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1 Einleitung

Die Analyse von Anordnungen auf atomarer Ebenen ist ein Feld von rasch
wachsender Bedeutung. So ist z.B. in der Nanotechnologie das Erstellen
feinster Strukturen notwendig, wihrend moderne optische Elemente moglichst
ebene, aber gleichzeitig extrem diinne Beschichtungen erfordern.

Zwar lassen sich einzelne Atome auch "von Hand” verschieben (z.B. mit-
tels eines Scanning-Tunneling-Microscope), ein grundlegendes Versténdnis
des Verhaltens von Atomen auf einer Oberfliche kénnte jedoch ganz neue
Moglichkeiten erdffnen. Eine Fertigung auf der Basis von Selbstorganisation
hétte gegeniiber der seriellen grofie Vorteile, auch wenn solche Methoden
weniger Kontrolle iiber das Endergebnis zulassen.

In dieser Arbeit soll die Struktur-Bildung von Monomeren auf einer (vicina-
len) Oberfliche quantitativ betrachtet werden. Dazu wird mittels Ratenglei-
chungen ein Aufdampf- und Diffusions-Prozess simuliert.

Wihrend iiber solche Vorginge auf ebenen Oberflichen bereits vieles be-
kannt ist, sind zu vicinalen Oberflichen hauptséchlich experimentelle, oder
per Monte-Carlo-Simulation gewonnene Daten vorhandenen.

FEin grofler Nachteil solcher Modelle ist es, dass es im Vergleich zu Raten-
gleichungen schwerer fillt, ein kontinuierliches Spektrum an Messdaten zu
ermitteln. Oft gewinnt man nur einzelne Datenpunkte, was eine Auswertung
der Messungen erschwert.

Die Computer-Simulation ist inzwischen als Hilfsmittel der Physik unver-
zichtbar.

Dabei ist es mit Hilfe solcher Modellen nicht nur méglich, das Verhalten
komplexer Systeme vorherzusehen (z.B. Wetter- , Klima-Modelle) oder die
Kosten und Miihen eines aufwendigen Experimentes zu sparen.

In einigen Féllen lassen sich auch - im Abgleich mit experimentellen Ergeb-
nissen - ganz neue Erkenntnisse iiber ein System gewinnen. So lassen sich
z.B. Theorien {iber die Entstehung eines bekannten Messergebnisses oft mit
Hilfe von Simulationen bestétigen oder verwerfen.



2  Grundlagen

In diesem Kapitel sollen die grundlegenden Prozesse eines Nukleations-Experimentes
kurz geschildert werden.
Wir folgen dabei [1], [2] und [3].

2.1 Wachstums-Arten

Das Wachstum von Schichten lisst sich im wesentlichen in drei Arten auf-
teilen ([1]):

Beim Van-der-Merve-Wachstum lagern sich glatte Monomer-Schichten iiber-
einander an. Bis auf die oberste, noch wachsende Schicht sind alle Lagen
vollstandig.

Im Gegensatz dazu bilden sich beim Vollmer-Weber-Wachstum dreidimen-
sionale Cluster, die aus mehreren Lagen bestehen.

Eine Mischung aus beiden Formen findet man beim Krastanov-Wachstum.
Hier entwickelt sich auf der Oberfliche zunéchst eine geschlossene Monola-
ge, auf der sich dann dreidimensionale Cluster bilden.

Die Art des Wachstums ist dabei von den Grenzflichen-Energien der betei-
ligten Materialien abhéngig. Van-der-Merve-Wachstum wird auftreten, wenn
- bei der Kondensation von Material A auf Material B - gilt:

YA+ =8 - (2.1)

~v4 und vp bezeichnen dabei die freien Oberflichen-Energien der Materialien,
~v* die Grenzflichenenergie zwischen ihnen.

2.2  Qualitative Betrachtung der mikroskopischen Prozesse

Wir betrachten die Prozesse auf einer vicinalen Oberfliche, auf der Atome
auftreffen (Ziffern in Klammern beziehen sich auf Abb. 2.1):

Die mit Fluss-Rate R auftreffenden Monomere (1) diffundieren auf der Ober-
fliche (2). Treffen sie dabei auf ein anderes Monomer, kénnen sie zu einem
Cluster nukleieren (3). Treffen sie auf einen bestehenden Cluster (4), oder
auf eine Stufen-Barriere der Terrassen-formigen Oberfliche (5), lagern sie
sich dort an. Auflerdem koénnen die Monomere von der Oberfliche evaporie-
ren (6).

Ein Cluster kann - ebenso wie er Atome einfangen und dadurch wachsen
kann - Atome verlieren und zerfallen (7). Beim Wachstum ist es méglich,
dass ein Cluster mit einem anderen zusammenwéchst (8), bzw. auf eine Stu-
fe triftt.

Betrachtet man ein ankommendes Monomer, ist auch denkbar, dass es direkt
auf einem anderen Monomer, bzw. einem Cluster landet. Auch ein direktes



Abbildung 2.1: Schematische Darstellung von atomaren Prozessen auf vicinaler
Oberflache.

Auftreffen an einer Stufe ist moglich.
Auf andere Prozesse, wie z.B. die Diffusion in das Substratmaterial hinein,
soll hier nicht ndher eingegangen werden.

2.3 Kritischer Keim

Wie eben beschrieben kann ein Cluster ebenso wachsen, wie auch Atome
verlieren.

Mit wachsender Cluster-Grofle wird ein Zerfall unwahrscheinlicher. Die Auftreff-
Wahrscheinlichkeit diffundierender Monomere wéichst mit der Grofle des
Clusters. Dieses sorgt zusétzlich dafiir, dass grofle Cluster weiter wachsen.
Der kritische Keim i gibt dabei die Anzahl der Atome in dem grofiten Clus-
ter an, bei dem noch ein Zerfall zu erwarten ist. So sind z.B. fiir ¢ = 1 Dimere
stabil, fiir ¢ = 2 Trimere, usw. Im Fall ¢ = 0 friert das gesamte System - also
auch Monomere - ein.



2.4 Charakteristische Groéf3en

Die Diffusion der Monomere ist durch einen temperaturabhéngigen Diffusions-
Koeflizienten D bestimmt:

Doxa-a® vy e Erh (2.2)

o % ist eine Konstante, vy bezeichnet die Versuchs-Frequenz und liegt im
Bereich 10'3. Die Diffusions-Energie Ep liegt in der Gréfenordnung einiger
zehntel eV, 8 bezeichnet den Faktor k’f%T'

Bei konstanter Depositionsrate R gilt fiir die Bedeckung 0:

0=R-t. (2.3)

Im sogenannten Submonolagen-Regime, also fiir § < 1 betrachten wir vor
allem die Monomer-Dichte n; und die Dichte n; von Clustern der Grofe j.
Fiir die gesamt-Cluster-Dichte IV gilt also:

N=> n;). (2.4)

Jj=2

Die durchschnittliche Clustergrofie 1asst sich bestimmen aus der gesamt-Zahl
der abgelagerten Monomere, der Monomer-Dichte und Cluster-Dichte:

(j) = W : (2.5)

ns bezeichnet die Bedeckung durch Monomere, die an Stufen angelagert
sind, so dass # — n; — ns die Bedeckung durch Cluster darstellt.

2.5 Zeitliche Betrachtung

Im Submonolagen-Bereich lassen sich drei Phasen unterscheiden ([2]).
Anfanglich ist die Monomer-Dichte wesentlich hoher, als die Cluster-Dichte.
In dieser Nukleations-Phase iiberwiegt die Bildung von Dimeren. Die Zahl
der Cluster wichst rasch an, widhrend ihre durchschnittliche Grofie nur ge-
ringfiigig steigt.

Mit wachsender Cluster-Dichte treffen die Monomere immer haufiger auf
Cluster. Diese Séttigungs-Phase zeichnet sich durch eine anndhernd konstan-
te Cluster-Dichte aus, die durchschnittliche Cluster-Groéfle wéchst merklich.
In einer dritten Phase ist das Zusammenwachsen von Clustern der dominie-
rende Prozess. Die Cluster-Dichte sinkt bei rasch steigendem (j).



3 Ratengleichungen

Ziel dieser Arbeit ist eine Darstellung von Nukleations-Abldufen auf vicina-
len Oberflichen. Dabei soll vor allem die Clusterdichte in Abhéngigkeit von
Bedeckung, Diffusionsrate und Terrassenbreite untersucht werden.

Im Gegensatz zu anderen Arbeiten (z.B. [1], [0]) soll dieses jedoch nicht mit
einer Monte-Carlo-Simulation, sondern auf der Basis von Ratengleichungen
geschehen.

Bei der Herleitung folgen wir [6] und [1] - diese befassen sich jedoch mit ebe-

nen Oberfléichen, so dass spéter entsprechende Korrektur-Glieder eingefiigt
werden miissen.

3.1 Herleitung der Ratengleichungen
3.1.1 Ein erster Ansatz

Wir betrachten zuerst die Dichten n; der Monomere, n; der Cluster der
Grofle j und n, der stabilen Cluster (j > 4):

dnl . niy :

W_R—T—a—2U1—U9[,,—ZU]. (3.1a)
i>1

dn; .

L= Ui U (1< <) (3.1b)

dng

=U,— ... 3.1
7 (3.1¢)

Monomere werden mit Depositionrate R auf die Oberfliche aufgebracht und
evaporieren mit Rate % U,, bezeichnet die Einfang-Rate eines Clusters der
GroBle n. Bei der Bildung von Dimeren (mit Einfang-Rate U;) gehen dem
System je zwei Monomere verloren, bei der Anlagerung an Clustern der
Grofe j je eines. U, beschreibt die Einfang-Rate stabiler Cluster, also mit
j > (i entspricht dem kritischen Keim, siehe Abschnitt 2.3).

Die Dichte stabiler Cluster n, wichst, wenn sich an einen Cluster der Grofie
i ein Monomer anlagert. An dieser Stelle miissen Korrektur-Terme eingefiigt
werden, die z.B. das Zusammen-Wachsen von Clustern beschreiben.

3.1.2 Die Einfang-Raten

Fiir die Einfang-Rate eines stabilen Clusters gilt:

U, = Z(aanlna; + Raknk) . (3.2)
k



Dabei geben oy und aj, den Einfang-Querschnitt bzw. die Fliche eines Clus-
ters der Grofle k an. oxDnin, beschreibt die Anlagerung per Diffusion,
Rayny die Anlagerung von Monomeren, die bei der Deposition direkt an,
bzw. auf einem Cluster landen. D ist der Diffusionskoeffizent von Monome-
ren.

Mit entsprechenden Durchschnittswerten o, und a, lédsst sich Glg. 3.2 ver-
einfachen zu:

Uy =o0,Dning + Razng . (3.3)
Analog ergibt sich fiir Uy:

U = aan% + Raing . (3.4)
Fiir die Entstehung stabiler Cluster gilt:

U, =o0;Dnin; + Z Z Uklnknl(Dk + Dl> . (3.5)
k1

Der erste Term entspricht der Anlagerung eines Monomers an einen Cluster
der kritischen Grofle ¢, der zweite Term beschreibt das Aufeinandertreffen
zweier Cluster der Grofle [ und k£ mit [ + & > i. Die Cluster-Diffusion-
Koeffizienten D), und D; sind deutlich kleiner als D.

Ein weiterer zu beachtender Prozess ist das Zusammen-Wachsen von Clus-
tern. Ein fiir kleine Cluster zufriedenstellendes Ergebnis liefert der Ansatz

(2D):

dzZ
Z beschreibt den von von stabilen Clusten bedeckten Teil der Fléche.
Da aber nicht nur Monomere, sondern auch Cluster diffundieren, fiithrt dieses
zu einer weiteren Verdnderung der Cluster-Dichte:

1
Un =5 D> owmkn(Di + Dy) . (3.7)
P

Die Beschreibung ist dabei analog zum zweiten Term von Uj;, allerdings in
diesem Fall mit k,1 > i.

Fiir eine weitere Vereinfachung miissen Annahmen iiber die Diffusionskoef-
fizienten Dy und D; gemacht werden. Es bieten sich z.B. Modelle an, bei
denen D; unabhéingig von der Grofie j der Cluster ist, oder bei denen sich
nur Cluster bis zu einer bestimmten Grofle j,q. bewegen.



3.1.3 Resultierende Gleichungen fiir ebene Oberflichen

d
% —R-"M_ 2(o1.Dn3 + Rainy) — (0,Dning + Ragng) . (3.8)
Ta
dnyg dz 1
o = aiDnlni—i—Z Z kaknl(Dk—i—Dl)—2an—§ Z Z Uklnknl(Dk—i-Dl) .(3.9)
k1 k1

Dabei ist bei den beiden Doppel-Summen zu unterscheiden, dass die erste
iiber k,l < i;k 4+ 1 > i und die zweite iiber k,7 > [ laufen.

3.2 Bestimmung von o

Zur Bestimmung der Einfang-Querschnitte o1 und o, existieren verschiede-
ne Ansétze, von denen vier der bekannteren hier kurz angesprochen werden
sollen. Bei allen der genannten Verfahren handelt es sich um Néherungen,
die bestenfalls ungefiihr den realen Gegebenheiten entsprechen. Komplexere
Versuche, die effektiven Querschnitte zu errechnen, konnen zwar im Einzel-
fall die Genauigkeit erh6hen, aber keine absolut korrekten Ergebnisse liefern

(2D)-

3.2.1 konstantes o

In der einfachsten Variante werden beide Werte als konstant angenommen.
Im Punktinsel-Modell ([3]) vernachlissigt man die rdumliche Ausdehnung
von Clustern und setzt o1 = o, = 1.

Venables schligt fiir o; (i > 1) Werte zwischen 2 und 4 vor, o, soll im
Bereich von 5 bis 10 liegen ([1]). In den Anfingen der Nukleations-Phase
liefert diese Néherung auch - bei geschickter Wahl der Konstanten - recht
gute Werte. Spétestens zum Beginn der Séttigungs-Phase, also mit steigen-
der Clustergrofle, ist diese Ndherung jedoch nicht mehr sinnvoll.

3.2.2 geometrische Ansitze

Ein anderer Ansatz stiitzt sich auf Clustergréfie und -Geometrie. Venables
geht von einer Proportionalitéit zwischen Anzahl der Monomere j in einem
Cluster und deren Querschnitt aus. Bei dreidimensionalem Wachstum mit
oj X j /3 bei zweidimensionalen analog oj <] 172,

Einen verfeinertern Ansatz liefern Uberlegungen zur Geometrie von zweidi-
mensionalen, fraktalen Clustern ([7]).

oj o jH . (3.10)

10



Dabei steht H fiir die fraktal-Dimension der Cluster. Einen anderen Ansatz
stellt die Addition einer Konstanten zu einem solchen Term ausdar:

=

oj =2+ (j) (3.11)
Der Parameter H ist von der geometrischen Anordnung der Cluster abhéngig,
fiir eine fraktale Clusterform sollte dieser Werte z.B. im Bereich von 1,7 lie-
gen ([2]). Setzt man die durchschnittliche Clustergrofie (Glg. 2.5) ein, ergibt
sich:

|-

0p =2+ (z) (3.12)

3.2.3 Uniform depletion, lattice approximation

Fiir eine noch bessere Beschreibung dieser Querschnitte lassen sich Bessel-
Funktionen einsetzen ([6],[1]).
K1(Xj)
Ko(X;)

O'j :27TXJ' (313)

2
.. T . . . .
Dabei ist XJ2 = 35, 1; beschreibt den Radius des Clusters. Die Verweil-
dauer 7 setzt sich aus einem Evaporationsterm und einem Anlagerungsterm
zusammen: 71 = Ty T4 T, L 7. = Do,n, entspricht der Verweildauer vor

der Anlagerung an einen stabile Cluster. Setzt man die durchschnittliche

ClustergroBe ein, ergibt sich mit X2 = lg—%:
Ky (X)
=21 X . 3.14
7T T R (X) (3.14)
Im Falle einer kompletten Kondensation, also 7,1 = 0, lisst sich X als
Funktion von Z = mn,r2 auffassen:
Z
x2 =222 (3.15)
T

Die lattice approximation berechnet o, ebenfalls als Funktion von Z. Fiir

7,1 = 0 liisst sie sich wie folgt darstellen:

1-Z
—2Wm(Z) -B-2)1-2)"

oy =8 (3.16)
Einen Vergleich dieser Berechnungsmethoden zeigt Abb. 3.1. Dabei ist die
mittels uniform depletion erzeugte Kurve als untere, die mittels lattice ap-
proximation erzeugte als obere Grenze der zu erwartenden Werte anzuse-
hen. Fiir die folgenden Simulationen wurden die o,-Werte mit der Uniform-
Depletion-Nédherung bestimmt.

11



Abbildung 3.1: Vergleich zwischen Uniform Depletion- und Lattice-
Approximation, analog zu [0]

3.3 Vereinfachungen, Annahmen

Als Grundlage der Simulation gehen wir von folgendem Spezialfillen aus:

e Wir betrachten Van-der-Merve-Wachstum, also eine Schicht-fiir-Schicht
Anlagerung.

e Monomere-Evaporation findet nicht statt, Teilchen, die auf der Ober-
fliche auftreffen, bleiben, der Term ’;—; entfallt.
AuBerdem lisst sich in diesem Fall die Querschnittsberechnung der
Bessel-Funktion vereinfachen:
Mit 71 = Tc_l = Dngo, ergibt sich X = rinxax = %am.

e Der kritische Keim sei 7 = 1, Cluster aus 2 Molekiilen sind also bereits
stabil und zerfallen nicht wieder. Die Variablen ¢; und n; in Glg. 3.9
sind durch o7 und n; zu ersetzen.

e Der Diffusions-Koeffizient fiir Cluster sei 0, Cluster bewegen sich nicht.
Die beiden Doppelsummen in Glg. 3.9 verschwinden also.

Dieser Spezialfall ist zum einen vergleichsweise gut zu beschreiben, zum
anderen sind zu diesem Fall einige Vergleichs-Werte vorhanden.

3.4 Zusatz-Terme fiir vicinale Oberflichen

Fiir die Betrachtung einer vicinalen Oberfliche sind weitere Terme notwen-
dig, die die Anlagerung an die Stufen-Grenzen beschreiben. Zuerst definie-

12



ren wir die dimensionslose Stufenbreite [ als Quotient aus eigentlicher Stu-
fenbreite w und dem Monomer-Durchmesser a. Indem wir die Stufenbrei-
te durch die Anzahl der nebeneinander passenden Monomere beschreiben,
konnen wir die Vorgénge auf den Terrassen unabhéngig von der Groéfle der
aufgebrachten Atome beschreiben. Fiir die Anlagerung an diese Stufen er-
gibt sich ein Zusatz-Term —%nl. Gehen wir davon aus, dass Monomere, die
beim Auftreffen im Querschnitt iiber bzw. an einer Kante liegen, ergibt sich
- analog zur direkten Anlagerung auf Clustern - der Term —% Nimmt man
die bereits dort angelagerten Stufen-Atome ng hinzu, erweitert sich dieser
Term zu —R( % + ns) Weitere Effekte, wie z.B. das Anwachsen von Clustern
an Stufen, oder die Verkleinerung des Einfang-Querschnitts von Clustern
durch die direkte Néhe einer Stufe sind schwerer darzustellen. Wéhrend sie
bei Monte-Carlo-Simulationen durch ein starres Gitter noch zu beschrei-
ben sind, wiren in Ratengleichungen auch Absténde zu beriicksichtigen, die
nicht aus ganzen Atomradien bestehen. Solche Effekte, wie auch der durch
Anlagerung verdnderten Form der Stufen, werden allerdings erst bei fortge-
schrittener Simulation deutliche Auswirkungen zeigen. Wir betrachten daher
vor allem den Nukleations-Beginn bis ca. § = 0,3M L (M L entspricht Mo-
nolagen).

Eine gravierende Anderung ergibt sich jedoch fiir das Zusammenwachsen
von Clustern. Die Abdeckung durch Cluster, die sich bei ebenen Oberflichen
(und i = 1) noch durch Z = 6 —n; beschrieben lieB, erweitert sich um einen
Term fiir die Stufen-Atome:

Z=0-n1—ng, (3.17a)

und daraus:

Az df dny dns dny  dng
o a @ a T w T a (3.17b)

Ohne diese Umformung wiirde das Anwachsen durch neue Stufen-Atome
zwar die Cluster-Zahl, nicht aber die Bedeckung durch Cluster reduzieren,
die durchschnittliche Clustergrofie wiirde tiberschétzt. Durch diese Umfor-
mung vernachlédssigen wir das Heranwachsen von Clustern an Stufen. Da
aber auch zu einer Seite angewachsene Clustern im Verhalten noch eher
Clustern, als Stufen-Atomen dhneln, scheint diese Beschreibung sinnvoller.
Auflerdem wird die Bedeutung dieses Prozessen erst in Bereichen grofierer
Abdeckung zu merklichen Anderungen fiihren.

FEin weiterer Effekt, der hier nicht beriicksichtigt wird, ist die Verschmélerung
von Terrassen durch an Stufen angelagerte Monomere.

13



3.5 Resultierende Gleichungen

Es ergeben sich die folgenden Differentialgleichungen:

d D
% = R72(01Dn%+Ra1n1)f(UanlnquRaxnx)fRTfRalnst% .(3.18a)
dn dni dn
dtx = 01Dn? + Rayny — 2n,(R — e dts) . (3.18b)
Um die spétere Auswertung zu vereinfachen, stellen wir die Gleichungen
noch nach § = Rt um. Da n; und ng bereits in ML berechnet werden,
ersetzen wir noch a;n, durch Z. Aulerdem fithren wir das oben genannte
d;gs als dritte Gleichung ein:
dn -1 D n
d—el =7 - 2N — 72 —ng — E(201n% 4+ opning + 71) . (3.19a)
dng 9 dny  dng
= — —2n,(1 — — — . 3.19b
dp ~ ROt el = =) (3-19b)
dng 1 D nq
= - — 3.19
o 1T R (8-19¢)

Vernachléssigt man die Terme fiir direkte Anlagerung, stellen sich die Glei-
chungen wie folgt dar:

dnl . D 2 ni
dny, D dny  dng

= — —2n,(1 — —= — . .20b
g~ pov T el g = ) (3-20b)
dns  Dmny
w0 -R1- (3.20¢)

Dabei ergibt sich D aus Glg. 2.2, o, aus Glg. 3.14.

Im weiteren werden wir vor allem Gleichungen 3.20a, 3.20b und 7?7 ver-
wenden. Zwar zeigen sich dhnliche Verldufe von n; und n, wie bei 3.19a,
3.19b und ??, bei empfindlichen Interpretationen sind die Ergebnisse jedoch
leichter verwendbar, da man auf zusétzliche Korrekturen (z.B. der Deposi-
tionsrate) verzichten kann.
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4 Einfithrende Simulationen auf ebener Oberfliche

Dieses Kapitel soll zunéchst einige einfithrende Simulationen darstellen, um
Abléufe transparenter zu machen und die Ergebnisse mit bekannten Ge-
setzméfigkeiten abzugleichen.

4.1 Vergleich mit ebener OF

Zunéchst betrachten wir Daten, die durch die Simulation ebener Oberflichen
gewonnen wurden. Indem man von unendlicher Terrassenbreite ausgeht, also
alle Terme der Form % wegfallen, lassen sich mathematische Umformungen
der Ratengleichungen vermeiden. Auflerdem erscheint es anschaulich, dass
eine Terrasse unendlicher Ausdehnung einer Ebene entspricht.

Die Betrachtung von stufenfreien Oberflichen bietet zwei Vorteile:

Zum einen lésst sich das System hauptsichlich auf die Variable % be-
schrianken, zum anderen ist mehr {iber solche Systeme bekannt, was Ver-
gleiche erleichtert. Wir wollen hier im wesentlichen auf drei Dinge eingehen:
Zuerst betrachten wir den Verlauf von n; und n, in einer Nukleations-
Simulation, um den grundlegenden Ablauf darzustellen. In einem zweiten
Abschnitt beschéftigen wir uns mit variablem %. Auch hier sollen im we-
sentlichen die Verdnderungen qualitativ dargestellt werden. Zum Schluss
werden noch einige Vergleiche mit bekannten Ergebnissen gezogen.

4.1.1 Phasen, Berechnung von o,

Zum Vergleich betrachten wir zunéchst die Entwicklung von n, mit durch
verschiedene Verfahren berechnete os.

Wihrend anfianglich die Kurven anndhernd iibereinstimmen, zeigen sich im
spateren Verlauf deutliche Unterschiede (Abb. 4.1). Im weiteren Verlauf ver-
wenden wir die Berechnung mittels Bessel-Funktionen, die tatséchlich be-
obachtete Entwicklung von den genannten Verfahren am besten beschreibt
(16))-

Gut zu erkennen ist bei der mit Bessel-Funktionen berechneten Kurve ist
auch die Phasen-Einteilung (Abschnitt 2.5). Wéhrend im linken Abschnitt
(von Abb. 4.2) bei grofler Monomer-Dichte die Bildung von Dimeren der
beherschende Vorgang ist, setzt sich die Anlagerung an Cluster im zweiten
Sektor durch. Im Sattigungsbereich gleichen sich Neubildung und Zusam-
menwachsen von Clustern aus. Im letzten Abschnitt - hier kaum abgebildet
- sinkt die Cluster-Dichte wieder. In diesem Bereich wachsen mehr Inseln
zusammen als neu entstehen.
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Abbildung 4.1: Vergleich der Berechnungsmethoden von o, fiir eine Abdeckung
von 10~ bis 107! ML

Abbildung 4.2: Einteilung in Nukleations-Phasen

s D
4.1.2 Verdnderung von 3

Um die Auswirkungen einer Verdnderung von D zu verdeutlichen betrach-
ten wir auf ebener Oberfliche den Werte-Bereich 10?2 — 10%. R ist hierbei
konstant 0, 1.

Abb. 4.3 zeigt die Clusterdichte fiir verschiedene Diffusions-Koeffizienten.
Dabei ist zu erkennen, dass die Clusterdichte fiir kleine D langsamer steigt,
die maximal-Dichte wird erst bei grofierer Bedeckung erreicht. Dieses Maxi-
mum ist dabei grofler, als fiir kleinere D. Die - im Vergleich zur Diffusions-
rate - groflere Depositionsrate sorgt hier fiir mehr verfiighare Monomere, die
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Abbildung 4.3: Clusterdichte fiir verschiedene % in Abhingigkeit von 6

neue Cluster bilden kénnen. Im anderen Fall ist durch die starke Diffusion
die Anlagerung an bereits vorhandene Cluster der dominierende Prozess, die
Dichte der verfiigbaren Monomere bleibt gering.

4.1.3 Maximale Cluster-Dichte

Auf ebenen Oberflaichen gilt fiir die maximale Cluster-Dichte und ausrei-
chend hohe % ([5)):

D i-&iQ — (9)*% . (4.1)

7o o ()
Tragen wir die beiden Werte einer Simulation auf ebener Oberfliche gegen-
einander auf, ergibt sich die erwartete Gerade (Abb. 4.4).

4.1.4 mittlere Clustergrofle

Wir betrachten das Modell im Anfangsbereich der Nukleation. Abb. 4.5 zeigt
die durchschnittliche Clustergréfe fiir in Abhéngigkeit von der Bedeckung.
Zu Beginn ist die Cluster-Grofie fast konstant. Hier ist die Bildung von Di-
meren der beherrschende Prozess, die Anlagerung an bestehende Cluster
spielt nur eine untergeordnete Rolle. Im weiteren Verlauf steigt die Zahl der
Atome pro Cluster deutlich an. Dabei ist vor allem die in der Aggre%ations—
phase (vgl. Abb. 4.2, rechter Block) geltende Beziehung (z) o (%)36 ([3])
gut erkennbar.
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Abbildung 4.4: Maximale Cluster-Dichte in Abhéngigkeit von (%)(’%)

D/R=10°

D/R=10°

D/IR=10"

Abbildung 4.5: Durchschnittliche Clustergréfe in Abhingigkeit von 6 fiir % =
10°;109; 107

4.2 Betrachtung einer vicinalen Oberfliche

An dieser Stelle betrachten wir erstmals die Simulation einer vicinalen Ober-
fliche. Analog zu 4.1 wollen wir auch hier zunéchst qualitative Betrachtun-
gen durchfiithren.

Abb. 4.6 stellt den Verlauf der Cluster-Dichte fiir Stufenbreiten von 64 und
128 im Vergleich zur ebenen Oberfliche dar. Es ist gut zu erkennen, dass mit
wachsender Terrassenbreite die maximale Cluster-Dichte zunimmt und diese
frither erreicht wird. Analog zu [1] betrachten wir die maximale Cluster-
Dichte in Abhéngigkeit von der Terrassen-Breite in Abb. 4.7. Dabei werden
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Abbildung 4.6: Darstellung der Clusterdichte bei £ = 10°

jeweils nur die Terrassen-Breiten beriicksichtigt, bei denen die maximale
Clusterdichte spétestens bei 8 = %M L erreicht ist.

D/R=2.6 10

D/IR=2.410°

D/R=3.110°
D’W

10° 10°
1

n,-max

Abbildung 4.7: Maximale Cluster-Dichte in Abhiingikeit von der Terrassenbreite
fiir verschiedene %
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5 Simulations-Ergebnisse

Das Hauptaugenmerk liegt hier auf der Beziehung zwischen der Terrassen-
breite und der maximalen Clusterdichte.

Dafiir betrachten wir zunéchst Ergebnisse anderer Autoren ([1], [2], [7]).
Im néchsten Schritt prisentieren wir Simulationsergebnisse, die dann inter-
pretiert werden.

5.1 Zusammenfassung anderer Ergebnisse

Nachdem bislang hauptséchlich Grundlagen zu ebenen Oberflichen ercrtert
wurden, wollen wir uns hier dem Cluster-Wachstum auf vicinalen Ober-
flichen widmen. Wahrend auf ebenen Oberflichen noch recht einfache Ge-
setzméBigkeiten erkennbar waren (z.B. Glg. 4.1), lassen sich auf Terrassen
zwei grundsétzliche Falle unterscheiden:

Ist die Diffusions-Lénge g kleiner als die Terrassen-Breite, dndert sich die
Clusterdichte nur unwesentlich. Dabei fithren neben breiten Stufen auch
groe Abdeckung (durch geringe Abstéinde zwischen den Clustern) und ein
niedriges % dazu, dass sich das Verhalten dem auf ebenen Oberflichen
annéhert ([5]). Im Falle groferer [y gilt laut Pimpinelli:

Ny X ll(%)*% . (5.1)

Fiir i = 1 erhielt Bales fiir die frithen Nukleations-Stadien ([5]):

(DK
v () zKO(@)e. (5.2)

Eine Verallgemeinerung fiir ¢ > 1 ergibt sich mit:

ny o 126+ (P)=ig (5.3)
R

In einem ersten Schritt vergleichen wir in die bekannten Ergebnisse mit der
maximalen Cluster-Dichte aus der Simulation (Abb. 5.1 fir Glg. 4.1 und
Glg. 5.2). Zwar stimmen beide Ausgleichskurven (o D73 und « DY) fiir
kleine Bereiche von % mit der Simulationskurve iiberein, jedoch weichen sie
zu beiden Seiten stark von den Zielwerten ab. Es lédsst sich klar erkennen,
dass eine Néherung der Form n, o (%)y je nur fiir kleine Bereiche von %
zufriedenstellende Ergebnisse liefern kann.
Ahnlich verhilt es sich mit einer Proportionalitit zu 1Y.
Zum Vergleich legen wir Ausgleichskurven der proportional zu ! (Glg 5.1)
und /? an einen Datenverlauf (% =2.9-105) aus Abb. 4.7an (Abb. 5.2).
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Abbildung 5.1: Vergleich zwischen Simulations-Ergebnissen und vorgegebenen
Formeln fiir [ = 128
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Abbildung 5.2: Abhiingigkeit der maximalen Cluster-Dichte von Y

Wihrend sich eine Proportionalitiit zu {2 fiir sehr schmale Terrassen erken-
nen lésst, zeigt sich im weiteren Verlauf, dass auch die Abschétzung n, ol
zu hoch ist. Solche Abschétzungen wiirde auch fiir wachsende Terrassenbrei-
ten keine Annéherung an die maximale Cluster-Dichte bei ebener Oberflidche
zulassen, was die Unterteilung in mehrere Phasen notwendig macht.

5.2 Simulations-Ergebnisse

Aus Abb. 4.7 liasst sich noch keine Aussagen iiber die Abhéngigkeiten zwi-
schen Cluster-Dichte und Terrassen-Breite ableiten. Eine bessere Vorstellung
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vom Verhalten des Systems erhélt man, wenn man durch die maximale Clus-
terdichte bei ebener Oberfliche teilt (Abb. 5.3). Hier wird deutlich, dass fiir
grof3e % der Quotient 7= wesentlich schneller abnimmt, ein exponentieller
Kurvenverlauf scheint erkennbar.

n-max/ng

Abbildung 5.3: Maximale relative Cluster-Dichte in Abh#ngigkeit von der Terras-

senbreite fiir verschiedene %

5.3 Interpretation der Ergebnisse

Wie wir in 5.1 gezeigt haben, liefern bisherige Theorien mit n, o IY keine
zufriedenstellende Ubereinstimmung mit den Simulationsergebnissen. Wir
gehen daher dem in Abb. 5.3 vermuteten exponentiellen Verlauf nach und
wéhlen als Ansatz:

D
~
Ny X noeg(R ) : (5.4)

ng bezeichne die maximale Terrassenbreite auf ebener Oberflache.

Um die gewiinschten Nebenbedingungen zu erfiillen - vor allem fiir grofle
Terrassenbreiten - muss die Funktion ¢ fiir grofle [ gegen 0 gehen und gegen
—oo fiir | gegen ly. Die Terrassenbreite [y sei also die, bei der sich keine
Cluster mehr bilden. Naheliegend wiére es, diesen Wert auf 1 zu setzen, da
sich auf Stufen, die breiter sind, als der Monomer-Durchmesser, gerade noch
Cluster bilden kénnen, die nicht an die Stufen angelagert sind.

Fine mogliche Losung von g wiire:

&)

ng xnge =l . (5.5)
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Um die These aus Glg. 5.5 zu priifen, skizzieren wir den Verlauf von (log Z—z)_l
0

fiir verschiedene % )

Abb. 5.4 zeigt den erwarteten Verlauf, fiir [ im Bereich zwischen 1024 und
20. Fiir schmalere Terrassen zeigen sich Abweichungen, auf die wir in 5.3.2

eingehen werden.

2910°
3.110°

50}

1610

-100
2410°

(log(n /)™

-150

=200

2.610°

~250 L L L L L L I I I L
0 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000

Abbildung 5.4: Verlauf von (log Z—z)*l

5.3.1 Bestimmung von f

Zwar koénnen wir fiir die in Abb. 5.4 dargestellten Geraden gut eine Stei-
gung abschétzen, jedoch haben wir keinen durchgehenden Wertebereich zur
Bestimmung von f. Wir betrachten daher Werte von f in Abhéngigkeit von
% fiir konstante [. Da die Steigung der Kurven (mit konstantem %) stabil
zu sein scheint, gehen wir davon aus, dass f nicht von [ abhéngt:

F=log 2. (1—1p). (5.6)
Ny
Wir wéhlen zunéchst [ = 512, [ = 128 und [ = 64, da in diesem Werte-
bereich % R~ ﬁ, wenn man davon ausgeht, dass Iy im Bereich zwischen 0
und 1 liegt. Im doppelt-logarithmischen Plot von f gegen % ergeben sich
iibereinstimmende Geraden (Abb 5.5). Daraus ergibt sich:

D
logfzc%—a-logﬁ, (5.7a)
und damit
D
= d(=)® . 5.7b
f=d@) (5.7)
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Abbildung 5.5: Darstellung von f im Verlauf von % fiir [ zwischen 64 und 512

Aus angelegten Ausgleichsgeraden erhalten wir:
c~ —1; a ~ 0.36 und damit:

(%)0.36

f =~ ) (5.8)

e

Zur Kontrolle betrachten wir den Verlauf von Z—: fiir [ = 128 in Abb. 5.6b.
ne bezeichne den nach Formel 5.5 errechneten Verlauf.

Ab % ~ 109 zeigen sich deutliche Abweichungen zwischen n, und n..
Dabei ist zu beriicksichtigen, dass in diesem Bereich die maximale Cluster-
Dichte erst bei 6§ > %M L erreicht wird, so dass zusétzliche Effekte wie das
Anwachsen an Stufen berechnet werden miissen. Auflerdem ist fiir % > 10°
die maximale Cluster-Dichte ohnehin sehr gering, was grofler Empfindlich-
keit bei der Berechnung von Z—: fiihrt. Abb. 5.6a zeigt im beschrinkten
Bereich von % und fiir grofles [ bereits ein der Simulation recht dhnliches
Verhalten von Glg. 5.5.

5.3.2 Wert von [y, schmale Terrassen

Fiir breite Terrassen ldsst sich die maximale Cluster-Dichte gut annihern
mit:

3
8§
<
=yl
|
W
o
Q)
‘>
N
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Abbildung 5.6b: Verlauf von 7=

Mit bekanntem f betrachten wir jetzt die Werte fiir ly. Aus Glg. 5.5 erhalten
wir:

I—1lo=

log 12 (5.10)
Da [y im Idealfall eine Konstante sein sollte, widmen wir uns dem durch
Glg. 5.8 gut beschriebenen Werte-Bereich und betrachten das Verhalten fiir
kleinere [. Tragen wir fiir drei verschiedene % die nach Glg. 5.10 ermittelten
Werte von [ — Iy gegen [ auf, ergeben sich beinahe identische Geraden mit
einer Steigung von ca. 1 (Abb. 5.7).
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Zwar ldsst sich der Achsenabschnitt auf den Bereich um +1 eingrenzen, eine
klare Bestimmung von [y ist jedoch aufgrund unterschiedlicher Werte der
drei Geraden nicht moglich. Da die Abweichungen fiir kleine [ auch im Zu-
sammenhang mit dem dort erst spét erreichten Maximum zusammenhéngen
konnen, vernachlassigen wir [g.

Die leicht geringere Steigung der Geraden in Abb. 5.7 ldsst darauf schlieflen,

80

T
~ * - DIR=10°

—*— DIR=10"
70 | —— linea

v
* DIR=10°

60

50+

30+

20+

Abbildung 5.7: Bestimmung von [y mittels Ausgleichgerade

dass wir den Wert von ¢ in Glg. 5.7a leicht unterschéitzt haben.

5.3.3 Ein Beispiel zur Probe

Wir beschreiben die maximale Clusterdichte auf vicinalen Oberflichen mit:

) f(R)
ny=npe | o (=)3e I . (5.11)

Dabei entspricht f = (%)a -€°. a knapp oberhalb von 0.36 und ¢ knapp iiber
—1 lieferten die besten Resultate.

Wir wollen anhand eines Beispiels diese Darstellung noch einmal {iberpriifen.
Dazu wihlen wir % = 102, da fiir Werte in diesem Bereich auch kleine
Stufenbreiten noch ein sehr gut erkennbares Maximum liefern. Deutlich
ist nach wie vor ein leichtes Abknicken der Werte fiir kleine [ zu erkennen
(Abb. 5.8), was aber daran liegen kann, dass hier das Maximum erst fiir
0 > 0.3M L erreicht wird.

Die Gesamt-Abweichung liegt fiir [ > 8 bei ca. 0,5%, die Abweichung von
ng zu ng liegt in diesem Bereich bei ca. 20%

Fiir [ > 16 und 10% < % < 108 wird das Verhalten der Simulationskurven
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durch Glg. 5.13 also gut angenéhert.

Die Ubertragbarkeit auf andere Werte (z.B. aus Experimenten oder Monte-
Carlo-Simulationen) und andere Vorraussetzungen (z.B. i > 1) soll hier nicht
thematisiert werden. Vor allem die Werte von a und ¢, die hier nur aus dem
Vergleich mit Simulationskurven gewonnen wurden und nicht mathematisch
hergeleitet sind, werden wahrscheinlich neu zu ermitteln sein.

5.4 weitere Simulationen
5.4.1 Korrekturterme - ein Versuch

Wir betrachten hier den Verlauf von Daten, die mit Glg. 3.19a und 3.19b
ermittelt wurden, also mit Termen fiir die direkte Anlagerung.

Wir gehen im einfachsten Fall davon aus, dass sich ein d&hnliches Verhalten
fiir die Abhéngigkeit von der Stufenbreite zeigen wird und beschrinken da-
her den Korrektur-Term auf %. Zuerst widmen wir uns der Abh#ngigkeit

zwischen maximaler Monomer-Dichte und % auf ebenen Oberflachen.

Geht man davon aus, dass ng x (%)_% und analog fiir die Terme mit direk-

ter Anlagerung 17 o (%)_%, ergibt sich:
— )= X = . 5.12
Ry g = (512)
Abb. 5.9 zeigt, dass wir fiir den betrachteten Wertebereich in grober Ndherung
von einer Ursprungsgeraden ausgehen kénnen, wodurch ein Ansatz der Form
D

F X % sinnvoll scheint. Ubertragen wir das auf Glg. 5.13 ergibt sich:
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Abbildung 5.9: Vergleich von nqg, 11
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(5.13)

p beschreibt dabei einen Proportionalititsfaktor. Uberpriift man diese grobe
Naherung fiir ein Beispiel mit [ = 64, [ = 128 und [ = 512, zeigen sich bei
geringerer Stufenbreite bereits im Bereich von % ~ 10° deutliche Abwei-
chungen (Abb.5.10). Da sich hier die schon beschriebenen Probleme - vor

nJne
-
\
\
\
\

DR

Abbildung 5.10: Ann#herung fiir ein System mit direkter Anlagerung

allem das spét erreichte Maximum - bemerkbar machen, scheint ein Fehler
im Prozent-Bereich auf ein Intervall von zwei Zehnerpotenzen jedoch an-
nehmbar. Bestimmt man bei dieser Berechnung den Proportionalitdtsfaktor
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p durch Minimierung der quadratischen Abweichungen, ergeben sich fiir alle
betrachteten I Werte zwischen 0,94 und 0, 98.

5.4.2 n, bei festem 6

Im letzten Abschnitt setzen wir uns - statt mit der maximalen Cluster-Dichte
- mit der Cluster-Dichte in einem sehr frithen Nukleations-Stadium ausein-
ander. Wir wéhlen 6§ = 0,05M L und betrachten die in Glg. 5.2 und 5.3
beschriebenen Proportionalititen zu 6, I3, bzw. {* und zu %. Dazu betrach-
ten wir zuerst den frithen Verlauf einiger Beispiel-Nukleationen (Abb. 5.11),
dann fiir feste % die Abhéngigkeit von [ (Abb. 5.12) und schlielich die Pro-
portionalitit zu £ (Abb. 5.13).

Die Proportionalitit zwischen n, und 6 fiir die Anfinge der Nukleation lisst
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0 0.005 0.01 0.015 0.02 0.025 0.03 0.035 0.04 0.045 0.05
]

Abbildung 5.11: Friihe Nukleationsphasen fiir % = 10° und verschiedene Cluster-
breiten

sich in Abb. 5.11 gut erkennen. Allerdings wird fiir gréfiere Terrassenbreiten
bereits ab 6 =~ 0,02 deutlich, dass das Wachstum der Cluster-Dichte schnell
nachlésst.

Fiir die Abhéngigkeit zwischen n, und [ zeigt das Modell ein von den Glei-
chungen abweichendes Verhalten. Wie in Abb. 5.12 dargestellt, ergibt sich
auch fiir hohe % und geringes 0: n, o [? und nicht wie vermutet [3, bzw. I*.
Ein solcher Zusammenhang war auch in Abb. 5.2 fiir die maximale Cluster-
Dichte eher zu vermuten.

In Abb. 5.13 ist deutlich zu erkennen, dass fiir schmale Stufen die Cluster-

Dichte bei geringer Abdeckung proportional zu % wéchst. Bei grofleren [

und kleinen % (also frith erreichter maximaler Cluster-Dichte) geht dieser

Zusammenhang in Glg. 4.1 iiber.
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Abbildung 5.13: Proportionalitit zwischen £ und n, fiir frithe Nukleationsstadien

Insgesamt lassen sich Proportionalitéiten der Form n, o a® fiir geringe Ab-

deckungen gut darstellen.
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6 Zusammenfassung / Conclusions

Zusammenfassung

Bisherige Arbeiten zur Nukleation auf vicinalen Oberflichen basierten meist
auf experimentell, oder per Monte-Carlo-Simulation errechneten Werten.
In dieser Arbeit wurde das Thema mittels Ratengleichungen behandelt.
Dieses ist weniger rechenaufwendig und ermoglicht eine wesentlich grofiere
Bandbreite an ermittelten Daten. Allerdings sind fiir das Aufstellen der Glei-
chungen starke Vereinfachungen am System nétig.

Wir haben gezeigt, dass die maximale Cluster-Dichte auf vicinalen Ober-
flichen gut mit Hilfe der entsprechenden Werte fiir die ebene Oberfliche
angendhert werden kann. Dieses hat den Vorteil, dass iiber Nukleation auf
ebenen Oberflichen mehr bekannt ist, nicht zuletzt, da die mathematische
Behandlung des Problems einfacher scheint.

Wihrend fiir das einfache Modell die Ann&herung nur iiber eine von % und
[ abhéngige e-Funktion ausreichte, zeigte sich bereits fiir das Modell mit
direkter Anlagerung, dass zusétzliche Korrektur-Terme notig waren.

In wie weit die Ergebnisse auf komplexere Systeme, wie im Experiment
vorhanden, iibertragbar sind, ist schwer abzuschétzen. Dieses Modell be-
schreibt nur einen theoretischen Spezialfall, fiir eine allgemeine Beschreibun-
gen wiren z.B. die Auswirkungen von beweglichen Clustern, Re-Evaporation
und kritischen Keimen > 1 zu bedenken.

Bekannte Néherungen der Form n, o (%)CO”“ und n, oc [t beschreiben

zwar gut das Verhalten fiir sehr frithe Nukleationsphasen, versagen aber bei
der Beschreibung der maximalen Cluster-Dichte.
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Conclusions

So far, papers on Nucleation on vicinal surfaces were mostly based on expe-
rimental data or Monte-Carlo simulations.

By using rate equations, we can calculate a wider range of data, without
needing significantly more computing time. However, the model has to sim-
plified to find fitting equations.

We have shown, that the maximum Cluster-density on vicinal surfaces can
be approximated by using the values for singular surfaces.

While the simple model can be approximated by an exponential-function
of % and [, just adding direct impingement to the rate equations requires
significant corrections in the approximation.

This model only deals with a very simple case of nucleation. It remains to be
seen, whether the results can be used for more complex systems. Corrections
for processes like reevaporation, the mobility of clusters and critical nucleus
sizes of i > 1 would certainly have to be made.

While well-known approximations like n, o (%)Con‘“ and ng oc (€7 de-
scribe the early stages of nucleation rather well, they fail to describe the
maximum cluster density.
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A Das Programm

Die in der Arbeit verwendeten Graphen stammen aus einem Matlab(c)-

Programm, das sich aus zwei Teilen zusammensetzt:

Einer Benutzeroberfliche, die Daten einliest und einem Rechenprogramm.
Hier soll nur eine kurze Beschreibung der Funktionsweise erfolgen, fiir de-
taillierte Informationen finden sich die kommentierten Programm-Texte in

Anhang B.

A.1 Die GUI

Die graphische Benutzer-Oberfliche (Abb. A.1) setzt sich im wesentlichen

aus 5 Bausteinen zusammen:

00z

0015

0nos

e Im Panel Koeffizenten finden sich Felder fiir die Eingabe der Depositi-
onsrate, des Diffusionskoeffizienten und der Terrassenbreite. Wird eine
Breite von 0 gewahlt, simuliert das Programm eine ebene Oberflache.

e Unter Simulationsparameter sind Kontroll-Elemente fiir die max. Ab-
weichung, bzw. Schrittweite, die maximal-Bedeckung, sowie die Art

— 1=0.000e+000
— 1=2.100e+001

I'=4.300e+001
——— | = 6.400e+001

ROMLIS)

Abweichung(E-5)

fax-Abrie

Stuten

 Vergleichs-variskle
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Abbildung A.1: Aufbau der Benutzeroberfliche
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der o-Berechnung untergebracht.

e Das Panel Vergleichsvariable bietet die Moglichkeit, fiir D oder [ einen
Werte-Bereich anzugeben. Das Programm erzeugt einen Koeffizienten-
Vektor der angegebenen Lénge, ggf. mit logarithmischer Einteilung.
Diese Parameter werden dann seriell abgearbeitet.

e Im Grafik-Feld werden nach der Simulation die Ergebnisse fiir n; und
ng dargestellt, bei Berechnung von 2 bis 6 Systemen nur n,. Bei Be-
rechnung von mehr als 6 Parametern wird nur der zuletzt erstellte
Werte-Vektor dargestellt.

e Der Start-Button leitet eine Simulation, indem er alle Daten aus den
Eingabe-Feldern einliest und iiberpriift. Wenn bei der Uberpriifung der
Parameter kein Fehler aufgetreten ist, ruft die GUI den Rechenkern
entsprechend auf, stellt das zuriickgegebene System dar und speichert
das System mit den wichtigsten Variablen. Der Exit-Knopf beendet
das Programm.

A.2 Der Rechenkern

Der Rechenkern wird mit Werten fiir D, [, R, einer Maximal-Abweichung,
Omaz und Informationen zur o-Berechnung aufgerufen.

Zunéchst wird der Wert % berechnet, der fiir die weiteren Schritte immer
wieder bendtigt wird. Sollte eine Terrassen-Breite von 0 angegeben sein,
wird die auf co gesetzt, so dass Terme der Form 7 verschwinden, was einer
ebenen Oberfliche entspricht.

Die Querschnitts-Werte o1 und o, werden mit entsprechenden Start-Werten
initialisiert.

Dann wird die Funktion ”nuk”mit entsprechenden Startwerten versehen mit-
tels des Matlab(©-ODE-Solvers (Details sieche Abschnitt A.4) gelost. Inner-
halb der nuk-Funktion befindet sich das eigentliche Gleichungssystem. Hier
wird auch - so gewiinscht - die Querschnitts-Berechnung vorgenommen.

A.3 Bestimmung von ¢

Die Bestimmung der Einfang-Querschnitte o1 und o, geschieht je nach Wahl:
Bei Wahl der konstanten os werden diese zugeordnet und entsprechend be-
lassen.

Fiir den geometrischen Ansatz ergibt sich o1 als 1, o, = <x>% wird in jedem
Schritt neu berechnet. Die dazu benétigte durchschnittliche Cluster-Grofie
(x) lasst sich nach Glg. 2.5 bestimmen.

Fiir die Berechnung mit Bessel-Funktionen verwendet der Rechenkern einen
numerischen Trick. Um das Aufwendige Losen der Gleichung 3.14 in jedem
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Schritt zu umgehen, wird in Gleichung 3.15 das o, des letzten Zeitschritts
verwendet.

Abbildung A.2 zeigt den Verlauf des Querschnitts bei nur 80 (!) Stiitzstellen
im Vergleich zum korrekten o,. Nachdem die ersten drei Werte den Startwert
korrigieren, zeigt sich kein nennenswerter Unterschied mehr zur Referenz-
Kurve.

10° 107 107" 10°

Abbildung A.2: Numerische Abschitzung von o

A.4 Der ODE-Solver

Die eigentliche Numerik wird vom Matlab©-ODE!-Solver iibernommen.
Der verwendete Solver ODE113 stiitzt sich auf das von Adams-Bashforth-
Moulton entwickelten Mehrschritt-Verfahren. Es handelt sich hierbei um ein
numerisches Verfahren vierter Ordnung [9]. Um Fehler bei der Verwendung
des Solvers - vor allem bei der o-Berechnung in der Funktion - auszuschlie-
Ben, hier ein Vergleich:

Mittels eines simplen Euler-Verfahrens l4sst sich - mit enormem Rechenauf-
wand - eine Vergleichskurve erzeugen. Da ein so einfaches Verfahren wenig
systematische Fehler provoziert, legt ein Ubereinstimmen der Verliufe nahe,
dass die Solver-Ergebnisse den Verlauf richtig wiedergeben.

Ein direkter Vergleich von fiinf unterschiedlichen Verldufen (auf ebener Ober-
fliche) ldsst keinen Unterschied zwischen den Berechnungsarten erkennen
(Abb. A.3a). Lediglich bei entsprechender Vergréfierung erkennt man, dass
das Solver weniger Stiitzpunkte verwendet, die Kurve schneller Kanten zeigt
(Abb. A.3Db).

Lordinary differential equation
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Abbildung A.3a: Vergleich zwischen numerischen Verfahren
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Abbildung A.3b: Vergréflerung eines Abschnittes aus Abb. A.3a
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B kommentierte Programm-Texte

B.1 Die GUI

%GUI.m
%Graphische Benutzer-Oberfldche zur Bachelor-Arbeit
%"Nukleation auf vicinalen Oberfl&chen"

function varargout = GUI(varargin)

gui_Singleton = 1;

gui_State = struct(’gui_Name’, mfilename,
’gui_Singleton’, gui_Singleton,
’gui_OpeningFcn’, @GUI_OpeningFcn,
’gui_QOutputFcn’, QGUI_QOutputFcn,
’gui_LayoutFcn’, [] ,
’gui_Callback’, [1);

if nargin && ischar(varargin{1})

gui_State.gui_Callback = str2func(varargin{i});
end

if nargout

[varargout{1l:nargout}] = gui_mainfcn(gui_State, varargin{:});
else

gui_mainfcn(gui_State, varargin{:});
end

function GUI_OpeningFcn(hObject, eventdata, handles, varargin)
handles.output = hObject;
guidata(hObject, handles);

function varargout = GUI_OutputFcn(hObject, eventdata, handles)
varargout{1} = handles.output;

%Callback und Create Funktionen der diversen Eingabe-Felder
Y%funktions-frei
function editl_Callback(hObject, eventdata, handles)
function editl_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)
if ispc
set (hObject, ’BackgroundColor’, ’white’) ;
else
set (hObject, *BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor’));
end
function edit3_Callback(hObject, eventdata, handles)
function edit3_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)
if ispc
set (hObject, ’BackgroundColor’,’white’);
else
set (hObject, ’BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor’));
end
function edit4_Callback(hObject, eventdata, handles)
function edit4_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)
if ispc
set (hObject, ’BackgroundColor’, ’white’);
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else
set (hObject, ’BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor’));
end
function edit5_Callback(hObject, eventdata, handles)
function edit5_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)
if ispc
set (hObject, ’BackgroundColor’, ’white’);
else
set (hObject, ’BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor’)) ;
end
function editl1l_Callback(hObject, eventdata, handles)
function editll_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)
if ispc
set (hObject, ’BackgroundColor’,’white’);
else
set (hObject, ’BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor’));
end
function edit12_Callback(hObject, eventdata, handles)
function edit12_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)
if ispc
set (hObject, ’BackgroundColor’, ’white’);
else
set (hObject, ’BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor’));
end
function edit13_Callback(hObject, eventdata, handles)
function edit13_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)
if ispc
set (hObject, ’BackgroundColor’,’white’);
else
set (hObject, ’BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor’));
end
function edit14_Callback(hObject, eventdata, handles)
function edit14_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)
if ispc
set (hObject, ’BackgroundColor’,’white’);
else
set (hObject, ’BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor’));
end
function edit16_Callback(hObject, eventdata, handles)
function edit16_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)
if ispc
set (hObject, ’BackgroundColor’, ’white’);
else
set (hObject, ’BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor’));
end
function editl17_Callback(hObject, eventdata, handles)
function edit17_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)
if ispc
set (hObject, ’BackgroundColor’,’white’);
else
set (hObject, ’BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor’)) ;
end
function edit22_Callback(hObject, eventdata, handles)
function edit22_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)
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if ispc
set (hObject, ’BackgroundColor’,’white’);
else
set (hObject, ’BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor’));
end
function edit23_Callback(hObject, eventdata, handles)
function edit23_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)
if ispc
set (hObject, ’BackgroundColor’, ’white’) ;
else
set (hObject, ’BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor’));
end
function edit26_Callback(hObject, eventdata, handles)
function edit26_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)
if ispc
set (hObject, ’BackgroundColor’, ’white’);
else
set (hObject, ’BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor’));
end

function checkboxl_Callback(hObject, eventdata, handles)

%POPUP 1

Y%auswahlen, welche Variable Parameter werden soll
fwenn 1: kein Laufparameter -> Param-Felder ghosten
%wenn 2: D Laufparameter

fwenn 3: 1 Laufparameter

function popupmenul_Callback(hObject, eventdata, handles)

if (get (handles.popupmenul, ’value’)==1)
set(handles.editl1, ’enable’,’off’);
set(handles.edit12, ’enable’,’off’);
set(handles.edit13, ’enable’,’off’);
set(handles.edit14, ’enable’,’off’);
set(handles.edit26, ’enable’,’off’);
set(handles.checkbox1, ’enable’,’off’);
set(handles.editl, ’enable’,’on’);
set(handles.edit4, ’enable’,’on’);
set (handles.edit5, ’enable’,’on’);
set(handles.edit3, ’enable’,’on’);
set(handles.editll,’String’,’’);
set (handles.edit12,’String’,’’);
set (handles.edit13,’String’,’’);
set (handles.edit14,’String’,’’);

end;

if (get (handles.popupmenul, ’value’)==2)
set(handles.edit11,’enable’,’on’);
set(handles.edit12, ’enable’,’on’);
set(handles.edit13, ’enable’,’on’);
set(handles.edit14, ’enable’,’on’);
set (handles.edit26, ’enable’,’on’);
set(handles.checkboxl, ’enable’,’on’);
set (handles.editl1,’String’,’1%);
set (handles.edit12,’String’,’2°);
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set (handles.edit13,’String’,’1%);
set (handles.edit14,’String’,’5’);
set(handles.editl,’enable’,’on’);
set(handles.edit4, ’enable’,’off’);
set(handles.edit5, ’enable’,’off’);
set(handles.edit3, ’enable’,’on’);

end;

if (get (handles.popupmenul,’value’)==3)
set(handles.edit11, ’enable’,’on’);
set(handles.edit12, ’enable’,’off’);
set(handles.edit13, ’enable’,’on’);
set(handles.edit14, ’enable’,’off’);
set(handles.edit26, ’enable’,’on’);
set (handles.checkbox1, ’enable’,’on’);
set (handles.editl1,’String’,’0%);
set (handles.edit12,’String’,’’);
set (handles.edit13,’String’,’4096°);
set (handles.edit14,’String’,’’);
set(handles.editl, ’enable’,’on’);
set(handles.edit4, ’enable’,’on’);
set(handles.edit5, ’enable’,’on’);
set(handles.edit3, ’enable’,’off’);

end;
function popupmenul_CreateFcn(hObject, eventdata, handles)
if ispc

set (hObject, ’BackgroundColor’, ’white’);
else

set (hObject, ’BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor’));
end

%POPUP 2

%Wahl der Querschnittsberechnung:

%wenn 1: konstante Sigmas

fwenn 2: Sigmal konstant, SigmaX nach geometrie-Formel
%wenn 3: Bessel-Verfahren

%Funktionen nach bet&dtigung des Popups:
/nicht bendtigte Felder ghosten, Label-Texte aktualisieren,
/%sinnvolle Start-Werte einsetzen
function popupmenu3_Callback(hObject, eventdata, handles)
if (get (handles.popupmenu3, ’value’)==1)
set(handles.edit22, ’enable’,’on’);
set (handles.edit23, ’enable’,’on’);
set (handles.edit22,’String’,’3’);
set (handles.edit23,’String’,’8);
set (handles.text22,’String’,’S1’);
set (handles.text23,’String’,’S3’);
end;
if (get (handles.popupmenu3, ’value’)==2)
set(handles.edit22, ’enable’,’on’);
set (handles.edit23, ’enable’,’off’);
set (handles.edit22,’String’,’1.77);
set (handles.edit23,’String’,’’);
set (handles.text22,’String’,’H’);
set (handles.text23,’String’,’’);
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end;
if (get (handles.popupmenu3, ’value’)==3)
set(handles.edit22, ’enable’,’off’);
set(handles.edit23, ’enable’,’off’);
set (handles.edit22,’String’,’’);
set (handles.edit23,’String’,’’);
set (handles.text22,’String’,’’);
set (handles.text23,’String’,’’);
end;
function popupmenu3
if ispc
set (hObject, ’BackgroundColor’, ’white’);
else
set (hObject, ’BackgroundColor’,get (0, ’defaultUicontrolBackgroundColor’));
end

CreateFcn(hObject, eventdata, handles)

%Start-Button

%Simulations-Durchlauf starten

%Werte einlesen, Funktionen aufrufen, Graph bauen, Daten speichern
function pushbuttonl_Callback(hObject, eventdata, handles)
%merken, ob alle eingelesenen Werte fehlerfrei

fehlerfrei = true;

%wenn Durchlauf:
%Lauf-Parameter einlesen, pruefen, ggf. Fehler melden, merken
if “(get(handles.popupmenul,’value’)==1)
%Anzahl einlesen
try
zahl=str2num(get (handles.edit26, ’string’));
catch
errordlg(’Keine gueltige Parameter-Zahl!’);

end;
%Parameter einlesen
try
grenzel=str2num(get (handles.editll,’string’));
if (get (handles.popupmenul, ’value’)==2)
grenzel=grenzel*10~ (str2num(get (handles.edit12, ’string’)));
end;
catch
errordlg(’Ungueltige erste Grenze!’);
fehlerfrei=false;
end;
try
grenze2=str2num(get (handles.edit13,’string’));
if (get (handles.popupmenul, ’value’)==2)
grenze2=grenze2*10~str2num(get (handles.edit14, ’string’));
end;
catch
errordlg(’Ungueltige zweite Grenze!’);
fehlerfrei=false;
end;

oben=max (grenzel,grenze?2) ;
unten=min(grenzel,grenze2) ;
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%auf ungiiltige Werte priifen
if (get (handles.popupmenul,’value’)==2)
if (unten<1||unten==oben| |oben>1E10)
errordlg(’Bitte Diffusionskoffizienten zwischen 1 und 10710 w&hlen!’);
fehlerfrei=false;
end;
else
if (unten<O||unten==oben||oben>10000)
errordlg(’Bitte Terassenbreiten zwischen O und 10000 w&hlen!’);
fehlerfrei=false;
end;
end;

%Parameter-Array bauen
if (get (handles.checkbox1, ’value’))
if (unten==0)
Vars(1)=0;
Vars(2:zahl)=logspace(log10(2),logl0(oben),zahl-1);
else
Vars=logspace(logl0(unten),loglO(oben) ,zahl);
end;
else
Vars=linspace(unten,oben,zahl);
end;
Vars=round(Vars) ;
end;

JWerte einlesen, die Lauf-Params haetten werden koennen
%D, 1 einlesen, priifen, ggf. Fehler melden, merken
if “(get(handles.popupmenul,’value’)==2)

try
D=str2num(get (handles.edit4, ’string’));
D=D*10" (str2num(get (handles.editb, ’string’)));
if (D<1||D>1E10)
errordlg(’Bitte Diffusionskoffizienten zwischen 1 und 10710 wdhlen!’);
fehlerfrei = false;
end;
catch
errordlg(’Ungueltiges D!’);
fehlerfrei = false;
end
end
if “(get(handles.popupmenul,’value’)==3)
try
l=str2num(get (handles.edit3, ’string’));
if ((1<2]11>1E5)&&17=0)
errordlg(’Bitte 1-Wert zwischen 2 und kleiner 10000 wdhlen (0 fiir ebene Oberfléche!’);
fehlerfrei = false;
end;
catch
errordlg(’Ungueltiges 1!’);
fehlerfrei = false;
end
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end

%R, Simulations-Einstellungen einlesen,
fprifen, ggf. Fehler melden, merken
try
R=str2num(get (handles.editl,’string’));
if (R>10| |R<=0)
errordlg(’Bitte R-Werte gréBer O und kleiner 10 w&hlen!’);
fehlerfrei = false;
end;
catch
errordlg(’Ungueltiges R!’);
fehlerfrei = false;
end
try
Tmax=str2num(get (handles.editl17,’string’));
if (Tmax>0.7| | Tmax<=0)
errordlg(’Bitte maximal-Abdeckung zwischen O und 0.7 wahlen!’);
fehlerfrei = false;
end;
catch
errordlg(’Ungueltige Maximal-Abdeckung!’);
fehlerfrei = false;
end

try
Dt=str2num(get (handles.edit16,’string’));
if (Dt<=0)
errordlg(’Bitte maximal-Fehler groefer O wdhlen!’);
fehlerfrei = false;
end;
if (D£>=100)
errordlg(’Bitte maximal-Fehler kleiner 100 wdhlen!’);
fehlerfrei = false;
end;
Dt=Dt*le-6;
catch
errordlg(’Ungueltige Schrittweite!’);
fehlerfrei = false;
end

%Art der Querschnittberechnung bestimmen
%Variablen einlesen
%je nach Art der Berechnung auf sinnvollen Wertebereich priifen
%ggf. Fehler melden, merken
try
Varl=str2num(get (handles.edit22, ’string’));
if (get (handles.popupmenu3, ’value’)==1&&(Vari<1| |Vari1>4))
errordlg(’Bitte S1 zwischen 1 und 4 wihlen!’);
fehlerfrei = false;
end;
if (get (handles.popupmenu3, ’value’)==2&&(Vari<1i| |Var1>3))
errordlg(’Bitte H zwischen 1 und 3 wahlen!’);
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fehlerfrei = false;
end;
catch
errordlg(’Ungueltige Variablen in der Querschnittberechnung!’);
fehlerfrei = false;
end;

/nicht bendtigte Variable initialisieren
%vermeidet Fehler beim Weiter-Schieben in den Rechenalgorithmus
if (get (handles.popupmenu3, ’value’)==2)
Var2=0;
end;
if (get (handles.popupmenu3, ’value’)==3)
Var1=0;
Var2=0;
end;

%analog zweites Feld einlesen
if (get (handles.popupmenu3, ’value’)==1)

try
Var2=str2num(get (handles.edit23, ’string’));
if (Var2<5| |Var2>10)
errordlg(’Bitte S2 zwischen 5 und 10 w&hlen!’);
fehlerfrei = false;
end;
catch
errordlg(’Ungueltige Variablen in der Querschnittberechnung!’);
fehlerfrei = false;
end;

end;

/wenn beim Einlesen keine Fehler aufgetreten sind
if (fehlerfrei)

%Plot freigeben

hold off;

%wenn Einzelberechnung: Durchfiihren!
%System speichern
if (get (handles.popupmenul, ’value’)==1)
[t,N,DR,1]=BeRechnung(D,R,1,Dt,Tmax,get (handles.popupmenu3, ’value’) ,Varl,Var2);
save(’Sys’,’N’, ’t’);
else
/wenn parameter-Berechnung:
/%Parameter-Array durchlaufen, jeweils fiir entsprechenden Wert einsetzen
%System berechnen, in Datei SysN speicher (N fiir Param-Nr.)
%Label in Array einfiigen, erleichtert spdter Legenden-Bau
for(i=1:length(Vars))
if (get (handles.popupmenul, ’value’)==2)
[’Beginne Durchlauf ’, num2str(i), ’ von ’, num2str(zahl), ’. D=’, num2str(Vars(i))]
[t,N,DR,1]=BeRechnung(Vars(i),R,1,Dt,Tmax,get (handles.popupmenu3, ’value’),Varl,Var2);
lab(i,:)=[’D = ’, num2str(Vars(i), ’%10.3e\n’)];
end;
if (get (handles.popupmenul, ’value’)==3)
[’Beginne Durchlauf ’, num2str(i), ’ von ’, num2str(zahl), ’. 1=’, num2str(Vars(i))]
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[t,N,DR,1]=BeRechnung(D,R,Vars(i),Dt,Tmax,get (handles.popupmenu3, ’value’),Varl,Var2);
lab(i,:)=[’1 = ’ ,num2str(Vars(i), ’%10.3e\n’)];
end;
name=[’Sys’ ,num2str(i)];
save(name, ’N’,’t’, °DR’, ’1’);
end;
end;

%Abschluss:
%bunten Plot bauen
%Legende und Achsenbeschriftung einfiigen
if (get (handles.popupmenul, ’value’) "=1&&zahl<=6)
bunt=[’b’;’k’;’r’;’g’;’m’;’c’];
for(i=1:length(Vars))
name=[’Sys’ ,num2str(i)];
load(name) ;
plot(t,N(:,2),bunt(mod(i,6)+1));
hold on;
end;
ylabel(’n_x’);
legend(lab);
else
plot(t,N(:,1),t,N(:,2));
ylabel(’n_x, n_1’);
legend(’°n_1’,’n_x’);
end;
xlabel (’\theta’);
end;

%Speicher fegen
clear;
hold off;

%Exit-Knopf

/beendet Programm

function pushbutton2_Callback(hObject, eventdata, handles)
delete(handles.figurel);

B.2 Der Rechenalgorithmus

%BeRechnung.mat
/%Berechnung von nl und nX mit zugehdriger Zeitleiste (genauer: Theta-Leiste)

%#Riickgabe: Theta-Leiste, System N

%Diffusions-Rate D

%Depositions-Rate R

Y%Terassen-Breite 1 (0 fiir ebene Fliche)

%Abweichungs-Wert Delta

%maximal-Bedeckung Tmax

%Querschnittsberechnungs-Art art (1: konstant; 2: geometrisches VF, 3:
/Bessel-Verfahren)

%Querschnitts-Parameter varl, var2

function [t,N,DR,1] = BeRechnung(d,r,1,Delta,Tmax,art,varl,var2)
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%globale Variablen in Funktion bedtigt:
%einzel-Funktionen siehe unten
global DR L R £ Art H SX S1 ART count;

%count-Variable: alle n Schritte Zwischenstand ausgeben
count=0;
%D/R: Diffusionskoeffizient D geteilt durch Depositionsrate R (siehe
%Ratengleichungen)
DR = d/r;
1;
%Terassenbreite L:
Yientweder 1, oder unendlich
if (1==0)
L=inf;
f=1;
else
f=(1-1)/1;
L=1;
end;
R=r;
%Startwerte fiir die Querschnittsberechnung
ART=art;
if (art==1)
Sl=varl;
SX=var2;
end;
if (art==2)
H=vari;
S1=1;
SX=1;
end;
if (art==3)
S1=1;
SX=1;
end;

/Differentialgleichung mittels Matlab-Solver 1ldsen
options=odeset (’AbsTol’, [Delta Delta Deltal);

%von O bis Tmax, Startwerte jeweils 0O
[t,N]=ode113(@Nuk, [0,Tmax], [0, O, O],options);

%zu lésende Differentialgleichung

function dn = Nuk(t,n)

%globale Variablen siehe oben

global DR L R f Art H SX S1 ART count;
%Querschnitts-Berechnung entsprechend Auswahl

Z=t-n(1)-n(3);
if ((ART==2)&&(n(2)~=0))

SX=real((t-n(1)-n(3))/n(2))"(1/H);
end;
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if (ART==3&&Z>0)
SX=2*sqrt (pi*Z*SX) *besselk(1,sqrt (Z*SX/pi)) /besselk(0,sqrt (Z*SX/pi));

end;

%Anderungen von n(1), n(2), n(3):

%n(1)=n1

%n(2)=nx

#n(3)=an Stufen angelagerte Monomere

dn = zeros(2,1);

%Formeln mit oder ohne impingement

%dn (1) = f-2*n(1)-Z-n(3)-DR*(2*S1*(n(1)) ~2+SX*n (1) *n(2)+n(1) /L) ;
%dn(2) = DR*S1*n((1))"2+n(1)-2*n(2)*(1-dn(1));
%dn(3) = DR*n(1)/L+R/L+n(3);

dn(1) =  1-DR*(2%S1%(n(1))"2+SX*n(1)*n(2)+n(1)/L);
dn(2) = DR*S1#n((1))"2-2*n(2)*(1-dn(1));

dn(3) = DR*n(1)/L;

%ggf. Zwischenstand
% if (mod (count,1000)==0)
A t

% SX

% end;
Jicounter weiterzdhlen
count=count+1;

B.3 Der Vergleichs-Rechenalgorithmus

%Vergleichsfunktion zum Priifen der Matlab-ODE-Funktion

/Berechnung der analogen Gleichungen von Hand

%einfachstes 1-Schritt-Verfahren, sehr rechenaufwendig, bei grofien
%Abweichungen

%Aber: Simpel genug um wenig systematische Fehler zu provozieren und fir
%einen Vergleichslauf mit sehr geringer Schrittgréfe durchaus zu ertragen
function [t,N,DR,1] = BeRechnung(d,r,1,Delta,Tmax,art,varl,var2)

%Vorberechnungen analog zur ODE-Variante
DR=d/r;
if (1==0)
1=inf
end;

%Startwerte fuers S
if (art==1)
Si=varl;
SX=var2;
end;
if (art==2)
H=vari;
S1=1;
SX=1;
end;
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if (art==3)
S1=1;
SX=1;
end;

%ab hier:
%schrttweise abarbeiten der Gleichungen, aus dN wird Delta-N
%ebenso dt
pos=1;
for (i=0:Dt:Tmax)
Dnil=1-2%n1-(i-ni1-ns)-DR*(2*S1*n1~2+SX*ni*nx-n1/1);
Dnx=DR*S1*n1~2+n1-2*nx*(1-Dni);
Dn1=Dn1*Dt;
Dnx=Dnx*Dt;
Dns=DR#*n1/1*Dt;
nx=nx+Dnx;
nl=ni1+Dnl;
ns=ns+Dns;
%bei groBen Verdnderungen Notbremse ziehen
if (abs(Dnx)>0.0001| |abs(Dn1)>0.0001)
errordlg(’Schrittweite zu grofl gewdhlt, Abbruch der Simulation’);
break;
end;
#System aufbauen
Sys(pos, 1)=n1;
Sys(pos, 2)=nx;
Sys(pos, 3)=ns;
%Position weitergehen
pos=pos+1;
%ggef Zwischenstand
if (mod (pos,10000)==0)
i
(i-n1-ns)/nx

end;
%und S neu berechnen
Z=t-nl-ns;

if ((art==2)&&(nx"=0))
SX=real(Z/nx) " (1/H);
end;
if (ART==3&&Z>0)
SX=2*sqrt (pi*Z*SX)*besselk(1,sqrt (Z*SX/pi)) /besselk(0,sqrt (Z*SX/pi));
end;
end;
%Zeitleiste mufl von Hand gebaut werden, wird zur Kompatibilit&t mit GUI
%zuriickgegeben.
t=0:Dt:Tmax;
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C weitere Abbildungen

C.1 Auf ebener Oberflache

x10°

— DIR=10"
0.9t | = — - D/R=10°
D/R=10°

0.1

10°

Abbildung C.1: logarithmisches Wachstum der Cluster-Dichte im Bereich kurz vor
der Séttigungsphase (vgl. Abb.4.2, mittleres Segment)

C.2 Auf vicinaler Oberfliche

Wir betrachten analog zu [1] in Abhéngigkeit von [ und %, wann eine kriti-
sche Cluster-Dichte n§, erreicht wird. Wiahrend fiir sehr hohe Clusterdich-
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Abbildung C.2: Erreichen kritischer Clusterdichte fiir verschiedene n¢
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ten das Verhalten noch fast unabhéingig von [ scheint, lédsst sich fiir geringer
werdende Clusterdichte deutlich erkennen, dass fiir gréfiere % auch breitere
Cluster zum FErreichen einer vorgegebenen Cluster-Dichte notwendig. Ana-
log zu den Uberlegungen von Myers-Beaghton (I ~ 2(%)%) ist auch diese
Beziehung als Grenzbereich zwischen Terrassen- und Cluster-Nukleation als
dominierenden Prozess anzusehen. Wihrend im unten-links von der Ver-
bindungslinie ein Grofiteil der Monomere sich an Stufen anlagern wird,
iiberwiegt rechts oben die Bildung von Clustern.

Ein Problem des Modells ergibt sich dabei fiir kleine kritische Cluster-
Dichten, da Verkleinerung von Terrassen durch Anlagerung, sowie das Her-
anwachsen von Clustern an Stufen in diesem Bereich eine wichtige Rolle
spielen.
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