen, die aus der aus N, O, S und P bestehenden Gruppe ausgewahlt sind, (b) funk-
tionellen Gruppen mit zumindest einem der Heteroatome, (c) gesattigten oder ungesattigten Kohlenwasser-
stoffen, (d) substituierten Kohlenwasserstoffen, (e) einer Einzelatombriicke und (f) einer direkten Sigmabin-
dung zwischen dem Rotor und jedem Stator; und

J, und J, Abstimmgruppen sind, um zumindest einen geeigneten funktionellen Effekt zu liefern, der aus der
Gruppe ausgewabhlt ist, die aus induktiven Effekten, Resonanzeffekten und sterischen Effekten besteht, wobei
die Abstimmgruppen aus der aus Folgenden bestehenden Gruppe ausgewahlt sind: (a) Wasserstoff, (b) aus
deraus N, O, S, P, B, F, Cl, Brund | bestehenden Gruppe ausgewahlten Heteroatomen, (c) funktionellen Grup-
pen mit zumindest einem der Heteroatome, (d) gesattigten oder ungesattigten Kohlenwasserstoffen und (e)
substituierten Kohlenwasserstoffen.

7. Die Molekularvorrichtung (60) gemal Anspruch 6, bei der das Molekularsystem (30) folgende Merkmale
aufweist:

0 'O

N--O G
: S E :
N\
N
:=||||ii #
H_
O .

Stdrker leitfahiger Zustand (eingeschalteter 2Zustand)

Einschalten Ausschalten

Weniger leitfahiger Zustand (ausgeschalteter Zustand)

wobei die Buchstaben A, D, E, G und J Stellen angeben, wo unterschiedliche chemische Einheiten verwendet
werden kdnnen, um eine geometrische Struktur und optische Eigenschaften des Molekularsystems anzupas-
sen, und folgende generische Bezeichnungen aufweisen: A, D, E, G und J sind unabhangig voneinander aus
der Gruppe ausgewabhlt, die aus Heteroatomen, Kohlenwasserstoffen (entweder gesattigt oder ungesattigt)
und Kohlenwasserstoffen mit zumindest einem der Heteroatome besteht, und wobei zusatzlich zu dem Vorste-
henden die Buchstaben G und J unabhangig voneinander aus der aus Wasserstoff, F, Cl, Br und | bestehenden
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Gruppe ausgewahlt sind.

8. Die Molekularvorrichtung (60) gemal Anspruch 1, die eine Uber Kreuz verdrahtete Vorrichtung (10) um-
fasst, die ein Paar von Uberkreuzten Drahten (12, 14) umfasst, die einen Verbindungspunkt (18) bilden, wo ein
Draht (14) einen anderen (12) in einem Winkel, der nicht null Grad betragt, kreuzt, und zumindest eine chemi-
sche funktionelle Gruppe (16), die das Paar von Uberkreuzten Drahten (12, 14) in dem Verbindungspunkt (18)
verbindet, wobei der Verbindungspunkt (18) eine funktionelle Abmessung in Nanometern aufweist, wobei die
zumindest eine chemische funktionelle Gruppe (16) das Molekularsystem (30) umfasst.

9. Die Molekularvorrichtung (60) gemal Anspruch 8, bei der die tUber Kreuz verdrahtete Vorrichtung (10)
aus der Gruppe ausgewahlt ist, die aus Speichern, Logikvorrichtungen, Multiplexern, Demultiplexern, konfigu-
rierbaren Verbindungen fir integrierte Schaltungen, feldprogrammierbaren Gatterarrays (FGPAs), Kreuzschie-
nenschaltern und Kommunikationsvorrichtungen besteht.

10. Die Molekularvorrichtung (60) gemaR Anspruch 1, bei der das Molekularsystem (30) mittels chemi-
scher funktioneller Gruppen mit dem Paar von Elektroden (12, 14) verbunden ist.

Es folgen 3 Blatt Zeichnungen
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Anhangende Zeichnungen

FIGUR 1B
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