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1 EINLEITUNG

1 Einleitung

Diese Arbeit beschéftigt sich mit der Untersuchung der Si(111)-5x2-Au Ober-
fliche mittels Low Energy Electron Diffraction (LEED). LEED beruht, auf
dem Prinzip der Beugung niederenergetischer Elektronen. Mit dieser Metho-
dik lassen sich Informationen iiber die Struktur der Oberfliche gewinnen und
auch Unterschiede zwischen verschiedenen Oberflichen feststellen. Fiir das
untersuchte System liegen zwei unterschiedliche Modelle vor, wobei keines
der Beiden klar préferiert werden kann. Die gewéahlte Untersuchungsmetho-
de soll in diesem Fall eine Tendenz hin zu einem der Modelle zeigen.

Die untersuchte Oberfliche Si(111)-5x2-Au bildet sogenannte Nanodrihte
aus. Darunter werden Dréhte mit einem Durchmesser in der Gréflenordnung
einiger Nanometer verstanden. Motiviert wird die genaue Untersuchung von
Nanodriahten durch ein industrielles Interesse, da diese die kleinste Art von
Drihten darstellen, und somit vielversprechend fiir die Mikroelektronik sind.
Die reale Umsetzung von industriellen atomaren Drihten ist jedoch durch
die begrenzten technischen Moglichkeiten zurzeit fraglich. Untersuchungen
dieser Oberflédche bieten aber ebenfalls die Moglichkeit zum Studium an ein-
dimensionalen Systemen.

Die Si(111)-5x2-Au Uberstruktur wurde von Bishop und Riviere im Jahr
1969 entdeckt [1], danach héufig reproduziert und mittels vieler Methoden
untersucht. Dennoch ist die Struktur der Oberfliche bisher nicht genau ge-
klért, da sich die Modelle sehr dhneln. Momentan sind die Modelle EBH [2]
und KK [3] von Interesse, zuvor lagen andere Modelle vor, dariiber hinaus
war lange Zeit die Anzahl der Goldatome pro Einheitszelle ein grofier Dis-
kussionspunkt. Dem richtigen Modell wird sich also angenéhert. Ein Grofiteil
der Arbeiten bevorzugt zurzeit das KK-Modell, welches ein Au-Atom pro
Einheitszelle mehr aufweist, als das EBH-Modell. Die genaue Spezifikation
der Oberflidche ist von Interesse, da die Goldatome eindimensionale Atom-
ketten auf der Halbleiteroberfliche des Siliciums ausbilden und somit einen
brauchbaren Prototypen fiir Nanodrihte darstellen.

Im Folgekapitel werden die notigen theoretischen Grundlagen geklart. In
Kapitel 3 werden die experimentellen Grundlagen zum Versuch erldutert.
Die Ergebnisse, sowie ihre Interpretation, finden sich in Kapitel 5.
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2 Theoretische Grundlagen

Die theoretischen Grundlagen fiir diese Arbeit bestehen aus Grundlagen zur
Oberflachenphysik kristalliner Festkérper und der Elektronenbeugung an
periodischen Strukturen. Des Weiteren wird die in der Arbeit verwendete
Methodik IV-LEED erklért. Diese Grundlagen sind in der Literatur in [4]
und [13] zu finden.

2.1 Festkorper und Oberfliche

Im Experiment wurde ein Siliciumkristall als Substrat verwendet. Bei einem
Kristall handelt es sich um einen homogenen Festkorper, der in alle Raum-
richtungen eine Periodizitéit aufweist.

Der Kristall setzt sich aus sogenannten gleichen Einheitszellen zusammen,
deren Volumen und Form durch Vektoren beschrieben werden kann. Durch
eine Einheitszelle lidsst sich somit das gesamte Kristallgitter beschreiben. Die
mit kleinstem Volumen wird dabei die primitive Einheitszelle genannt. Das
gesamte Gitter kann durch die Translationsvektoren @, b und & beschrieben
werden. Diese Translationsvektoren spannen die primitive Einheitszelle des
Kristalls auf und die moglichen Gitter lassen sich in 14 sogenannte Bravais-
Gitter klassifizieren.

Die Anordnung der Einheitszellen ldsst sich durch das Punktgitter B be-
schreiben. Hierbei wird das Punktgitter B durch Vielfache der Translations-
vektoren d, l;, ¢ aufgespannt.

B = ud + vb + wé mit w,v,w € Z (1)

Als Oberfliche wird der Ubergang zwischen verschiedenen Phasen bezeich-
net, die Oberfléche eines Kristalls bedeutet also ein Ende der Periodizitét in
einer Raumrichtung. Durch die so entstehenden ungeséttigten Bindungen an
der Oberfliche des Kristalls, einem energetisch ungiinstigen Zustand, ordnen
sich die Oberflichenatome neu an, teilweise unter Bildung neuer Bindungen,
um die Energie zu minimalisieren. Dabei kénnen auch vollstdndig neue Bin-
dungen ausgebildet werden, wodurch sich die Struktur der Oberfliche leicht
bis stark verédndert, je nach Material. Zur Beschreibung der Periodizitét
einer Oberflache geniigen fiinf zweidimensionale Bravais-Gitter, die in Ab-
bildung 1 gezeigt werden.
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Abbildung 1: Zu sehen sind die fiinf zweidimensionalen Bravais-Gitter, mit
den Translationsvektoren @ und b. In Lesereihenfolge: schiefwinklig, recht-
winklig, zentriert-rechtwinklig, quadratisch und hexagonal. Das zentriert-
rechtwinklige Gitter ist nicht primitiv. Entnommen aus [4].

In der Geometrie und Kristallographie ist ein Bravais-Gitter (Abbildung
1) eine unendliche Aneinanderreihung diskreter Punkte, erzeugt durch die
diskreten Translationsvektoren (Gleichung 1).

Auch der Abstand der ersten Gitterebenen der Oberfliche verédndert sich,
sowie die Schwingungseigenschaften. Dies ergibt sich aus dem Smoluchowski-
Effekt [5].

Abbildung 2: Abgebildet ist die Ladungsverteilung einer Metalloberfléache.
Die gezackte Linie entspricht der Oberfliche, die Wellenlinie reprisentiert
die Gleichgewichtsladungsverteilung. Eingezeichnete Punkte reprisentieren
die Position der Atomkerne des Metalls, die geraden Linien dazwischen ein
kastenartig genihertes Potential des Atoms. Entnommen aus [5].

Der Smoluchowski-Effekt beschreibt eine Umverteilung der Elektronenwol-
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ke auf einer Metalloberfliche. Die Abbildung 2 zeigt dies. Die Uneben-
heit der Oberfliche wird durch die gezackte Linie dargestellt. Um einen
moglichst energetisch stabilen Zustand zu erreichen, wird die Ladungsver-
teilung gegléttet, was gewellt eingezeichnet ist. Dieser Effekt fithrt zu einem
geringeren Ebenenabstand zwischen der obersten Ebene und der zweiten
Gitterebene von der Oberfliche aus gesehen, wiahrend der Abstand zwischen
Zweiter und Dritter grofler ausfillt. Der Effekt fallt je nach Richtung und
Art des Kristalls unterschiedlich aus.

Es entstehen lokale Schwingungsmoden nahe der Oberfliche, welche ebenso
wie modifizierte Ebenenabstéinde auf die Struktur des Gitters Einfluss neh-
men und somit bei einer Untersuchung dessen beachtet werden miissen. Die
elektronischen Zusténde sind auch verdndert, denn wahrend im Festkorper
Blochwellen vorliegen, sind die Wellenfunktionen der Oberfliche nah an die-
ser lokalisiert. Dies tritt auch bei Festkorper-Festkorper Ubergingen auf,
wie zum Beispiel bei dem PN Halbleiteriibergang. Mit zunehmender Tiefe
in den Kristall hinein nehmen die Auswirkungen der Oberfliche ab. Dies
reicht von der Oberfliche gesehen einige Atomlagen, bis hin zu 100 Atom-
lagen bei optischen Effekten in den Festkorper hinein.

Da Kristalle anisotrop sind und die Ausrichtung der benutzten Oberfléiche
definiert werden muss, gibt es die Millerschen Indizes, welche die Orientie-
rung der Oberfliche angeben. Die Millerschen Indizes lauten A, k£ und ! und
geben den Schnittpunkt der Ebene mit den Achsen des Koordinatensystems
als Kehrwert ganzzahlig an. Ohne Vorliegen eines Schnittpunktes wird der
entsprechende Index als 0 angegeben. Veranschaulicht werden einige rdum-
liche Orientierungen in der Abbildung (3). Im Versuch wurde beispielsweise
Silicium mit der Orientierung (111) verwendet. Hierbei sagt der Millersche-
Index aus, in welche Richtung der Wafer aus dem Siliciumkristall geschnitten
wurde.

In der Oberflichenphysik wird das zugrunde liegende Material als Substrat
bezeichnet. Die verinderte Struktur an der Oberfliche wird Uberstruktur ge-
nannt. Verdndert die atomare Umstrukturierung wegen der Minimierung der
Oberflichenenergie die Periodizitit der Oberfliche, wird dies Rekonstruk-
tion genannt. Bleibt die Periodizitéit erhalten, nennt man dies Relaxation.
Zur Uberstruktur kénnen auch Adsorbate zihlen, wobei die Elementarzelle
grofler als die des Kristallgitters ist.
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Abbildung 3: Beispiele fiir Millerindizes des kubischen Gitters. Entnommen
aus [4].

Um Substrat und Uberstruktur, auch relativ zueinander, beschreiben zu
konnen, existieren zwei gingige Notationsmoglichkeiten. Die verwendete No-
tationsweise dieser Arbeit ist die WOOD-Notation. Auf die Matrix-Notation
wird nicht eingegangen, da sie fiir die verwendete Oberflache nicht bendtigt
wird. Die Wood-Notation bezieht sich auf das Langenverhéltnis von Transla-
tionsvektoren zwischen Uberstruktur o’ und ¥ und und Substrat @ und b. Die
Léngenverhéltnisse werden dann durch die Faktoren m und n ausgedriickt.

—

lall = mllall , o'l = nllo] (2)

Angegeben wird die Notation folgendermafien:

X (hkl)c(m xn) — Ry — Ad (3)

X gibt das Substrat an, ¢ den Winkel zwischen den Translationsvektoren
von Substrat und Uberstruktur und ¢ ob eine Zentrierung vorliegt. Liegt
keine Drehung vor, so wird der Winkel weggelassen. Eine mit einem Ad-
sorbat induzierte Uberstruktur wird mit dessen chemischen Symbol am En-
de gekennzeichnet. Sind die Winkel zwischen den Translationsvektoren des
Substrates unterschiedlich zu denen der Uberstruktur, so muss die Matrix-
Notation angewandt werden.
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2.2 Reziproker Raum

Das Beugungsbild von Kristallen entspricht nicht dem realen Bild des Git-
ters, sondern dem Bild des zugehorigen reziproken Gitters. Der reziproke
Raum dient somit der Interpretation von Beugungsbildern, hier insbesonde-
re der Interpretation von LEED-Bildern.

Finem Kristallgitter im Realraum kann ein Gitter im reziproken Raum zu-
geordnet werden, welches dquivalent mithilfe der reziproken Gittervektoren
beschrieben wird.

G = ha* + kb* + 1c* mit h,k,l € Z (4)

Umgerechnet wird wie folgt:

- bx ¢ . cx a . axb

a; = 21— by = 21— ch =2r—s (5)

3 - 0 3 N N 3 - -
a-bxce a-bxce a-bxce

Fiir das zweidimensionale Gitter einer Uberstruktur fillt der Vektor c_é weg:

G = ha* + kb* mit h,k € Z (6)

L Bx@ o . dixa

ay = 2w AXT_L, , 5 = W% (7)
@ x ol @ x ol

Der eingefiihrte Vektor 7 ist der Normalenvektor zur Oberfléche.

Die reziproken Translationsvektoren liegen also, wie in Abbildung 4 zu sehen,
durch den Normalenvektor in der gleichen Ebene wie die Realraumvektoren.
Dariiber hinaus stehen ¢* und 5, sowie b* und @ senkrecht zueinander. Dies
ist in der Grafik 4 im Teil a) erkennbar.

Nel {

b T
- ' .
qqﬂg'» b| 4 "EK\
N b* \/ a* adl -.
c d a a*

Abbildung 4: Die Translationsvektoren und Einheitszellen des realen Raum-
es und ihrer dazugehorigen reziproken 2D Bravais-Gitter. In Teilgrafik b ist
die inverse Linge besonders gut zu erkennen. Entnommen aus [4].
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Die Dimension des reziproken Raumes ist die inverse Lange. Durch die zwei-
dimensionale Periodizitédt der Oberfliche visualisiert sich dessen reziproker
Raum durch Stangen, da die Periodizitét entlang der Oberflichennormalen
im Unendlichen liegt, wodurch die Punkte dieser Richtung durch die inver-
sen Léngenverhéltnisse unendlich nah aneinander riicken. Es ergeben sich
die Stangen. Der zweidimensionale Fall entspricht also einer Lage des drei-
dimensionalen Korpers. Der zweidimensionale Fall ist auch in der Ewald-
Konstruktion erkennbar (Abbildung 8). Im dreidimensionalen Fall wiirde
der reziproke Raum aus Punkten bestehen. Das ist im Experiment der Fall,
denn es wird die Oberfléche eines dreidimensionalen Festkorpers untersucht.
Da die Eindringtiefe der Elektronen jedoch begrenzt ist, liegt ein Grenzfall
zwischen beiden Ansichten vor. Dies wird in der Abbildung 5 gezeigt.

a) b) c)
e o o
.

Abbildung 5: Gezeigt wird eine schematische Darstellung des reziproken
Raumes in drei und zwei Dimensionen, sowie dem Mischfall. In Abschnitt
a) werden die Beugungspunkte des dreidimensionalen Falles, in b) werden
die Beugungstangen des zweidimensionalen Falles gezeigt. Abschnitt c) stellt
die bei der Messung auftretende Realitéit, den Mischfall dar. Die gemessene
Intensitét ist somit abhéngig von der Stelle, an der die Stange gemessen
wird.

2.3 IV-LEED

In diesem Kapitel wird zunéichst die Beugung an Kristallen erldutert, ins-
besondere fiir niederenergetische Elektronen. Im zweiten Teilkapitel wird
auf die dynamische Beugungstheorie eingegangen und anschlieflend auf IV-
LEED Bezug genommen.

2.3.1 Beugung

Mithilfe der Beugung, dem Ablenken von Wellen an Hindernissen, kénnen
Kristalle ndher untersucht werden, hier mittels Elektronen. Dies ist durch
den Wellen-Teilchen-Dualismus der Quantenphysik moglich. Es ldsst sich
dem Elektron eine De-Broglie-Wellenlédnge zuordnen:
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h
A= ———— 8
vV 2m€E]ﬂ'n ( )

Bei Low Energy Electron Diffraction (LEED) wird die Beugung von Elek-
tronen mit geringer kinetischer Energie, also einer groflen Wellenlédnge ver-
wendet. Die Energie liegt in der Gréflenordnung von 100 eV, was einer Wel-
lenldnge von einem halben bis zwei Angstrom entspricht. Diese Wellenldnge
entspricht der Groflenordnung atomarer Abstédnde in den meisten Kristallen.
Das Beugen von Elektronen stellt einen Bereich der Materialuntersuchung
dar. Bei LEED handelt es sich lediglich um nur eine der vielen Moglichkei-
ten, beispielsweise: Transmission electron diffraction (TED), reflection high
energy electron diffraction (RHEED) und mehr. Die Methoden unterschei-
den sich iiberwiegend durch ihren Energiebereich, woraus die Eindringtiefe
in das Material bestimmt wird (Abbildung(9)).

Beugung kann sich jedoch auch mit jeder anderen Art von physikalischen
Wellen zeigen. Es ist lediglich wichtig, dass die Gréflenordnung der Wel-
lenldange und dem Beugungsobjekt iibereinstimmen. Die verschiedenen Arten
physikalischer Wellen streuen und interagieren auf verschiedene Weisen mit
dem Material. Bei Elektronenbeugung ist eine Mehrfachstreuung moglich,
sowohl zwischen Atomen einer Lage, als auch zwischen den Lagen. Skizziert
zu sehen in Abbildung(6).

Elektronenbeugung

Abbildung 6: Eine skizzierte Darstellung der Elektronenbeugung, sowie der
Mehrfachstreuung, ist dargestellt. Nicht gestrichelte Pfeile stellen die ein-
fallenden Elektronen dar, gestrichelte Pfeile die gebeugten Elektronen. Die
Mehrfachstreuung tritt bei Elektronen mit geringer Energie vermehrt durch
einen grofleren Streuquerschnitt auf.

Die Elektronen treffen als ebene Welle auf die Probe und werden elastisch
gestreut. Durch den Gangunterschied der Elektronen entsteht konstruktive
und destruktive Interferenz, wodurch dann auf einem Schirm wiederum ein



2 THEORETISCHE GRUNDLAGEN

Beugungsbild entsteht.

Die Welle trifft auf der Probe nebeneinander liegende Streuzentren, deren
Abstand durch den Vektor R beschrieben wird. Die Vektoren k_é und k sind
der einfallende und der gestreute Wellenvektor. Somit lésst sich die Interfe-
renz fiir den konstruktiven Fall wie folgt rechnen:

é*(i—kfg):m)\ mit m € Z 9)

1B (Kol
Die Herkunft dieser Gleichung wird durch die Visualisierung der Lauebedin-
gung, einer dquivalenten Beschreibung zur Bragg-Bedingung, ersichtlicher.
Ausschlaggebend ist der Gangunterschied fiir die konstruktive Interferenz,

welcher ein ganzzahlig Vielfaches der Wellenlédnge A sein muss.

R-K/k K_,
ﬁ -
K,
~—
-RK/K

Abbildung 7: Eine skizzierte Darstellung der Elektronenbeugung an zwei
Atomen mit dem Abstand B zueinander und die daraus resultierenden
Groflen. Die einfallende ebene Welle wird durch k beschrieben, wihrend
die gebeugte Welle mit &k’ gekennzeichnet wird, auBBerdem geht dies aus der
Pfeilrichtung hervor. Im Folgenden gilt die Notation k:_E) fiir die einfallende
ebene Welle und k fiir die gebeugte Welle. Entnommen aus [6].

Im Dreidimensionalen gilt dann mit einem Gittervektor G;kl:
ko ko A -
1Kl [[%oll ™

Die Laue-Bedingung ergibt sich, da fiir Wellen bei elastischer Streuung auf-

grund der Energieerhaltung ||k|| = ||ko| = ZL gilt. Dies ist moglich, da bei
LEED ausschliefflich elastisch gestreute Elektronen detektiert werden.

(

G=k—k (11)
Diese Bedingung verbildlicht sich mit der Ewald Konstruktion (Abbildung(8)).
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00

Abbildung 8: Zu sehen ist ein Schnitt durch eine Ewaldkonstruktion fiir eine
Beugung an einem zweidimensionalen Gitter einer Oberflache. Eingezeichnet
sind der einfallende Wellenvektor k?() und der gestreute Wellenvektor E, sowie
ihre parallelen Komponenten und der Gittervektor G. Entnommen aus [4].

Eine Ewaldkugel wird konstruiert, indem zunichst das reziproke Kristall-
gitter und dann der einfallende Wellenvektor k_(; eingezeichnet wird. Der
Wellenvektor trifft auf einen reziproken Gitterpunkt und der Kreis wird
um den Ursprung von kB mit einem Radius k gezeichnet. Die gestreuten
Wellenvektoren k werden zu allen Punkten eingezeichnet, die Schnittpunkte
zwischen Stangen und Kugel sind. Der Gittervektor G ergibt sich aus der
Differenz der Streuvektoren. Durch den zweidimensionalen Fall werden auch
die parallelen Anteile der Wellenvektoren zur Oberfliche eingetragen, da die
Beugungsbedingung entlang des senkrechten Anteils beliebig erfiillt ist. Es
ergibt sich die Gleichung:

il — k) = Gy (12)

In einem LEED-Experiment wird das sich ergebende Beugungsmuster beob-
achtet und analysiert. Ein IV-LEED Experiment ist ein LEED-Experiment,
in dem die Energie der gebeugten Elektronen in einem Intervall durchgefah-
ren wird. Bei der IV-LEED Methodik werden die Reflexe aufgenommen und
ihre Intensitéatsverinderung abhéngig von der Elektronenenergie untersucht.
Die Intensitiat wird gegen die Spannung der Elektronenbeschleunigung auf-
getragen.

2.3.2 Dynamische Streutheorie

Die dynamische Streutheorie beschreibt die Streuprozesse und die Interfe-
renz an einem Festkorper. Bei der dynamischen Streutheorie werden Mehr-
fachstreuprozesse, Wechselwirkungen bei Mehrstrahlanregung, sowie Amplituden-

10
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und Phasenbeziehungen zwischen den Wellen beriicksichtigt. Hierdurch wird
eine exakte Beschreibung der Intensitéit der Beugung erméglicht.

Durch die Lauebedingung wird zwar die Position der Reflexe, nicht aber ihre
Intensitit beschrieben. Diese Informationen {iber die Intensitdt werden aus
dem sogenannten Strukturfaktor F, sowie aus dem Debye-Waller-Faktor ge-
wonnen, der die Temperaturabhéngigkeit beschreibt. Der Strukturfaktor F'
héngt von der Phasendifferenz ¢ zwischen den gebeugten Strahlen und der
Elektronendichte des Kristalls ab. Somit gilt fiir die Intensitdt die Propor-
tionalitét:

I |F)? (13)

Der Debye-Waller-Faktor entspringt der thermischen Bewegung der Atome
im Gitter. Eine steigende Temperatur fithrt zu einer exponentiellen Ver-
minderung der Intensitidt. Daher sollte eine Messung bei méglichst gerin-
ger Temperatur, also einem thermisch ruhigem Atomgitter, stattfinden. Die
Kalkulationen sind fiir einen senkrechten Einfall des Elektronenstrahls vor-
gesehen.

Durch den grofien Streuquerschnitt niederenergetischer Elektronen treten
vermehrt Mehrfachstreuungen auf (6). Durch diesen Effekt ergeben sich
mehrere Phénomene:

Zum Einen streut das Atom die eintreffende ebene Welle direkt, also die
Primérwelle, zum anderen streut das Atom die gebeugten Wellen seiner um-
liegenden Atome. Dies beruht jedoch auf Gegenseitigkeit. Durch die Wech-
selwirkungen, um alle Streuprozesse mit einzurechnen, wird der Strukturfak-
tor F' durch einen dynamischen Strukturfaktor ersetzt. Somit wirkt sich auch
die Mehrfachstreuung auf die Intensitdt aus, wodurch diese abhéngig von
der Struktur der untersuchten Einheitszelle wird. Damit lasst sich durch die
oberflichenintensive Methode IV-LEED, durch die Untersuchung der Inten-
sitatsverlaufe, sehr genau die Oberflichenstruktur untersuchen. Da aus der
Intensitit jedoch nicht direkt die Struktur errechnet werden kann, werden
durch die dynamische Streutheorie die Intensitéiten verschiedener Modelle
zu der Oberfliche berechnet und mit den experimentellen Daten verglichen.
Die Zusammenfithrung von Experiment und Theorie wird in Grafik 15 ge-
zeigt. Ein Ma8 fiir die Ubereinstimmung liefert der Pendry-R Faktor (3.5.4).

Bei den Kalkulationen zum Experiment wird zunéchst die Streuung an ei-
nem Atom als Phasensprung beschrieben. Anschliefend wird eine Schicht
aus diesen Atomen gebildet, um die Mehrfachbeugung innerhalb dieser Lage
miteinzubeziehen. AbschlieBend werden die Lagen aufgeschichtet und auch
hier die Mehrfachbeugung zwischen den Ebenen eingerechnet. Durch die
mehrfach beugenden Prozesse wird eine Simulation sehr rechenaufwéindig
und der Rechenaufwand erhoht sich mit steigender Grofie der Einheitszelle.

11
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Das Potential eines Kristalls wird durch das sogenannte Muffin-Tin-Modell
genihert. Dieses Modell schneidet das radialsymmetrische Potential um das
Atom in einem gewdhlten Abstand ab und ersetzt es durch ein konstantes
Potential mit dem Wert des Realteils des inneren Potentials Vj,.. Die sphéri-
schen Atompotentiale enthalten die Einfliisse durch andere Atome und somit
sind Fernkraftwirkungen enthalten. Durch das Muffin-Tin-Modell ist es je-
doch moglich, die Streuung auf einen Phasensprung reduzieren zu kénnen.
Das konstante Potential zwischen den Atomen erleichtert zudem die Be-
schreibung der Propagation des Elektrons im Kristall ungemein. Dies stellt
eine Annéherung dar, welche durch die guten Ubereinstimmungen zwischen
Experiment und Theorie gerechtfertigt sind.

12



3 EXPERIMENTELLE GRUNDLAGEN

3 Experimentelle Grundlagen

3.1 Ultrahochvakuum (UHV)

Um eine moglichst intakte Oberfliche nach einer Praparation (3.4) einer
Probe ldngerfristig zu bewahren, muss diese vor Adsorbaten geschiitzt wer-
den, da schon kleine Verunreinigungen bei der oberflichensensitiven Me-
thode TV-LEED zu schlechteren Ergebnissen fiihren. Adsorbate sind Ato-
me, die sich an die Oberfliche binden. Dabei ist zwischen der gewollten
Uberstruktur und ungewollter Verschmutzung zu unterscheiden. Die gewoll-
te Uberstruktur bildet sich durch Auftragen von Adsorbaten mittels eines
Verdampfers, die Verschmutzung stammt aus der Restatmosphére der Vaku-
umkammer. Die Restgasatmosphére resultiert aus Desorption vom Material
der Kammer, kleinen Lecks und dem Ausgasen mancher Materialien, sowie
der Kammer selbst. Die beste Moglichkeit eine Verschmutzung zu verhin-
dern, ist anfangs die Probe gut zu reinigen und dann in einer schiitzenden
Umgebung aufzubewahren, wozu sich eine Vakuumkammer eignet. Hierbei
gilt, je starker das Vakuum ist, desto langsamer verschmutzt die Probe. Ein
Maf fiir die Verunreinigungsgeschwindigkeit ist die Monolagenzeit 7, welche
sich aus ng, der Dichte der Oberflichenatome und j, der Teilchenstrom-
dichte errechnen lédsst. Die Monolagenzeit 7 beschreibt die Dauer, bis die
Oberflache vollstandig von einer Adsorbatlage bedeckt ist:

no . nov QﬂkaT
J p
Demnach wire ein moglichst starkes Vakuum, beziehungsweise geringer Druck,
sinnvoll, technisch jedoch nicht beliebig moglich. Zum Aufrechterhalten eines
geringen Drucks ist eine Vielzahl von Geréten notig, die im Versuchsaufbau
(3.3) néher erklirt werden.

Die Kammer selbst sollte, um UHV geeignet zu sein, aus einem méglichst
undurchléssigen, stabilen und nicht selber ausgasendem Material bestehen.
Pumpen reduzieren die Atmosphire in der Kammer, wobei hier schwach
gebundene Partikel schnell abgepumpt werden, da sie quasi sofortig bei ge-
ringem Druck desorbieren. Stark gebundene Partikel desorbieren nicht und
stellen somit auch kein Problem dar, die mittelméflig gebundenen Molekiile,
insbesondere Wasser, desorbieren mit der Zeit und fithren zu den Adsorbaten
auf der Probe. Nach dem Abpumpen wird eine Vakuumkammer ausgegast,
also erhitzt, denn durch die Wirme losen sich Adsorbate schneller.

(14)

T =

3.2 LEED-Aufbau und Funktion

In diesem Versuch wurde die Messmethodik Low Energy Electron Diffrac-
tion, kurz LEED, verwendet. Dazu werden Elektronen in einem niedrigen
Energiebereich von 20-500eV an den Oberflichenatomen gebeugt. Dies ent-
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3 EXPERIMENTELLE GRUNDLAGEN

spricht etwa einer Wellenléinge von 0,6/01 bis 2,7/1, was der Groflenordnung
der atomaren Abstédnde entspricht. Die de-Broglie Wellenldnge eines Teil-
chens ist gegeben durch 8.

Durch die daraus resultierende geringe mittlere freie Weglénge der Elektro-
nen, bleibt auch die Eindringtiefe dieser sehr gering (Abbildung 9), bei etwa
5A bis 10A und so findet die Streuung in den oberen Ebenen der Oberfléche
statt. Im verwendeten Energiebereich liegt die Eindringtiefe bei 5/1, was der
Grofe der kubischen Einheitszelle von Silicium entspricht. Die geringe Ein-
dringtiefe macht diese Methodik sehr oberflichensensitiv und ist daher eine
gute Methodik, um eine Oberfliche genauer auf kleine Strukturunterschiede
zu untersuchen.

T T T

10 20 50 100 200 500 1000 2000
kinetische Energie der Elektronen [eV]

Abbildung 9: Abgebildet ist die mittlere freie Wegldnge von Elektronen in
verschiedenen Materialien abhéngig von ihrer Energie. Die Eindringtiefe ent-
spricht im gewihlten Energieintervall etwa 5121, was der kubischen Einheits-
zelle des Siliciums entspricht. Entnommen aus [7].

Die oberste Schicht stellt die Uberstruktur dar, aber auch die Ebenen dar-
unter sind rekonstruiert, beispielsweise durch verdnderte Ebenenabstédnde.
Es werden auch Informationen iiber diese Ebenen erhalten, was bei Ober-
flichensimulationen starke Auswirkungen haben kann.

Die Reflexpositionen ergeben sich aus der Ewaldkonstruktion, wie im Kapi-
tel(2.3.1) beschrieben und in Abbildung(10) zu sehen. Dabei erhellen und
verdunkeln sich die Reflexe je nach konstruktiver und destruktiver Interfe-
renz.

14



3 EXPERIMENTELLE GRUNDLAGEN

~_Y
20 [f0 foo 10 20

Abbildung 10: Abgebildet sind die Reflexe, die sich aus der Ewaldkugel
ergeben. Hier ist auch die gingige Methode zur Benennung der Hauptreflexe
angegeben. Entnommen aus [4].

Der Aufbau eines LEED ist in Abbildung(11) zu sehen. Dabei handelt es
sich um die genutzte Art von LEED-Messgerdt. Die Hauptkomponenten
sind die Elektronenkanone, der Probenhalter, die microchannelplate (kurz
MCP), sowie der Fluoreszenzschirm. Die Elektronenkanone produziert einen
gebiindelten Elektronenstrahl mit niedriger Energie. Der Fluoreszenzschirm
mit seinen 4 Gittern dient der Beobachtung des Beugungsbildes, welches
aus den gebeugten Elektronen entsteht. Die Probe ist mittig vor der Elek-
tronenkanone und dem Schirm platziert, wodurch der (0,0) Reflex auf dem
Schirm von der Elektronenkanone verdeckt wird, sowie auch einige ande-
re Reflexe durch das zur Kanone fithrende Kabel. Dies ist beispielsweise in
Abbildung(15) zu erkennen.
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Abbildung 11: Dargestellt ist die Skizze eines LEED Versuchaufbaus, beste-
hend aus Elektronenkanone, Fluoreszenzschirm und Probe. Im durchgefiihr-
ten Versuch befindet sich die Kathode zwischen Schirm und Probe. Der
Unterschied zum Aufbau eines MCP-LEEDS liegt darin, dass der Schirm
zwar ortsgleich liegt, jedoch nicht gekriimmt ist. Vor dem Schirm befindet
sich die MCP. Entnommen aus [4].

Die Elektronenkanone besteht aus einem Filament mit einem Wehneltzy-
linder und einer elektrostatischen Linse. Das Filament liegt auf einem ne-
gativen Potential von —V, wiahrend die Probe und das erste Gitter geerdet
sind. Durch das geerdete Gitter findet die Beugung in einem feldfreien Raum
statt. Das zweite und dritte Gitter verhindern das Auftreffen der inelastisch
gebeugten Elektronen auf dem Schirm, denn sie liegen auf einem etwas gerin-
geren Potential als der Schirm. Dabei gilt, je grofler das Delta zum Schirm,
desto heller sind die Reflexe auf dem Schirm, aber auch die Hintergrundhel-
ligkeit. Ziel hierbei ist, moglichst helle Reflexe im Vergleich zum Hintergrund
zu bekommen, also einen grofitmoglichen Kontrast. Das vierte Gitter liegt
auf dem Erdpotential und schirmt die anderen Gitter vor dem Feld des
Schirmes ab, der im Kilovoltbereich liegt. Die elastisch gestreuten Elektro-
nen werden nach Passieren der Gitter auf den Schirm beschleunigt, wo sie
dann das Beugungsbild erzeugen. Eine Kamera nimmt dann das Bild, vom
fiir jede durchfahrene Energie der Elektronenkanone auf, und sendet dieses
an den Computer, an dem die Daten dann weiter ausgewertet werden.

Bei einem MCP-LEED werden die Elektronen nicht direkt nach den vier
Gittern auf den Schirm treffen. Zuvor werden sie durch die MCP zwischen
Gittern und Schirm vervielfacht und treffen dann auf einen geraden Schirm.
Durch die Projektion des Bildes einer Kugel auf eine ebene Fliche kommt

16



3 EXPERIMENTELLE GRUNDLAGEN

es zu einem Projektionsfehler.

FEinstellbar sind die Spannungsparameter von Schirm, Fokus, Strahl, Gitter
und Wehneltzylinder, sowie der Strom am Filament.

Die Interpretation eines LEED Bildes ist nicht trivial. Das LEED Bild zeigt
nicht das reale Gitter, sondern dessen reziprokes Gitter. Die Umrechnung
wurde bereits im Grundlagenkapitel(2.2) erklért. Dies wird in der Abbildung
12 beispielhaft fiir simple Strukturen gezeigt.

Real-space LEED pattern
lattice {reciprocal lattice)
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Abbildung 12: Simple Gitter dargestellt im realen Raum und reziprokem
Raum. Es wird deutlich, wie sich Gitterpunkte des Substrates und der Uber-
struktur auf das LEED-Bild auswirken. Entnommen aus [4].

Die einzelnen Intensitdtsmaxima, auch Reflexe genannt, konnen unterschied-
lich hell sein. Auch dies wird von der Struktur der Oberfliche verursacht.
Das zu erwartende Beugungsbild fiir eine Oberfliche kann durch Computer-
simulationen berechnet werden (2.3.2).

3.3 Kammer- und Versuchsaufbau

In diesem Kapitel werden sowohl die gesamte Kammer, als auch die Haupt-
kammer und der gebaute Verdampfer gezeigt und erlautert.
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3 EXPERIMENTELLE GRUNDLAGEN

3.3.1 Kammer

Die Hauptkammer, in der die Messungen durchgefiihrt wurden, hingt mit
einer weiteren Kammer und einer Schleuse, die sich beide Kammern teilen,
zusammen. Die Schleuse arbeitet mit einem Vorvakuum und einer Turbo-
molekularpumpe und wird fiir die Versuche mittels eines Schiebeventils von
der Hauptkammer getrennt.

Transferstabe ——»

/ [ ] Probe

| ( J
v v UHV-Kammer

Schleuse  Ventil / Verdampfer

l .

!

Manipulator&

' [ ]
Pumpen —»
<«— LEED

Abbildung 13: Die Hauptkammer ist mit Mess- und Préparationsgeriten
ausgestattet, sowie mit Fenstern, Temperaturmessung und einem bewegli-
chen Probenteller auf einem Arm.

Die Pumpen sind an ein Vorvakuum angeschlossen, welches durch eine Ro-
tationspumpe oder eine Kompressorpumpe erzeugt wird. Sie reduziert den
Druck von 102 mbar auf 10! mbar. Eine Turbomolekularpumpe verstiirkt
das Vakuum dann auf 10~® mbar und die Ionen Getter Pumpe schafft dann
einen Idealdruck von 1071 mbar, was mit diesem Aufbau bei der Messung al-
lerdings nicht ganz erreicht werden konnte. Der Druck lag bei 5-10~'° mbar.
Die Turbomolekularpumpe wird erst ab einem Druck von unter 5 mbar ein-
geschaltet. Der Arbeitsdruck soll durch die Ionengetter- und Titansublimati-
onspumpe gehalten werden. Wiahrend der Benutzung der Kammer wird der
Druck in der Kammer durch zwei Druckmesser erfasst, ein Piranivakuum-
meter fiir den Vordruckbereich und ein Extraktor-lonisationsvakuummeter
im UHV-Bereich.

Trotz UHV sollten Experimente schnell durchgefiithrt werden, da es durch
die Restatmosphére dennoch nach (14) zu Verunreinigungen kommt, welche
die Oberflichenstruktur veréndern.
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Die Probe wird mittels eines Transferstabes durch eine Schleuse in die Vor-
kammer gebracht und mithilfe eines weiteren Transferstabs durch ein Ventil
in die Hauptkammer. Dieses Einschleusen in Stufen findet statt, damit nicht
fiir das Einfiihren einer neuen Probe die gesamte Kammer beliiftet werden
muss. Innerhalb der Kammer wird die Probe mittels eines Manipulators
bewegt, wobei die Probe hierbei in einem Probenteller ruht. Der Manipula-
tor erlaubt eine sehr genaue Positionierung der Probe vor dem Verdampfer
und der LEED-Optik. Dazu ist dieser in fiinf Freiheitsgraden beweglich: Die
Translation ist in alle drei Raumrichtungen méglich, sowie die Drehung um
zwel Winkel. Die Drehung um die Oberflichennormale ist nicht moglich. Die
im Probenhalter befestigte Probe kann durch Leitungen am Probenhalter-
arm per Stickstoff gekiihlt werden. Auch eine Erhitzung mittels Direktstrom
ist moglich. Die Temperatur an der Probe wird iiber ein Thermoelement ge-
messen, sowie mit einem Pyrometer durch ein Fenster der Kammer beim
Ausgasen und Flashen.

Das LEED ist an der Seite der Kammer angebracht, der Verdampfer auf der
Unterseite der Kammer. FEine Skizze dieses Kammersystems ist in Abbildung
13 zu sehen.

3.3.2 Verdampfer

Fiir den Versuch wurde ein selbstgebauter Verdampfer verwendet, der aus
FEinzelteilen anderer Verdampfer zusammengestellt wurde, um das Gold in
entsprechender Menge auf die Siliciumoberfliche aufzutragen. Die Verdamp-
ferteile wurden von der Feinmechanischen Werkstatt der Universitdt Osna-
briick gefertigt. Der Verdampfer wurde unter Aufsicht an die Kammer an-
gebracht.
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Abbildung 14: Abgebildet ist eine schematische Darstellung des Verdamp-
fers. Die Funktionsweise wird im Text erldutert. Entnommen aus [8].

Durch den Gliihelektrischen Effekt treten freie Elektronen aus dem Fila-
ment aus. Die Elektronen aus dem Filament treffen beschleunigt auf den
auf positiver Spannung liegenden Tiegel und erhitzen ihn. Das sich im Tie-
gel befindende Gold schmilzt und verdampft, wobei es dann entweder auf
den geschlossenen Shutter oder, bei gedffnetem Shutter, durch die Offnung
auf die Probe trifft. Das Gehéduse wird wassergekiihlt.

Der Schwingquarz funktionierte nicht wie vorgesehen, weshalb die aufge-
tragene Menge iiber die Zeit des Aufdampfens und iiber den Strom am
Filament, also die Leistung, kontrolliert wurde. Die Spannung zum Tiegel
betrug immer 1000 V. Der Strom am Filament betrug 2,71 A. Dies resul-
tiert in einem Emissionsstrom von I = 30,7 mA. Wurde die gewiinschte
Zeitspanne lang aufgetragen, so wurde der Shutter geschlossen. Auch wenn
der Schwingquarz nicht funktionierte, so war mit dieser Methode trotzdem
eine Reproduzierbarkeit moglich. Eine schematische Zeichnung ist zur Ver-
deutlichung in Abbildung 14 zu sehen.

Der Verdampfer ist mit einer Wasserkiithlung ausgestattet, so wird ein Uber-
hitzen und Erhitzen der Kammer verhindert und somit ein Steigen des
Drucks in der Kammer.

3.4 Praparation

Zur Praparation wurde die in die Kammer eingefiihrte Siliciumoberfléache,
etwa 5x15 mm, mit dem Probenarm vor ein Fenster gefahren. Durch die
elektrischen Kontakte am Probenhalter kann die Probe mittels Direktstrom
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geheizt werden. Zun#chst wird das Substrat fiir einige Stunden ausgegast
bei 650°C. Um den Reinigungsprozess abzuschlieflen, wird ein weiteres Ver-
fahren namens flash annealing genutzt. Hierbei wird die Probe moglichst
schnell mehrmals bis kurz vor den Schmelzpunkt erhitzt und wieder ab-
gekiihlt. Durch das flash annealing wird die Siliciumoxidschicht und andere
Adsorbate entfernt. Liegt nach dem Sdubern die gewollte Substratstuktur
vor, so kann fortgefahren werden. Dieser Vorgang wurde fiir alle Proben
durchgefiihrt. Per LEED Bild ist die Struktur des Substrates erkennbar. Die
7x7 Struktur, die vorliegen soll, ist bekannt und direkt identifizierbar.
Mithilfe des Probenarms wurde die Probe vor den Verdampfer gefahren und
die gewiinschte Menge an Gold wurde aufgetragen. Bei manchen Proben
wurde nach dem Aufdampfen nochmals nach geheizt.

Der gewiinschten Uberstruktur wurde sich in Schritten mittels eines bekann-
ten Phasendiagramms angenéhert [9].

3.5 Auswertungsmethodik

Die Aufnahme und Auswertung der Bilder wird genau geschildert, da dies
einen wesentlichen Anteil, neben der Probenpraparation, an der Qualitit
der Ergebnisse tragt.

3.5.1 Aufnahmemethodik

Die im Experiment aufgenommenen LEED Bilder wurden jeweils mit meh-
reren Bildern der gleichen Settings gemittelt. Dies wird averaging genannt.
Diese Art der Aufnahme wurde zuvor an Si[100] getestet und hat die Auf-
nahmen im Vergleich zum Einzelbild verbessert.

Hierzu wurde die Chanelplate Spannung verringert und die Aufnahme von
einem Bild mit 100ms Belichtungszeit erhcht auf 20 Bilder mit 50ms Belich-
tungszeit. Hierbei musste zwischen Erhhung der Qualitdt und dem damit
verbundenen Zeitaufwand abgewiigt werden, da 20 Aufnahmen mit 50ms
Belichtungszeit erheblich ldnger dauerten als die erwartete Sekunde. Die
Verzogerung entspringt dem Aufnahmeprogramm und konnte im Rahmen
dieser Arbeit nicht verbessert werden. Eine Aufnahme eines Datensatzes
iiber das gesamte Energieintervall dauerte etwa eine halbe Stunde.

Bei Aufnahmen ohne Averaging, wie in Abbildung (15), liegen diverse Pro-
bleme vor, unter Anderem fiillt es der Auswertungssoftware im néchsten
Schritt schwer die Daten automatisch auszuwerten (siehe 3.5.2), verursacht
durch zu geringen Kontrast in den Aufnahmen.
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Abbildung 15: Aufnahme von Si[100] ohne Averaging. Die Energie der Auf-
nahme ist 135eV. Zur besseren Sichtbarkeit wurde das LEED-Bild farblich
invertiert.

Das Rauschen wird ebenfalls durch die Kiihlung der Probe verringert. Al-
lerdings sind beide Bilder (15) und (16) gekiihlte Aufnahmen. Die Aufnah-
mesoftware speichert die Intensitdt mit 8 Bit, also Intensitdten zwischen 0
und 255. Dabei ist das Maximum von 255 nicht der hellste Punkt, sondern
eine vom Programm definierte Intensitéit, wodurch es zu Ubersteuerungen
von Pixeln kommen kann. Bei der Aufnahme ohne Averaging werden Kur-
ven wiederholt {iberbelichtet, was zu Fehlern in den IV-Kurven, die aus den
Einzelaufnahmen erstellt werden, fiihrt.

In der Aufnahme (16) ist zu erkennen, dass die Hintergrundintensitit bei
gleicher Energie verringert wurde, wihrend die Reflexe nicht mehr iibersteu-
ern. Selbst mit dem Auge sind nun mehr Details zu erkennen, wie die nun
erkennbaren Streaks zwischen den Reflexen. Die Reflexe sind nun mit we-
niger Arbeit auswertbar. Es liegen mehr Details im IV-Spektrum vor, was
den zusétzlichen Zeitaufwand bei den Aufnahmen lohnend macht.
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Abbildung 16: Aufnahme mit Si[100] mit Averaging. Die Energie der Auf-
nahme ist 135eV und es handelt sich um die gleiche Probe wie in Abbildung
15. Zur besseren Sichtbarkeit wurde das LEED-Bild farblich invertiert.

3.5.2 Rohdaten Auswertung

Die Auswertung der Beugungsbildern iiber eine Serie von Energien der Elek-
tronen, erfolgt durch die von Jascha Bahlmann geschriebenen Matlab Pro-
gramme, welche hier den entsprechenden Dateinamen tragen werden. Ver-
wendet wurden die Programme I'V-Messung, IV-Korrektur und DataOrg.

Zunichst werden mittels des Programms I'V-Messung die LEED-Bilder nach-
einander ausgewertet, um Intensitatskurven der einzelnen Reflexe zu kreie-
ren, auch wird hier eine Rol (Region of Interest) gesetzt. IV-Messung er-
kennt nach Markierung die Reflexe und folgt ihnen von Bild zu Bild, wobei
die Intensitdt dabei durch den totalen Wert der gemittelten Intensitidt im
markierten Kreis, einem Radius um den Peak, abziiglich der Hintergrund-
helligkeit, ermittelt wird. Dies geschieht, soweit das Programm kann, auto-
matisch. Sollten bei einzelnen Bildern Probleme auftreten, lédsst sich die Rol
per Hand setzen. Bereits in diesem Schritt werden erste Reflexe begriindet
aussortiert, da sie von Flecken auf den Aufnahmen teils verdeckt werden,
der Energiebereich zu klein ist, da sie frith in den Rand der Elektronenka-
none laufen, oder ein nebenliegender Hauptreflex zu sehr den Nebenreflex
iiberstrahlt, wodurch der Verlauf des Spektrums nicht mehr glaubwiirdig
ist. Das Aussortieren von Reflexen erfolgt vor dem Wissen um die Giite der
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Kurven fiir den Pendry-R Faktor.

Mittels des Programms IV-Korrektur wurden Aufnahmefehler, sowie leich-
tes Rauschen entfernt. Messbereiche werden hier ebenfalls zusammengefiigt.
Die Messdaten konnten nicht mit gleichen Einstellungen iiber den gesam-
ten Energiebereich aufgenommen werden, weshalb die Datenséitze in zwei
Teilen aufgenommen werden mussten, da mit steigender Energie der Win-
kel der Probe gedndert werden musste, um einen senkrechten Kinfall zu
gewihrleisten. Ebenfalls wurden mit diesem Programm Teile von Kurven
weggeschnitten, falls hier festgestellt wurde, dass der Nachbarreflex mit in
den Untersuchten hineingestrahlt hat. Auch konnten mit diesem Programm
die IV-Kurven gegléttet werden.

Durch die Rotationsdoménen sind immer drei Reflexe symmetriesiquivalent,
was bedeutet, dass ihre Spektren genau gleich sein sollten. Mittelt man diese,
so kann man den Einfluss von statistischen Fehlern in der Datenaufnahme
verringern. Héndisch wurden diese Symmetriegleichen durch ein kleines ei-
genes Skript zusammengefasst.

Mit dem Programm DataOrg war der Vergleich mit dem errechneten Mo-
dell, sowie mit anderen I'V-Kurven, méglich. Das Programm arbeitet mit
dem Pendry-R Faktor als Bewertungskriterium 3.5.4.

3.5.3 IV-Kurven Simulation

Bei der Simulation werden mehrere Parameter variiert. Dabei handelt es sich
um die Schwingungsparameter des Siliciums im Bulk und an der Oberfléche,
sowie den Schwingungsparameter vom Gold. Dariiber hinaus wird der Para-
meter des Potentials V; variiert. Dieser Vorgang wird Parameteroptimierung
genannt und wurde manuell durchgefiihrt, indem viele Simulationen durch-
gefithrt wurden, wobei der Pendry-R Faktor (3.5.4) im Vergleich zu den
Rohdaten minimiert wurde.

Die Simulationen wurden anhand der dynamischen Streutheorie durchgefiihrt
2.3.2, mit dem Programm CLEED.

3.5.4 Pendry-R Faktor

FEin reliability Faktor vergleicht die simulierten IV-Spektren mit den experi-
mentellen Spektren und ist dabei ein MaSB fiir die Ubereinstimmung dieser.
Generell kann durch das Nutzen eines sogenannten reliability Faktors die
Ubereinstimmung zweier Kurven betrachtet werden. Hier wird der Pendry
R-Faktor verwendet [10], welcher die IV-Kurven in Form ihrer logarithmi-
schen Ableitung behandelt. Die Daten werden darauthin, wie in dem Pfeil-
diagramm 15 gezeigt, zusammengefiihrt.

Dies ginge ebenfalls nach Augenmaf, jedoch ist der Pendry-R Faktor quan-
titativ, wiederholbar und automatisierbar.
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Abbildung 17: Die Zusammenfiithrung der Daten durch den Pendry-R Faktor
und die darauf beruhende Variation der Parameter.

Der Pendry-R Faktor (R) nutzt die logarithmische Ableitung der IV-Kurven.
Die Berechnung ist dem Folgenden zu entnehmen:

R=3 [Won Yo PaE/ S [0, 420 a8 09

Y =L/(1+L2*V2) (16)
%
L(E) = & (17)

Durch die logarithmische Ableitung L wird der R-Faktor insensitiv auf relati-
ve Intensititen. Der R-Faktor ergibt sich aus der Differenz der Funktionen Y
aus Theorie (th) und Experiment (exp), wird durch den Nenner normiert
und iiber alle Reflexe summiert (g).

Der Pendry-R Faktor ist dadurch empfindlich auf Positionen von Hoch-
und Tiefpunkten, sowie Sattelpunkten, wihrend die relative Intensitéit we-
niger wichtig ist. Wenn die Kurven sich entgegengesetzt entwickeln, also
eine steigt, wiahrend die andere fillt, so wirkt sich dies positiv aus. Der
Pendry-R Faktor betrdgt 0, wenn die Kurven {ibereinstimmen und 1 wenn
diese keinerlei Korrelation haben. Ein Faktor von unter 0,2 gilt als sehr gut
iibereinstimmend, wihrend ein Faktor von iiber 0,5 eine schlechte Uber-
einstimmung signalisiert. Bei einem Faktor von unter 0,2 wird von einer
erfolgreichen Strukturanalyse gesprochen. Ein Pendry-R Wert einer gesam-
ten Messreihe wird durch das Mitteln der Pendry-R Werte der einzelnen
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3 EXPERIMENTELLE GRUNDLAGEN

Kurven, gewichtet nach der Lénge der Kurven ermittelt.

Gezeigt wird dieser Vergleich mit Pedry-R Faktor beispielhaft in den Abbil-

dungen 18 mit guter Ubereinstimmung und 19 mit schlechter Ubereinstim-
mung.
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Abbildung 18: Zwei Kurven, die einen geringen R-Wert von 0,088 erzeugen.
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Abbildung 19: Zwei Kurven, die einen hohen R-Wert von 0,626 erzeugen.
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4 Materialsystem

4.1 Silicium

Silicium [11] ist ein Halbmetall mit der Ordnungszahl 14 aus der 4. Haupt-
gruppe und 3. Periode des Periodensystems der Elemente und das zweith&ufigs-
te Element der Erde. Auflerdem ist es ein Heif3leiter, das heif3t, die Leitfihig-
keit nimmt mit steigender Temperatur zu, was zu einem hohen Widerstand
bei Raumtemperatur fithrt. Die Schmelztemperatur liegt bei 1683 K, seine
Elektronenkonfiguration lautet [Ne]3s23p?. Silicium ist ein wichtiges Ele-
ment fiir die Elektronik und dient dariiber hinaus zur Definition des Kilo-
gramms, auch im menschlichen Korper kommt es vor. Silicium entstammt
der Explosion massiver Sterne und weifler Zwerge.

Da in der Elektronik-Industrie Silicium bereits in Form von Wafern ver-
wendet wird, liegt ein grundsétzliches Interesse an Nanodridhten auf Silici-
um vor. Durch die hybridisierenden Orbitale 2s und 2p entstehen vier sp>-
Hybridorbitale in tetraedischer Anordnung. Silicium liegt damit in der Dia-
mantstruktur vor, einem fcc Gitter mit einem zusétzlichen Basisatom von
1/4 in der Raumdiagonalen (20). Die kubische Gitterkonstante entspricht
5,43 A mit einem Atomabstand von 2,35 A.

. §

Abbildung 20: Abgebildet ist eine kubische Einheitszelle von Silicium. Die
Struktur wird auch Diamantstruktur genannt. Entnommen aus [12].

Verwendet wurde das Silicium(111). Es entspricht einem Schnitt in der
Raumdiagonalen des Kristalls, so dass so immer zwei Ebenen gepaart nah
aneinander liegen. Die sich ergebende Einheitszelle ist hexagonal mit einer
Seitenléinge von 3,84 A. Die Oberfliche rekonstruiert durch nicht gesiittigte
Bindungen, in eine energetisch giinstigere Anordnung, neu zu einer (7x7)-
Struktur. (siehe Abbildung 21). Auch kann eine (2x1)-Struktur entstehen,
jedoch nur, wenn das Substrat gebrochen wird. Dariiber hinaus ist die (2x1)-
Struktur metastabil und geht bei steigender Temperatur oder auch generell
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4 MATERIALSYSTEM

nach einiger Zeit irreversibel in die (7x7)-Struktur iiber. Fiir diese (7x7)-
Struktur liegt das dimer-adatom-sttacking fault model (DAS-Modell) vor.
Dieses ist das in Abbildung 21 gezeigte Modell. Die Einheitszelle der (7x7)-
Struktur ist siebenmal gréfler als die Einheitszelle der nicht rekonstruierten
Oberflache.

versetzte Stapelung . unversetzte Stapelung

Si(111)-(7x7)

Abbildung 21: Silicium(7x7) Oberflichenrekonstruktion in der Oben- und
Seitenansicht. Das Modell besteht aus 12 Adatomen, 6 Restatomen, 9 Di-
meren und einem Eckstiick pro Einheitszelle, auch corner hole genannt. Die
(7x7)-Struktur besteht aus zwei dreieckigen Einheiten, von denen eine ei-
ne versetzte Stapelung aufweist. Die Einheitszelle ist grau hervorgehoben.
Entnommen aus [13].

Zum Kalibrieren der Messtechnik wurde Si[100] verwendet. Diese Oberfléiche
weist eine (1x2)-Struktur auf, die sich bei tiefen Temperaturen in eine (4x2)
Struktur umwandelt [14].

4.2 Gold

Gold [15] ist ein Ubergangsmetall der ersten Nebengruppe (Gruppe 11) mit
der Ordnungszahl 79. Der Siedepunkt liegt bei 3243 K und der Schmelz-
punkt bei 1337,33 K. Die Elektronenkonfiguration lautet [Xe]4f45d'%6s
und es liegt ein stabiles Isotop vor. Gold ist ein guter elektrischer Leiter,
auch bei Raumtemperatur. Dariiber hinaus ist es ein reaktionstriages Ele-
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4 MATERIALSYSTEM

ment und weist eine hohe Korrosionsbesténdigkeit auf.

Gold ist eins der ersten vom Menschen genutzten Metalle, das in reiner Form
in der Natur vorkommt. Es dient als Wahrung und wird in der heutigen
Technik verwendet. Gold entstammt aus Vorgéngen der Neutronensternver-
schmelzung.

4.3 Si(111)-5x2-Au

Die Entdeckung der Uberstruktur geschah 1969 durch Bishop und Rivier [1].
Seither ist sie von Interesse, da die Oberflichenrekonstruktion zur Ausbil-
dung von Nanodrihten fithrt. Auch bei tiefen Temperaturen bis 20K bleibt
die Si(111)-5x2-Au Uberstruktur metallisch leitend. Diese gleichbleibende
Eigenschaft ist wichtig, da die LEED-Untersuchung bei tiefen Temperatu-
ren stattfindet [16].

Derzeit ist nicht abschlieflend geklirt, ob das EBH-Modell nach Erwin, Bar-
ke und Himpsel [2] oder das KK-Modell nach Kwon-Kang [3], welche sich
nur geringfiigig voneinander unterscheiden, die Struktur richtig wiedergibt.
Das KK-Modell verfiigt dabei iiber ein Goldatom mehr pro Einheitszelle, als
das EBH-Modell. Das EBH-Modell zeichnet sich durch seine einfache (Au
S) und doppelte (Au D) Goldkette aus, das AN-Modell durch Y-férmige
Einheiten. Visualisiert dargestellt ist dies in Abbildung 22.

Das EBH-Modell geht von einer HCC-Struktur des Siliciums aus und die
(5x2)-Elementarzelle weist sechs Goldatome auf, die die Siliciumatome er-
setzen. Zwischen den Goldketten befinden sich Siliciumatome mit einer Peri-
odizitdt von (5x1), aufgrund der Dimerisierung weist die Elementarzelle eine
(5x2) Periodizitdt auf. Dies ldsst sich im Beugungsbild anhand der Streaks
beobachten, da benachbarte Goldketten unkorreliert sind [17].

a) EBH b) AN
> K ::,""‘4* S Y7 7 ..(1
-4 I’Q-i nl: Dade Do{E K 0N 72%% [12]
Drauf- 50 _2.:&-)- AN d XX H 7SS
sicht 204 T US| A T Ak
TOOREGIS LSS oS0 <K
e Ve Ve S e Vg \*j’*fﬂ(i
SOSGIIS YUY v eSSk
Se|t_en- s oy - Sus ﬂ’A,\.efg,%lju;yp; h
ansicht & e SR SRS e S e B S e 5 \ =
__ ’ T [i12]
> Siliciumatom <« Goldatom

Abbildung 22: Abgebildet sind das EBH- und KK-Modell, sowie das veral-
tete AN-Modell. Die rot eingezeichneten Atome stellen die Goldatome dar.
Das unterscheidende Zusatzgoldatom ist im KK-Modell gekennzeichnet. Die
gestrichelten Késten kennzeichnen die Elementarzellen.
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Zu dieser Oberfliche liegen eine Vielzahl an Untersuchungen mittels ver-
schiedener Methoden vor. Welches dieser beiden Modelle (EBH und KK)
korrekt ist, ist bereits Thema einiger Arbeiten und es steht zur Diskus-
sion ob eine Kombination der Modelle vorliegt (z.B:[18]). Das KK-Modell
wird zurzeit bevorzugt, jedoch findet weiterhin eine Diskussion zu diesem
Thema statt. Experimente mittels Surface X-Ray Diffraction schlieffen das
AN-Modell aus, wihrend das KK-Modell gegeniiber dem EBH-Modell be-
vorzugt wird [19].

Die Beschichtungsdicke liegt zwischen 0,6 und 0,8 Monolagen. Die Struk-
tur entsteht beim Auftragen von Gold auf ein Si(111)-7x7 Substrat in ei-
nem Temperaturfenster von etwa 700°C bis 800°C' [9]. Eine Préparation der
Struktur erweist sich durch die spezifischen Parameter als schwierig, zumal
die Beschichtungsdicke in Experimenten unterschiedlich ausfillt. Die Ober-
fliche tritt mit drei Rotationsdoménen auf der Oberfliche auf, was dem
hexagonalen Charakter des Siliciums entstammt.

Das KK-Modell weist ein zusétzliches Goldatom pro Einheitszelle auf, was
in der Abbildung 22 markiert ist. Dieses zusétzliche Atom befindet sich
zwischen der Einzel- und Doppelreihe aus Goldatomen, wodurch sich neue
Bindungen bilden und eine hohere Beschichtungsdicke beim KK-Modell, als
beim EBH-Modell vorliegt. Beide Modelle, EBH und KK, sind sich zwar
dhnlich, es ist jedoch zu erwarten, dass sich beide Modelle bei einer Unter-
suchung mittels IV-LEED klar unterscheiden, da die Untersuchungsmethode
sehr oberflichensensitiv ist. Auch kénnten beide Modelle gleichzeitig vorlie-
gen. Durch die groe Ahnlichkeit von EBH und KK ist die Unterscheidung
dieser Modelle schwierig, besonders mit Methoden die nicht so oberflichen-
intensiv wie IV-LEED sind, wodurch es immer wieder zu widerspriichlichen
Aussagen iiber diese Oberfliche kommt.
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5 Messergebnisse und Auswertung

Bei der Praparation der Si(111)-(5x2)-Au Struktur wurden Beschichtungs-
dicke und Beschichtungstemperatur variiert, bis die gewollte Oberfliche in
Reinheit und reproduzierbar entstanden ist und gemessen werden konnte.
Da die erwiinschte (5x2)-Phase im Phasendiagramm in einem kleinen Be-
reich vorliegt, waren mehrere Versuche bis hin zur Reproduzierbarkeit nétig.
Hierbei ist eine Vielzahl an Datensétzen von 16 verschiedenen Priparatio-
nen entstanden, jedoch wurde lediglich die Hauptmessung der gesuchten 5x2
Phase unter gekiihlten Bedingungen vollsténdig aufgenommen.

Im Versuch wurde ein Siliciumsubstrat aus einem planaren Silicium(111)-
Wafer mit einer Ungenauigkeit von (£0, 1°) verwendet. Durch seine planare
Beschaffenheit sind die drei Rotationsdoménen im Versuch etwa gleich stark
ausgepragt. Das Gold wurde wéihrend der verschiedenen Préparationen nicht
nachgefiillt und die Kammer nicht verdndert.

Die Messdaten wurden mit dem EBH-Modell, dem KK-Modell und einer
Version des KK-Modells, erstellt von Prof. Dr. Simone Sanna, verglichen.
Die als EBH und KK benannten Modelle weisen jeweils 3 rekonstruierte
bilayer Silicium unter den Nanodriéhten auf. Das als KK-tiefe bezeichnete
Modell weist mehr rekonstruierte Lagen auf. Die Herangehensweise und die
Grundlagen zu diesem Versuch, wie auch der Simulation der Daten, sowie
das Zusammenfiihren von Theorie und Experiment wurde in den Vorkapiteln
geschildert.

5.1 Messungen

In diesem Unterkapitel wird auf die Messung und die Préparation der ver-
schiedenen beobachteten Oberflichenstrukturen Bezug genommen.

5.1.1 Gemessene Uberstrukturen

Durch die Vielzahl der Messungen kann ein Temperatur- und Bedeckungsbe-
reich der Si(111)-(5x2)-Au Phase abgeschétzt werden, wobei die Messungen
nicht zahlreich genug ausfallen, um ein eigenes Phasendiagramm mit ausrei-
chend Aussagekraft erstellen zu kénnen.

Aufgenommen wurden die Strukturen (7x7) des Silizium-Bulks, die gewollte
(5x2) Bedeckung und die v/3xv/3 Struktur, sowie Mischungen dieser Struk-
turen und Mischungen mit einer (1x1)-Struktur, welche durch hohe Tempe-
raturen beim Préparieren entsteht. Durch die zu geringe Anzahl der Mess-
punkte kénnen die Bereiche der Phasen auf der Oberfliiche im Phasendia-
gramm nicht genau abgegrenzt werden, was zu einer hohen Ungenauigkeit
fithrt. Dennoch wurde ein Phasendiagramm visualisiert (23), um die Mes-
sungen, die markiert sind, einordnend festzuhalten, da im Folgenden nicht
auf jede Messung eingegangen wird.
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Abbildung 23: Gezeigt wird das selbst erstellte Phasendiagramm. Die Tem-
peratur ist in Grad Celsius angegeben, die Bedeckung wurde gegen die Auf-
tragungszeit ersetzt. Die Datenlage ist zu gering um die Bereiche eindeutig
ziehen zu konnen.

Die LEED-Bilder der (5x2)-Bedeckung sind im Temperaturbereich von 700C°
bis 800C° am hochwertigsten bei gleich langer Auftragungszeit. Die Streaks
sind besser erkennbar und die (5x2)-Struktur auf den LEED-Bildern klar
ausgeprégt. In dem Phasendiagramm ist die (5x2)-Bedeckung zwischen der
(7x7)-Bedeckung und der (v/3xv/3)-Bedeckung auf der Zeitskala positioniert.
Am Phasendiagramm ist zudem erkennbar, dass zunéchst die Beschichtungs-
dicke, durch die Beschichtungszeit, der (5x2)-Bedeckung ermittelt wurde,
dann die Temperatur mit der hochwertigsten (5x2)-Bedeckung.
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5.1.2  Si(111)-(5x2)-Au

Gezeigt wird hier ein LEED-Bild (25), welches dem Datensatz entstammt,
der fiir die IV-LEED Analyse verwendet wurde. Zu sehen ist das LEED-
Bild der Si(111)-(5x2)-Au Struktur und im Folgenden wird auf diese IV-
LEED Messreihe Bezug genommen, wenn von den Messdaten der Si(111)-
(5x2)-Au Struktur gesprochen wird. Es handelt sich dabei um die finalisierte
Messung, die reproduzierbar war. Die Probe wurde bei 750 Grad Celsius fiir
61 Sekunden mit einem Filamentstrom von 30,7mA am Tiegel bedampft und
nach dem Bedampfungsvorgang nicht weiter erhitzt. Vor dem Auftragen des
Goldes wurde das Vorliegen einer Si-7x7 Struktur {iberpriift. Das vorliegende
LEED-Bild, welches zur Uberpriifung genutzt wurde, ist im Folgenden in
Abbildung 24 zu sehen.

Abbildung 24: Ausschnitt der finalen Messung der Si(111)-(5x2)-Au Ober-
fliche zu Grunde liegenden Si-(7x7) Struktur. Zu sehen ist die Aufnahme bei
einer Energie von 120 eV. Zur besseren Sichtbarkeit wurde das LEED-Bild
farblich invertiert und dann um 20% verdunkelt.

Gemessen wurde bei einer Temperatur von —190°C bis —163°C und einem
Druck von etwa 10~° mBar. Das LEED war wie folgt eingestellt: Der Fokus
lag auf einer Spannung von 160V, das Gitter auf einer Spannung von 115V,
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das Filament auf einem Strom von 2,71A und der Schirm auf einer Span-
nung von 3,5kV, die sich davor befindende MCP (Multi channel plate) lag
auf einer Spannung von 0, 48kV. Der fokussierende Wehneltzylinder lag auf
einer Spannung von 2V.

Die préaparierte Oberfliche hatte am Ende der Messung ein Alter von et-
wa 2 Stunden. Gemessen wurde mit dem Bildmittelungsverfahren, mit 20
Bildern pro Elektronenenergieschritt mit einer Belichtungszeit von 50ms, in
zwei Intervallen, von 60eV bis 240eV und von 220eV bis 370eV, um den
senkrechten Einfall des Elektronenstrahls zu gew#hrleisten. Die Uberschnei-
dung der Intervalle dient der besseren Zusammenfiihrung der Messinterval-
le. Der Abstand der Messpunkte betrug 1eV, wodurch die Anzahl einzel-
ner Messpunkte der IV-Kurven bei iiber 12.000 Punkten vor der Mittlung
der Rotationsdoménen liegt, wenn spéter aussortierte Reflexe, nach in den
Grundlagen erwéhnten Kriterien, nicht eingerechnet werden. Die Anzahl der
ausgewerteten indquivalenten Reflexe betrégt 40. Der Datensatz sollte durch
den grofien Messbereich aussagestark sein. Durch eine Schéitzung der Peaks
weist der Datensatz 760 Peaks auf. Durch die Anzahl der gew&hlten vier
Freiheitsgrade ergibt dies eine hohe Redundanz von mindestens 190. Die
Freiheitsgrade sind die drei Schwingungsamplituden und der Imaginérteil
des inneren Potentials (V;).
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Abbildung 25: Ausschnitt der finalen Messung der Si(111)-(5x2)-Au Ober-
fliche. Zu sehen ist die gemittelte Aufnahme bei einer Energie von 120 eV.
Die (5x2)-Struktur wurde eingezeichnet und einige Streaks mit einem Pfeil
markiert. Die Streaks sind schlechter erkennbar, als im Auswertungspro-
gramm. Zur besseren Sichtbarkeit wurde das LEED-Bild farblich invertiert
und dann um 20% verdunkelt.

In der Abbildung 25 ist das LEED-Bild der Si(111)-(5x2)-Au Oberfliche zu
sehen. Zu erkennen sind sowohl die erwarteten Streaks, die die x2-Periodizitét
darstellen, als auch die Beugungsreflexe der x5-Periodizitéit. Sowohl die Stre-
aks als auch die Beugungsreflexe liegen in den drei erwarteten Rotations-
doménen vor. Ein Teil der Aufnahme ist durch die Elektronenkanone ver-
deckt. Reflexe, die in der Ndhe des Randes der Elektronenkanone, sowie in
der Nidhe des Randes des Schirms oder in der Nihe der dunklen Punkte,
verursacht durch Schirmverschmutzung, liegen, sind nicht weiter zuverléssig
auswertbar, da ein Teil der Intensitét verloren geht.

5.1.3 Andere Au-induzierte Uberstrukturen

Zusétzlich zu der Si(111)-(5x2)-Au Oberfliche mit drei Rotationsdoménen
wurden auch Einzelaufnahmen anderer Au-induzierter Oberflichen gemacht.
Wird zu wenig Gold aufgetragen, entsteht eine Mischung der (7x7)-Struktur
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des Siliciums und der (5x2)-Struktur der rekonstruierten Oberfléiche.

Abbildung 26: LEED-Bild der Si(111)-(5x2)-Au Oberfliche mit zu wenig
Gold, weshalb auch die Si(111)-(7x7)-Au Struktur zu sehen ist. Dargestellt
ist die gemittelte Aufnahme bei einer Energie von 120 eV. Die Aufnah-
me ist im Phasendiagram nah an der Si(111)-(5x2)-Au Zone, weshalb die
zusitzlichen Reflexe teils schwer erkennbar sind und nicht in jeder Rota-
tionsdoméne vorliegen. Einige zusétzlichen Reflexe wurden markiert. Zur
besseren Sichtbarkeit wurde das LEED-Bild farblich invertiert und dann
um 15% verdunkelt.

Wird zu viel Gold aufgetragen, geht die (5x2)-Phase in die (v/3xv/3)-Phase
flieBend iiber. Es wurden auch reine (\/§X\/§)—Phasen prapariert, jedoch liegt
die in 27 gezeigte Aufnahme an der Grenze zur Si(111)-(5x2)-Au-Phase.
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Abbildung 27: LEED-Bild der Si[111]-v/3z+v/3Au Oberfliche mit der Si(111)-
(5x2)-Au Oberfliche mit einer Rotationsdoméne. Zu sehen ist die gemittelte
Aufnahme bei einer Energie von 120 eV. Zur besseren Sichtbarkeit wurde
das LEED-BIld farblich invertiert und dann um 15% verdunkelt.

Die Si[111]-5x2Au Oberfliche wurde ebenfalls mit lediglich einer Rotations-
doméne aufgenommen. Dies geschah bei der Praparation hiufiger, konnte
jedoch nicht auf bestimmte Ausloser zuriickgefithrt werden. Auch kam es
vor, dass auf einer Probe sowohl Bereiche mit einer Rotationsdoméne, als
auch mit allen drei Rotationsdoménen nebeneinander vorhanden waren, je-
doch keine Bereiche mit zwei Rotationsdoménen. Dieser Fall einer Rotati-
onsdoméne wird fiir gewohnlich beispielsweise an der Si(553)-Au Oberfliche
untersucht, die Strukturen sind zwar nicht identisch, aber miteinander ver-
wandt. Bei dieser Oberfldche liegen Si(111)-Au Stufen vor, auf denen sich
die Goldnanodréhte nur in eine Richtung ausbilden kénnen.
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Abbildung 28: LEED-Bild der Si(111)-(5x2)-Au Oberfliche mit einer Rota-
tionsdoméne. Zu sehen ist die gemittelte Aufnahme bei einer Energie von
100 eV. Zur besseren Sichtbarkeit wurde das LEED-BIld farblich invertiert.

5.2 Vergleich mittels Pendry-R Faktor

Nach Auswertung der LEED-Bilder nach (3.5) mithilfe simulierter Daten zu
den Modellen EBH und KK, sowie einer angepassten KK-Modellversion mit
mehr rekonstruierten Lagen von Prof. Dr. Simone Sanna, im Folgenden KK-
tiefe genannt, und einer durchgefiithrten Strukturparameteroptimierung aller
Modelle, kommt es zu einer klaren Bevorzugung des KK-Modells. Hierbei
schneiden KK und KK-tiefe beide gleich mit einem Pendryfaktor von 0,201
im Vergleich zur Messung ab, das EBH-Modell mit einem Pendryfaktor von
0,334. Die Modelle EBH und KK unterscheiden sich durch einen Pendy-R
Faktor von 0,354 und lediglich 13 der 64 errechneten Kurven weisen einen
Pendry-R Faktor von unter 0, 2 auf, was dem Wert zwischen KK-Modell und
Versuch entspricht. Ein Unterschied zwischen den IV-Kurven der Modelle
liegt eindeutig vor und lassen sich somit mit IV-LEED klar unterscheiden.
Der Unterschied zwischen EBH-Modell und Messung fillt &hnlich grof aus
wie der Unterschied zwischen den Modellen selbst.

Die Parameter der Simulationen waren bei den Modellen wie folgt einge-
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stellt, nachdem sie durch eine Parameteroptimierung gefunden wurden: Der
verwendete Imaginérteil des inneren Potentials betrug 4, 5eV bei beiden Si-
mulationen, dem EBH- und dem KK-Modell. Die Schwingungsparameter
bei der Simulation fiir das KK-Modell lagen fiir den Siliciumbulk bei 0,03A,
fiir das Silicium an der Oberfliiche bei 0,09A und fiir die Goldatome lag
der Schwingungsparameter bei 0,14A. Die Schwingungsparameter bei der
Simulation fiir das EBH-Modell lagen fiir den Siliciumbulk bei 0,03A, fiir
das Silicium an der Oberfliche bei 0,08A und fiir die Goldatome bei 0,11A.
Die Parameteroptimierung ergab beim EBH-Modell kaum Besserungen. So-
gar bei extremen Parametern, wie einer Schwingung fiir das Silicium an der
Oberflache von 1 hat sich der Pendry-R Faktor kaum verédndert, sondern
lag in diesem Extremfall bei 0, 366, was auf grundsétzliche Unstimmigkeiten
dieses Modells gegeniiber der untersuchten Oberfliche hinweist.

Das Modell KK-tiefe wurde mit folgenden Parametern untersucht: Der ver-
wendete Imaginérteil des inneren Potentials betrug bei der Simulation 3, 6eV.
Der Schwingungsparameter lag fiir den Siliciumbulk bei 0,06A, fiir das Silici-
um an der Oberfliiche bei 0,09A und fiir die Goldatome bei 0,14A. Unter die-
sen Parametern ergab sich der gleiche Pendry-R Faktor von 0, 201 wie beim
KK-Modell, wobei das der Erwartung entspricht, da die Modelle KK und
KK-tiefe untereinander einen Pendy-R Faktor von 0, 043 erzeugen und somit
sehr &hnlich sind. Somit zeigt dieses Ergebnis, dass verbliebene Unstimmig-
keiten nicht aus der beschrinkten Lagenanzahl der KK-Modellsimulation
stammen.

Aussagestarke Reflexe zwischen EBH- und KK-Modell weisen sich durch
grofle Pendry-R Faktoren zwischen ihnen aus, da sie sich somit am stérks-
ten unterscheiden. Wire eines der Modelle beziiglich dieser Reflexe beson-
ders iibereinstimmend, so wiirde es die Richtigkeit dieses Modells bestérken.
Die Reflexe mit den grofiten Unterschieden zwischen den Modellen sind in
der folgenden Tabelle (1) aufgefiihrt.

Zwar sind bei den beiden unterschiedlichsten Reflexen die Vergleichswerte
zwischen Messung und KK-Modell auch hoch, jedoch iiberzeugt hier erneut
das KK-Modell gegeniiber dem EBH-Modell im Schnitt iiber die kritischsten
Reflexe. Im Folgenden werden einige dieser kritischen Kurven in Abbildung
(29 - 31) dargestellt. Die zugehorigen Pendry-R-Werte sind der Tabelle 1 zu
entnehmen:
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5 MESSERGEBNISSE UND AUSWERTUNG

Reflex EBH - KKK | KK - Messung | EBH - Messung
(010,8) 0,568 0,258 0,504

(1,8 ]-0,8) 0,435 0,532 0, 326
(011,8) 0,421 0,194 0,636
(0 10,6) 0,435 0,186 0,384
(1,4 |0) 0,446 0,263 0,626
(01]1,6) 0,562 0,077 0,496
(0,8 10) 0,494 0,155 0,235
(1,2 ]0) 0,479 0,147 0,442
Schnitt 0,48 0,2265 0,456

Tabelle 1: Aufgelistet sind die Pendry-R-Faktor Werte der kritischen Werte.
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Abbildung 29: Abgebildet sind die IV-Linien aus dem Versuch (rot), vom
KK-Modell (schwarz) und vom EBH-Modell (blau). Dargestellt ist der Re-
flex (0]1,8).
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5 MESSERGEBNISSE UND AUSWERTUNG

Abbildung 30: Abgebildet sind die IV-Linien aus dem Versuch (rot), vom
KK-Modell (schwarz) und vom EBH-Modell (blau). Dargestellt ist der Re-
flex (1,21(0).
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Abbildung 31: Abgebildet sind die IV-Linien aus dem Versuch (rot), vom
KK-Modell (schwarz) und vom EBH-Modell (blau). Dargestellt ist der Re-
flex (1,410).

Die IV-Kurven der Messung im Vergleich mit dem KK-Modell befinden sich
vollstéindig im Anhang 8.
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5 MESSERGEBNISSE UND AUSWERTUNG

Der R-Faktor zwischen Experiment und KK-Modell betrdagt 0,201, jedoch
wird bei Betrachtung der Einzelkurven aufféllig, dass der R-Faktor teils
stark variiert. Es liegen sowohl einige sehr gute Werte von unter 0,1 vor,
als auch Ausreifler von iiber 0,5. Dies konnte an Problemen in der Daten-
auswertung liegen, wie zum Beispiel nicht genau aussortierten Reflexen. Es
kann aber auch daraufhin deuten, dass das KK-Modell in der jetzigen Form
nicht ganz korrekt ist, also zum Beispiel Atompositionen leicht optimiert
werden miissten, also eine Strukturparameteroptimierung.

5.3 Linearkombination der Modelle

Fine Mischung der beiden Modelle kénnte auf der Oberfliche koexistie-
ren, weshalb Linearkombinationen der IV-Kurven der errechneten EBH-
und KK-Modelle angefertigt wurden. Die entsprechenden Pedry-R Fakto-
ren dieser Linearkombinationen gegeniiber dem Modell sind der Tabelle (2)
zu entnehmen:

EBH Anteil in % 10 20 30 40 50 60 70

80

90

Pendry-R Faktor | 0,196 | 0,197 | 0,202 | 0,211 | 0,223 | 0,239 | 0,257

0,279

0,305

Tabelle 2

Hierbei wird zunéchst auffillig, dass eine kleine Beimischung des EBH-
Modells zum KK-Modell den Pendry-R Faktor leicht senkt. Allerdings ist
der Unterschied marginal. Bei kleinen Beimischungen des KK-Modells zum
EBH-Modell finden direkt grofie Schritte im Pendry-R Faktor statt. Auch
dies spricht im Gesamten stark gegen das EBH-Modell. Von einer Kom-
bination oder auch Koexistenz der Modelle ist nicht auszugehen. Die vor-
handenen Daten zeigen zwar bei kleinen Beimischungen des EBH-Modells
zum KK-Modell eine kleine Verbesserung, wodurch eine Koexistenz moglich
wire, allerdings ist die Verbesserung im Pendry-R-Wert so unsignifikant,
dass die Verbesserung auch auf einem Zufall beruhen kann.
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6 Zusammenfassung und Ausblick

Ziel dieser Arbeit war die Ermittlung des richtigen Modells fir die Si(111)-
(5x2)-Au Rekonstruktion der Si(111)-(7x7) Oberfliche. Dazu wurde die ent-
sprechende Oberfliche prapariert und mittels IV-LEED untersucht. Die bei-
den Modelle dieser Oberfliche lauten EBH- und KK-Modell, das KK-Modell
wird bisher bevorzugt. Bei der Untersuchung schlieit das KK-Modell erheb-
lich besser mit einem Pendry-R Faktor gegeniiber der Messung von 0,201
ab, als das EBH-Modell mit einem Pendry-R Faktor gegeniiber der Messung
von 0, 334. Auch in besonders unterschiedlichen Reflexen zwischen EBH- und
KK-Modell schlieit das KK-Modell deutlich besser ab. Bei der untersuchten
Linearkombination der Modelle erweist sich das KK-Modell als {iberlegen,
da eine Beimischung des EBH-Modells die Resultate nicht signifikant ver-
bessert. Durch die Ahnlichkeit der Modelle geht der Pendry-R Faktor des
EBH-Modells gegeniiber der Messung zwar nicht gegen hohe Werte, die kei-
ne Korrelation mehr bedeuten wiirden, jedoch féllt er erheblich héher aus
als der Pendry-R Faktor des KK-Modells gegeniiber der Messung. Durch die
grofle Messdatenmenge und die untersuchten Kriterien kann gesagt werden,
dass es sich beim KK-Modell um das zutreffende Modell fir die Si(111)-
5x2Au Rekonstruktion handelt, wihrend das EBH-Modell die Messdaten
wesentlich schlechter erkldren kann. Das Modell KK-tiefe liefert durch die
mit Kalkulation von mehr rekonstruierten Ebenen keine besseren Ergebnisse
als das KK-Modell. Die restlichen vorhandenen Unstimmigkeiten entstam-
men also nicht einer beschrénkten Lagenanzahl.

Zukiinftige Untersuchungen sollten sich der Strukturparameteroptimierung
widmen. Von Interesse ist ebenfalls das Auftreten nur einer Rotationsdoméne
auf Si(111). Interessant wére hier, ob das Auftreten dieses Falles eine Struk-
turdnderung mit sich bringt. Dies konnte ebenfalls mittels IV-LEED unter-
sucht werden.
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8 Anhang
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Abbildung 32: IV-LEED Kurven der Messung (rot) und des simulierten KK-
Modells (schwarz).
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Abbildung 33: IV-LEED Kurven der Messung (rot) und des simulierten KK-
Modells (schwarz).
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Abbildung 34: IV-LEED Kurven der Messung (rot) und des simulierten KK-
Modells (schwarz).
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Abbildung 35: IV-LEED Kurven der Messung (rot) und des simulierten KK-
Modells (schwarz).
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H |[K | KK-Tiefe | KK | EBH
1 [0 [0319 0,307 | 0,338
0 |1 |0,186 0,166 | 0,299
2 |0 |0259 0,276 | 0,362
0 |2 |0227 0,170 | 0,225
080 |0114 0,155 | 0,235
0 |08 |0,349 0,258 | 0,504
120 |0,159 0,153 | 0,603
4]0 [0,309 0,263 | 0,626
160 0,320 0,368 | 0,605
0 |06 | 0507 0,516 | 0,304
0,208 | 0,088 0,119 | 0,141
0,802 | 0,302 0,306 | 0,507
1 |-02]0.218 0,257 | 0,370
1 [-08]0,136 0,191 | 0,083
0 |12 |0,155 0,147 | 0,442
0 |16 |0,100 0,077 | 0,496
0 |18 |0217 0,194 | 0,636
021 |0,126 0,111 | 0,144
061 |0,116 0,116 | 0,303
1 |1 |0,337 0,328 | 0,234
1810 [0,185 0,184 | 0,316
2 | -1 |0376 0,357 | 0,249
121 [0,108 0,110 | 0,097
16 | -1 |0,144 0,152 | 0,420
1,2 ]-02 0,147 0,126 | 0,151
1208 | 0,155 0,189 | 0,221
18 10,2 | 0,330 0,223 | 0,421
181 [0,108 0,196 | 0,129
1 02 |0,135 0,137 | 0,138
0,6 | 0,4 | 0,150 0,159 | 0,491
1 08 |0,234 0,225 | 0,174
1,8 | -0,8 | 0,490 0,532 | 0,326
0,8 | 1,2 | 0,147 0,138 | 0,214
04| 1,6 | 0,159 0,146 | 0,243
02| 1,8 | 0,282 0,307 | 0,260
1 |04 |0,28 0,176 | 0,478
2 | -1,6 | 0,109 0,098 | 0,274
2 |-1,2 0,252 0,309 | 0,306
2 1-0,2]0,175 0,127 | 0,205
2 |-08]0,114 0,134 | 0,219

Tabelle 3: Die komplette Auflistung aller Penry-R Werte gegenAlber den

Messergebnissen.
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