UNIVERSITAT OSNABRUCK

&

SPA-LEED-Untersuchungen der Ordnung

von Au-induzierten Nanodriahten auf
Si(553)

Bachelorarbeit vorgelegt im Rahmen der Prifung

fiir den Bachelor-Studiengang Physik

Matrikel-Nummer: 974412
Osnabriick, 28. September 2021

Autor: Lena DEBBRECHT
Erstprifer: Prof. Dr. Joachim WOLLSCHLAGER

Zweitprifer: Prof. Dr. Simone SANNA






Inhaltsverzeichnis

.

Theoretische Grundlagen|

[2.5. Beugung an periodischen Strukturen| . . . . . . ... ..o o0

[2.5.1. Reziprokes Gitter fiir eine Oberflache| . . . . . . ... ... ... ..

[2.5.2. Laue-Bedingung | . . . . .

[2.6. Elektronenbeugung| . . .. . ..

[2.6.1.  kinematische Beugungstheorie | . . . . . . . . ... .. ... ... ..

[2.6.2. Streuphase| . . . ... ..

[2.7. Morphologie vicinaler Oberflachen| . . . . . . . .. ... ... ... ... ..

[2.8.  Analyse von Spot Profilen tur vicinale Oberflachen|. . . . . . . . . . .. ..

. Experimentelle Grundlagen|

.

Materialsystem|

11 S| - oo
..........

M21. Si(Ai-Ad . .......
M22. Si563)-Ad .. ......

. Ergebnisse der Messungen|

[5.1. Messprinzip und Auswertungsmethodik | . . . . . . ... ...

[5.2.  Bedeckungsserie Si(553)-Auyf . . .
[5.2.1. Das Substrat Si(553)|. . .

[5.2.2. Probentemperatur 600 °C|

10
10
13
15
18

21
21
23
24

27
27
27
29
31
31
32

35
35
38
38
41



[5.2.3. Probentemperatur 750°C|. . . . . . . . ... ... .

[5.2.4. Probentemperatur 850°C| . . . . . . ... ... L.

[5.3. Vergleich der Temperaturen|

[6. Zusammenfassung |

G chiis
[A."Anhang zu 600°C|
[B. Anhang zu 750°C|

67

69

75

83



1. Einleitung

Diese Arbeit beschéftigt sich mit der Untersuchung von Oberflichenstrukturen mit Hilfe
der SPA-LEED (Spot Profil Analysis- Low Energy Electron Diffraction) Messmetho-
de. SPA-LEED beruht auf dem Prinzip der niederenergetischen Elektronenbeugung und
ermoglicht es, Informationen der Struktur einer Oberfliche zu gewinnen. Die Oberflache
bezeichnet hier die ersten Atomlagen, dessen Struktur und Eigenschaften von der Struktur
des Festkorpers abweichen kann.

Das in dieser Arbeit verwendete Substrat ist Si(553) und gehort zu der Familie der Halb-
leiter. Halbleiter werden in vielen Gebieten eingesetzt, wie zum Beispiel in integrierten
Schaltungen wie Mikoprozessoren und anderen Bauelementen aus der Leistungselektro-
nik. Des Weiteren finden Halbleiter auch in der Photovoltaik, sowie in Detektoren in der
Optik ihren Einsatz. Durch den vielschichtigen Einsatz von Halbleitern stellen sie eine
interessante Schnittstelle zwischen Grundlagenforschung und Technologie dar.

Eine besondere Eigenschaft der Si(553) Oberfliche ist, dass die Oberfléche atomare Stu-
fen besitzt. Wird diese Oberflaiche mit Gold bedeckt, so bilden sich auf den Terrassen
der Oberflache atomare Dréhte, auch Nanodrdhte genannt. Nanodréhte sind feine, lange
Drahte, die einen Durchmesser bis zu wenigen 100 nm besitzen.

Ziel dieser Arbeit ist die Analyse des Einflusses der Bedeckung und Substrattemperatur
auf die Bildung atomarer Drihte, um die optimalen Wachstumsbedingungen zu charakte-
risieren. Die aufgenommenen Daten werden anhand unterschiedlicher Parameter, wie zum
Beispiel der Halbwertsbreite oder Position einzelner Reflexe, ausgewertet. Anhand dessen
kann auf die Entwicklung der Nanodrahte sowie die Abschitzung in Form und Gréfle von
Doménen geschlossen werden. Es wird sich zeigen, dass die Probentemperatur beim Be-
dampfen des Goldes eine Rolle fiir die Beschaffenheit der Nanodréhte auf der Si-Oberflache
spielt. Auflerdem kann mit Hilfe der Daten eine Aussage iiber die Bedeckung, etwa der
wLow Coverage Wire“- oder ,High Coverage Wire*-Phase, getroffen werden.

In Kapitel [2| werden zunéchst allgemeine Informationen iiber die Geometrie einer kristalli-
nen Struktur angesprochen, die als Grundlage dieser Arbeit dienen. Im folgenden Kapitel
wird der fiir diese Arbeit verwendete experimentelle Aufbau, sowie die wichtigen Mess-
instrumente vorgestellt. Das Substrat Silizium wird in Kapitel [d] besprochen und wichtige
Eigenschaften genannt. Des Weiteren wird der aktuelle Forschungsstand zu dem Materi-
alsystem Si(553)-Au dargestellt. Im letzten Kapitel [5| werden die Messdaten ausgewertet

und die Ergebnisse der Messungen gezeigt.






2. Theoretische Grundlagen

In diesem Kapitel werden die zur Anfertigung dieser Arbeit notwendigen theoreti-
schen Grundlagen ndher erldutert. Zundchst wird auf die relevante Physik der Ober-
flachenstrukturen von kristallinen Festkérpern eingegangen. Des Weiteren wird das re-
ziproke Gitter und die Beugung an periodischen Strukturen erklért, sowie die in dieser

Arbeit verwendeten Messmethoden mit niederenergetischer Elektronenbeugung.

2.1. Struktur idealer Kristalle

In der Festkorperphysik wird streng zwischen der Oberfliche und des Volumens des Kris-
talls unterschieden. Das Kristallvolumen ist eine dreidimensionale periodische Anordnung
von Atomen oder Atomgruppen. Jedes einzelne Atom oder jede Atomgruppe wird als Ba-
sis des Kristalls bezeichnet, wobei die Atome der Basis gleicher oder unterschiedlicher Art
sein konnen [6]. Wird jeder Basis ein Gitterpunkt zugeordnet, so entsteht ein Raumgitter.
Eine kristalline Struktur wird somit durch die Struktur des Raumgitters und der Basis

beschrieben.

2.2. Kiristallstrukturen

Das Raumgitter kann mit drei Vektoren ai,ds, ds, den sog. primitiven Translationsvek-
toren, angegeben werden. Von jedem dieser Punkte des Raumgitters konnen iiber die
Translation

R = nqd@ + nods + nsds ni,ng, N3 € Z (2.1)
andere Gitterpunkte erreicht werden [6]. Das Gitter kann aufler der Translationssymme-
trie auch Dreh- und Spiegelsymmetrie aufweisen. Bei der Betrachtung dieser Symmetrien
lassen sich im Dreidimensionalen 14 solcher Gittertypen finden, die nach A. Bravais die
14 Bravais-Gitter genannt werden [6]. Die Bravais-Gitter unterscheiden sich durch ihre
Symmetrieeigenschaften und konnen in sieben Kristallsysteme eingeordnet werden, wobei
die Elementarzelle aus einem oder mehreren Atomen besteht. Fiir die Beschreibung von
Symmetrieeigenschaften wird ein bestimmtes Bezugssystem gewéhlt. Dieses Bezugssystem
wird durch drei Kristallachsen &, l_;, ¢ mit Langeneinheiten a, b, c und Achsenwinkeln a;, 3,
gebildet. Durch die Vektoren a, 5, ¢ wird ein Parallelipiped aufgespannt, welches als Ein-
heitszelle bezeichnet wird. Die Kantenléngen der Einheitszelle sind a, b, ¢ und werden als

Gitterkonstanten bezeichnet.



Ahnlich zum Kristallvolumen kann auch die Oberfliche, wie oben beschrieben, erklirt wer-
den. Durch die Oberfliche wird die Periodizitét in einer Raumrichtung gebrochen, sodass
die Oberflache als zweidimensionaler Kristall aufgefasst werden kann. Im Zweidimensio-
nalen lassen sich fiinf Bravais-Gitter finden, diese sind in Abbildung dargestellt. In
zwei Dimensionen reduzieren sich die Kristallachsen auf zwei Achsen o’ , 1% , mit denen die
fiinf Bravais-Gitter beschrieben werden. Analog zu dem Translationsvektor R aus Glei-
chung kann der Translationsvekor 7 des Gitters der Oberfliche mit den primitiven

Translationsvektoren di’, a3’ mit
F=mnla’ +nhay' ni,nheZ (2.2)

beschrieben werden.

- @ i °
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Abbildung 2.1.: Die fiinf Bravais-Gitter der Oberfliche, beschrieben durch zwei Kristal-
lachsen @,b'. a) schiefwinklig: |@| # ||, v # 90°, b) quadratisch: |@| = |V/[, v = 90°, ¢)
rechtwinklig: |@| # |V'], v = 90°, d) hexagonal |@| = |¥/|, v = 120°, e) zentriert rechtwink-
lig: |a@| # |b/|, ¥ = 90° mit zentriertem Basisatom oder |@/| = |V|, v # 90° # 120°. In ¢)
links handelt es sich nicht um ein primitives Gitter, da es in der Einheitszelle ein Atom
einschliefit, in e) rechts ist das Gitter primitiv. Entnommen aus [5] und bearbeitet.

2.3. Millersche Indizes

Eine mit Gitterpunkten besetzte Ebene im Kristall wird Netzebene genannt. Ihre Orientie-
rung im Kristall ist gegeben durch die Schnittpunkte mit den Kristallachsen a, 5, ¢, wobei

die Achsenabschnitte in Einheiten der Gitterkonstanten a, b, ¢ ausgedriickt werden. Fiir



die Kennzeichnung dieser Netzebene werden die sog. Millerschen Indizes (hkl) verwen-
det, die folgendermafien bestimmt werden: Zunéchst werden die Schnittpunkte der Ebene
mit den Achsen a, 5, ¢ in Einheiten der Gitterkonstanten ermittelt. Anschliefend werden
die Kehrwerte der Schnittpunkte gebildet und so multipliziert, dass ein kleinstmd&gliches
ganzzahliges Tripel entsteht. Man erhélt dann ein Tripel von ganzen Zahlen (hkl), die eine
Schar paralleler Netzebene definiert. Wenn eine Ebenenschar parallel zu einer Kristallach-
se verlduft, so liegt der Schnittpunkt im Unendlichen. Der Index wére in diesem Fall null.
Liegt der Schnittpunkt im negativen Bereich, wird der Index mit einem Minuszeichen {iber
dem jeweiligen Index beschrieben. Millersche Indizes in geschweiften Klammern beziehen
sich auf alle dquivalenten Ebenen des Kristalls, eckige Klammern geben Kristallrichtungen
an und runde Klammern Kristallebenen, wobei Richtungen mit identischen Zahlentripeln
senkrecht auf der entsprechenden Ebene stehen. In Abbildung sind drei verschiedene
Beispiele fiir Millersche Indizes gezeigt.

Es ist darauf zu achten, dass sich die Millerschen Indizes auf die Kristallachsen d, g, c

beziehen und nicht auf die primitiven Translationen dy, ds, ds.

o
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Abbildung 2.2.: Drei Beispiele fiir die Millerschen Indizes.

2.4. Uberstrukturen durch Rekonstruktionen

Die Struktur der Oberfliche kann sich von der Struktur der inneren Kristallebenen
unterscheiden. Auf der Oberfliche einer kristallinen Struktur koénnen beispielsweise
ungesattigte Bindungen der Oberflichenatome zu Rekonstruktionen fithren. Die Folge
dieser Rekonstruktionen kénnen Uberstrukturen sein. Seien @ ,l;’ die Kristallachsen in
zwei Dimensionen und a_;,b_; die Translationsvektoren der Uberstruktur, dann kénnen sie
iiber die Matrix G der Uberstruktur

G G
G ( 11 12)
Ga1 Ga2



zu

@ = G1d@ + Gral/ (2.3)
b_;, = GQl(_i/ + GQQZ_;/ (2.4)

verbunden werden [9]. Eine weitere Notation zur Beschreibung der Uberstruktur ist die
Notation nach Wood und wird in der Wissenschaft haufiger verwendet [9]: Die Basisvekto-
ren der Uberstruktur dz, b; werden als Vielfaches der Kristallachsen @’, v des Grundgitters
angegeben. Liegt bei der Uberstruktur eine Rotation vor, so wird dies mit einem R und

dem Drehwinkel ¢ angegeben. Die Léngenverhéltnisse werden dabei wie folgt angegeben:
@z =m|a@| und |bg| =nlt'| m,neR, (2.5)

wobei m,n reelle Zahlen sind, die das Verhéltnis der Vektoren zueinander bilden. Fiir
ein beliebiges Substrat X mit Orientierung (hkl) wird die Uberstruktur folgendermafen
angegeben:

X (hkl)(m x n) — Re°. (2.6)

Ry° gibt dabei den Winkel der Rotation der Uberstruktur an, wobei bei einem Winkel

von ¢ = 0° in der Notation nicht weiter spezifiziert wird.

2.5. Beugung an periodischen Strukturen

Treffen Materiewellen oder elektromagnetische Wellen auf einen Kristall, so werden diese
am Kristallgitter gebeugt, wenn ihre Wellenlédnge der gleichen Gréflenordnung wie die der
Gitterkonstanten entspricht. Fiir die Untersuchung der Struktur von Kristallen haben sich
Beugungsmethoden mit Elektronen oder Rontgen-Strahlen bewéhrt, die besonders durch
M. v. Laue et al. 1912 [6] bekannt geworden sind. Uber die rdumliche Verteilung der

gebeugten Strahlen lassen sich Informationen iiber das Kristallgitter finden.

2.5.1. Reziprokes Gitter fiir eine Oberflache

Zur Beugungsuntersuchung der Struktur eines Festkorpers wird anstelle des Real-Raum
Kristallgitters das reziproke Gitter verwendet. Das reziproke Gitter ist nicht wie das reale
Gitter eine Ortsdarstellung, sondern eine Darstellung im Impulsraum, kurz: k-Raum. Die
reziproken Translationsvektoren b_{/, b_é/ stehen mit den Real-Raum Translationsvektoren

ai’, a3’ der Kristalloberfliche in folgender Beziehung:

1 ay’ x 7 1 i X a3
by, =21———7, by =21——57, (2.7)
|a1 X a2 |CL1 X a2



wobei 7i der Normalenvektor ist, der senkrecht zur Oberfliche des Kristalls steht. Jeder

der reziproken Gitterpunkte kann iiber die Translation
Ghe = hb1 + kby, h,k€Z (2.8)

von jedem Punkt im Gitter erreicht werden. Der Vektor b:/ steht dabei senkrecht auf ai’
und b_; steht senkrecht auf a3’. Die Vektoren b_il und b_é, stehen senkrecht auf 7. Wahrend
der Real-Raum die Dimension [Lénge] besitzt, ist die Dimension im reziproken Raum
1/[Lénge].

Abbildung 2.3.: Schematische Darstellung des reziproken Gitters in verschiedenen Di-
mensionen. a) Beugungspunkte eines dreidimensionalen Gitters und b) Beugungsstangen
des reziproken Raums eines zweidimensionalen Kristallgitters. In c) ist der Realfall gezeigt,
dieser ist ein Mischfall aus den beiden Gittern a) und b).

In drei Dimensionen besteht das reziproke Gitter aus Punkten, wie es in Abbildung a)
gezeigt ist. Das zweidimensionale reziproke Gitter besteht hingegen aus Beugungsstangen,
siehe Abbildung [2.3|b). Dies rithrt daher, dass bei der Oberfliche nur eine Ebene betrach-
tet wird und somit der Abstand zwischen zwei Gitterpunkten senkrecht zur Oberflache
unendlich grof} ist. Auf den reziproken Raum bezogen riicken die Gitterpunkte zusammen
und bilden dadurch Stangen.

In der Realitét ist die Periodizitdt senkrecht zur Oberfliche aufgrund von Rekonstruk-
tionen nicht perfekt. Bei der Verwendung von Elektronen zur Untersuchung der Struktur
werden nur die ersten Atomlagen erreicht. Aus diesem Grund kommt es zu einem Mischfall
aus den beiden oben genannten Féllen. Dieser Mischfall ist in Abbildung c) grafisch
dargestellt. Hier ist die Intensitdt nicht, wie in a), an einzelnen Punkten konzentriert,
sondern verteilt sich um die jeweiligen ausgedehnten Stellen. Bezogen auf die Intensitit

folgt, dass sie davon abhéngig ist, wo die Beugungsstange getroffen wird.

2.5.2. Laue-Bedingung

Die Laue-Bedingung nach M. v. Laue [6] beschreibt die Beugungseffekte an Kristallen

und gibt Auskunft Giber das Auftreten von Beugungsreflexen. Sie beschreibt im Wesentli-



chen die (Quasi-)Impulserhaltung, indem der Streuvektor einem reziproken Gittervektor

entsprechen muss. Abbildung [2:4] zeigt eine schematische Darstellung zur Herleitung der

Laue-Bedingungen.

Abbildung 2.4.: Grafische Darstellung
zur Herleitung der Laue-Bedingung. As
ist der Gangunterschied, &y der Ein-
heitsvektor in Richtung des einfallenden
Strahls und é der Einheitsvektor in Rich-
tung des gebeugten Strahls, aj ist der
Netzebenenabstand.

Die einfallenden Strahlen werden an zwei benachbarten Gitterpunkten des Kristalls ge-
beugt, wobei der relative Abstand zweier einzelner Gitterpunkte dem primitiven Transla-
tionsvektor d@; entspricht. Aufgrund des Gangunterschiedes As der Strahlen kommt es zur
Interferenz. Der Gangunterschied des einfallenden Strahls wird durch As; = a1 - €y be-
schrieben und der des gebeugten Strahls durch Asy = a7 -€. Der Gangunterschied As setzt
sich dann aus der Summe der einzelnen Gangunterschiede As; und Aso zusammen. €; ist
der Einheitsvektor in Richtung des einfallenden Strahls und € der des gebeugten Strahls,
ay ist der Translationsvektor. Fiir konstruktive Interferenz muss der Gangunterschied ein

Vielfaches der Wellenldnge sein, also
As=aj-(€—€)=h\ heLZ. (2.9)
In zwei Dimensionen gilt zusétzlich
dy- (€—€y) =k\ kel (2.10)

mit dem Translationsvektor do. Gleichungen und werden als Lauesche Gleichun-
gen bezeichnet und sind hinreichende Bedingungen fiir ein Intensitdtsmaximum [6].
Mit Hilfe des Translationsvektors Gpy des reziproken Gitters aus Gleichung koénnen

die Laueschen Gleichungen zu

(€—¢é) = % - Ghx (2.11)
umgeformt werden. Zum Beweis multipliziert man Gleichung [2.11| mit @1, d2 und erhélt
mit Hilfe von Gleichung [2.7 und [2:§] die Bedingungen fiir die konstruktive Interferenz aus
Gleichungen [2.9 und zuriick. Gleichung kann unter Einfithrung der Wellenzahl-
vektoren

.9 .9
kozge*o und k:%a (2.12)

mit dem Wellenvektor EO,H des einfallenden und EII des gebeugten Strahls, zu der sog.



Laue Bedingung fir zwei Dimensionen
Ky — ko | = Gk (2.13)

vereinfacht werden. Da es sich hier um die Laue-Bedingungen in zwei Dimensionen handelt,
gehen in diesem Fall nur die Anteile der Wellenvektoren ein, die parallel zur Oberfliche
stehen. Da die Teilchen elastisch am Kristallgitter gestreut werden, dndert sich der Impuls
der Teilchen nicht. Daraus folgt, dass die Betréige des eintreffenden und gebeugten Strahls
gleich sind und es gilt: |ko| = |k| = 2

2.5.3. Ewald-Konstruktion

Eine anschauliche Darstellung der Laue-Bedingungen bietet die sog. Fwald-Konstruktion
nach P. Ewald [6]. Eine grafische Darstellung dieser Konstruktion ist in Abbildung
gezeigt und wird wie folgt konstruiert: Es wird der reziproke Raum des zu untersuchenden
Substrats gezeichnet und dort der einfallende Wellenvektor Eo so eingezeichnet, dass er im
Ursprung des reziproken Raumes endet. Wie zuvor in Abschnitt erldutert, besteht
das reziproke Gitter und somit die Ewald-Konstruktion fiir eine Oberfliche aus Beugungs-
stangen. Um den Ursprung von Eg wird dann eine Kugel gezeichnet dessen Radius dem

Betrag des Wellenvektors \Eo\ = /\%—“ entspricht und somit abhingig von der Energie ist.

E)
Konstruktive Interferenz ist méglich, wenn Gleichung erfillt ist, dann schneiden die
Beugungsstangen den Rand der Ewald-Konstruktion. Der Parallelanteil des Wellenzahl-
vektors k des gebeugten Strahls zeigt dann in Richtung EII = EO,H + Ghi und ist somit ein

im Beugungsbild zu erwartender Reflex.

TR L

im reziproken Raum.

/
N\

/
\

(30) (20) (10) (00) (01) (02) (03)

k Abbildung 2.5.: Schnitt durch die
Ewald-Konstruktion fiir ein zweidimen-
sionales Gitter fiir den Reflex (20) fir
senkrechten Einfall. k ist der Wellen-
Gk zahlvektor des gebeugten Strahls und
Eo ist der Wellenvektor des einfallenden
k() Strahls. G beschreibt einen Gittervektor



2.6. Elektronenbeugung

In dieser Arbeit werden kristalline Strukturen mit Hilfe von Beugung von niederener-
getischen Elektronen untersucht, diese Methode wird Low Energy Electron Diffraction
(LEED) genannt. Fiir Elektronen gilt der Welle-Teilchen-Dualismus, weshalb fir die Wel-
lenldnge der Elektronen die de Broglie-Wellenldnge

A= h = o (2.14)
D 2meFE

verwendet werden kann [6]. h ist das Plancksche Wirkungsquantum, p der Impuls des
Elektrons, m. die Masse eines Elektrons und E die Elektronenenergie. Die Energie der
Elektronen umfasst einen Bereich von 20 — 10006V, was einer Wellenlinge von 0.4 — 2.7A
entspricht. Diese Bedingung ist die Voraussetzung fiir Beugung an atomaren Strukturen, da
die Wellenldnge in der Groflienordnung der Gitterkonstanten der Kristalle liegt. Aufierdem
betragt die mittlere freie Weglénge der niederenergetischen Elektronen nur ein paar Atom-
lagen und ist dementsprechend kurz. Dies begiinstigt, dass die Beugung hauptséchlich an
der Oberflache stattfindet und so eine hohe Oberfléchensensitivitéat besteht [9].

2.6.1. kinematische Beugungstheorie

Bei der Beugung von Elektronen an einer Oberflache treten, aufgrund des groflen Wir-
kungsquerschnittes von Elektronen an Atomen, Mehrfachstreuung auf. Eine exakte Be-
rechnung der Amplitude der gebeugten Strahlung bietet die dynamische Streutheorie an.
Diese Theorie ist jedoch mit einem sehr hohen Rechenaufwand verbunden und fiir rea-
le Kristalle sehr zeitintensiv. Zur mathematischen Vereinfachung wird meist die kine-
matische Beugungstheorie genutzt. Sie dient zur Berechnung der Amplitude und somit
auch die Intensitdt der gebeugten Strahlung. Die Intensitét enthélt Informationen {iber
Struktur innerhalb der Einheitszelle. Fiir diese Theorie wird die Oberfliche in periodische
Séuleneinheitszellen aufgeteilt, die beliebig weit in den Kristall hineinreichen, dies ist in
Abbildung schematisch dargestellt.

In der kinematischen Beugungstheorie werden seitliche Streuprozesse vernachléssigt und
nur Einfachstreuung innerhalb einer S&duleneinheitszelle beriicksichtigt. Aufgrund der
groflen Entfernung zwischen der Elektronenkanone, der Probe und dem Detektor im Ver-
gleich zur Wellenlénge, konnen die Elektronen als ebene Welle angenommen werden. Die-
se Naherung wird Fraunhofer-Ndiherung genannt. Eine ebene Wellen, die an der 0-ten

Sduleneinheitszelle am Ort 7 gestreut wird, kann mit

\IIO(E(D Ev 7"_‘) = fO(E()? ];) ' eikf (215)

beschrieben werden. Wie auch in Abschnitt ist I;O der Wellenvektor des einfallenden
und k des gebeugten Strahls, fy ist der Formfaktor der 0-ten Sduleneinheitszelle. Wird

10



a) b) c)

B (Y ) o, [0,
000000 0000 .‘....
000000 000000 ® 00 O

Oberflichc 0 0 0000 000000 000000
Volumen @ @ @@ @ @ 000000 000000
000000 000000 000000

Abbildung 2.6.: Die periodischen Strukturen der Oberfliche basierend auf
Séuleneinheitszellen, die sich auf der Volumenstruktur befinden. In a) wird eine idea-
le Oberfliche gezeigt, in b) eine gestufte Oberfliche und in c) ist eine Oberfliche mit
Uberstruktur dargestellt.

die Streuung eines Elektrons an einer beliebigen Position 7, an einer Sduleneinheitszelle

n betrachtet, dann fiihrt die Phasenverschiebung

—

Ap=K-7, mit K=Fky—Fk (2.16)

zu der allgemeinen Wellenfunktion:

- —
— LT

U, (Ko, k, 7)) = ¥ £, (ko, k) - €57 (2.17)

mit dem Formfaktor f, der n-ten S&uleneinheitszelle und dem Streuvektor K. Die In-
tensitdt I wird mit Hilfe des Absolutquadrats der Superposition der einzelnen Teilwellen

ermittelt:

) 2
ezkr .

(2.18)

N — — LT
S fulho, B - €K7
n=0

Iy

N
=1

wobei N die Anzahl der Sduleneinheitszellen ist. Es wird nun davon ausgegangen, dass

der Formfaktor fiir alle Sduleneinheitszellen gleich ist und demnach f,, = fy gilt. Es ergibt

sich fiir die Intensitét folgende Vereinfachung:

2
- o Iy - o2 N R
I(ko, k,7) = = - | fo(ko, k)| - et (2.19)
LI
F ———
G
N / . .
= (ko k) = < - [F (ko F)[ - |G(R)|’ (2.20)

mit dem dynamischen Strukturfaktor F' und dem Gitterfaktor G. F' ist aufgrund der
kinematischen Naherung fiir alle Sduleneinheitszellen immer gleich. Dieser beschreibt die
absolute Intensitit der Beugungsmuster und beriicksichtigt die Streuprozesse innerhalb

einer Einheitszelle. Der Gitterfaktor ist abhéngig von der Morphologie der Oberfliche und
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bestimmt das Profil der Beugungsreflexe. Aus Gleichung kann G folgendermaflen

beschrieben werden:

G(R)] = GR)GK) =33 Kne iim — ™ oK (Fa—rm), (2.21)

Hier wird eine weitere Summe mit Laufindex m eingefiihrt, der sich aus der Quadrierung

ergibt, n und m indizieren die Sduleneinheitszellen. Die Gitterpositionen

T =n1d + n25+ h(nl, ng)cz ny,ng € 7 (2.22)
geben dabei die Position der Sdulen an, mit den Gittervektoren der Oberfliche Ei,g und
einem senkrecht zur Oberfliche stehenden Vektor CZ; der dem Betrag eines Lagenabstandes
entspricht. h(ni,ng) ist eine Hohenfunktion der Einheitszelle am Ort 7. Die Gleichung
fiir die Position der Streuzentren aus [2.22] vereinfacht sich im Falle einer idealen und

ungestuften Oberflache zu
T ideal = 110 + nob  mi,na € Z, (2.23)

AuBerdem kann der Streuvektor K in seinen senkrechten und parallelen Anteil separiert
werden: K = K 1+ K |- Fur eine ideale Oberfliche ohne Stufen kann K | nach der Laue-
Bedingung fiir konstruktive Interferenz willkiirlich gewédhlt werden [6]. Der Streuvektor
reduziert sich dann auf K = K |» wodurch Gleichung sich zu
Ll e SRS SR (224
7 7

vereinfacht. Aus den Laue-Gleichungen ist bekannt, dass sich das Skalarprodukt aus den

primitiven Einheitsvektoren des Real-Raums und des reziproken Raumes aus

Th (2.25)
Tk (2.26)

T

2
2

(S TSI

ergibt [6], mit den Millerschen Indizes h, k. Aus Gleichung folgt:

2

|G(I€)|ideal

= Ze%i("lh"'”?k) ni,ne, h, k € Z. (2.27)
I

Es handelt sich hierbei um eine Funktion mit einem ganzzahligen Vielfachen von 7, sodass

die Exponentialfunktion fiir alle Gitterplatze, also fiir alle Werte von @ = (n1,n2), eins

ergibt. In Gleichung handelt es sich demnach um eine §-Distribution der gebeugten

Intensitéat. Diese d-Distribution reprasentiert das zu erwartende Reflexprofil einer idealen
Oberfléache.
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2.6.2. Streuphase

000000000 .CQ
0000000000000
00000000000000

Abbildung 2.7.: Schematische Darstellung zur Herleitung der Streuphase. Die Elektro-
nenwelle mit der de Broglie-Wellenlénge A fallen utner einem Winkel a auf die Stufenkante
ein. Der resultierende Gangunterschied ist mit Ag gekennzeichnet, der Lagenabstand mit
d. Entnommen aus .

In dieser Arbeit werden keine idealen Oberflachen untersucht, wie im vorherigen Kapitel
zundchst angenommen. Bei der Probenuntersuchung mit Elektronenbeugung kénnen Elek-
tronen an unterschiedlichen Terrassen gebeugt werden, die durch atomare Stufen getrennt
sind. Dadurch wird ein Gangunterschied hervorgerufen, der entweder zu einer konstruk-
tiven oder destruktiven Interferenz fithrt. Die Streuphase S gibt Auskunft dariiber, wann
konstruktive oder destruktive Interferenz auftritt und beschreibt den Gangunterschied in
Einheiten der Elektronenwellenldnge. Abbildung [2.7] zeigt eine schematische Darstellung
zur Herleitung der Streuphase. Der Gangunterschied Ag zwischen den gebeugten Strahlen

kann in 0-ter Ordnung aus geometrischen Griinden mit
Ag = S\ = 2dcos(a) (2.28)

beschrieben werden, wobei d der Lagenabstand und « der Einfallswinkel ist. Aus Ka-
pitel ist die Wellenzahl |E! bereits bekannt. Mit ihrem senkrechten Anteil |I? 1| =
2|k| cos(a) kann Gleichung zu

_|K.d

o (2.29)

umgeformt werden.
Entsprechend Gleichung [2.28| findet konstruktive Interferenz fiir ganzzahlige Werte von

S statt, diese wird in-Phase genannt. Fir destruktive Interferenz muss S entsprechend
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einen halbzahligen Wert annehmen, diese Phase wird out-Phase genannt. Im Bezug auf
das Experiment ist es von Interesse, die Beziehung zwischen der Streuphase S und der
Elektronenenergie zu beschreiben, da die Intensitidtsverteilung des Beugungsbildes von
der Elektronenenergie abhéngt. Setzt man die de Broglie-Wellenlidnge aus Kapitel [2.6] in
Gleichung ein, so ergibt sich ein von der Elektronenenergie abhéngiger Ausdruck fiir

die Streuphase
dcos(a)v/2mE
S = . 2.30
s (2.30)
In Kapitel wurde bereits gezeigt, dass sich die Form der Intensitdt der Beugungs-

reflexe wie eine d-Funktion verhélt. Aufgrund der Interferenzeffekte durch die gestufte

Oberfliche kommt es zu einer Reflexverbreiterung, die im Beugungsbild sichtbar wird.
Man unterscheidet zwischen zwei verschiedenen gestuften Oberflichen, die eine Verbrei-
terungen der Peaks im Beugungsmuster hervorrufen. Bei einer Oberfliche mit zwei un-
bedeckten Lagen teilen sich die Peaks im Beugungsmuster in zwei Teile: Der erste Teil
wird §-Peak genannt und entspricht einer Elektronenbeugung an einer Terrasse auf einer
perfekten flachen Oberflache. Der zweite Teil besteht aus einer breiten Schulter, die durch
den Einfluss der Stufungen hervorgerufen wird. In Abbildung [2.§]ist das zu beobachtende
Reflexprofil in Abhéngigkeit einer in- oder out-Phase gezeigt. Die Beugungsbedingungen
entscheiden tiber das Verhéltnis von scharfen d-Peaks und breiten Schultern im Beugungs-
muster. Wéhrend in einer in-Phase nur ein J-Peak zu erkennen ist, zeigt sich bei einer
out-Phase eine breite Schulter. Zwischen der in- und out-Phase ergibt sich ein Beugungs-
muster aus der Superposition von §-Peak und Schulter, siehe Abbildung

!n-Phase (S=1) Qut-Phase (S=1,5)

\ norm. Intensitat

K, Streuphase
Abbildung 2.8.: Grafische Darstellung der Relfex-Profile einer gestuften Oberfliche. Es

ist K | und die Streuphase S gegen die normierte Intentensitat in willkiirlichen Einheiten
aufgetragen. Nach Referenz [14].
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2.7. Morphologie vicinaler Oberflachen

In den vorherigen Kapiteln wurden ausschliellich perfekte Kristalloberflichen betrachtet,
die aber im Realfall nicht zu beobachten sind. Reale Oberflichen weisen meist Stufen,
Versetzungen oder andere Defekte auf. Eine gestufte Oberfliche kann als Faltung einer
Terrasse und ihrem Ubergitter beschrieben werden, dies ist in Abbildung grafisch
dargestellt.

Kt 1 Quic,1
I
° ° ° L
—
a N
—e » K|
T .
® ® ® Qvic,H

Abbildung 2.9.: Links: Skizze einer gestuften Oberfliche. a ist eine Gitterkonstante, L
die Periode und 7' die Terrassenweite. Rechts: Koordinatensystem der Orientierungen der
Oberflichen auf einer gestuften Oberfliche. Das in Griin eingezeichnete System bezieht
sich auf die Terrassen und das in Rot eingezeichnete System auf die Periode.

L gibt dabei die Periodizitdt an und T die Terrassenweite. Der Vektor I_('T’ 1 gibt die
Richtung senkrecht zur Terrasse und I?T7|| parallel dazu an. Qvic’ 1 beschreibt die Richtung
senkrecht und @vic,” parallel zur vicinalen Oberfliche. Die beiden Systeme stehen daher

in folgender Beziehung zueinander:

K| = Quic,| $in 0 + Quic,1 cos
Kt = _Qvic,H cos 0 + Qyic, 1 sin (2.31)

Eine einzelne Terrasse kann durch eine Fouriertransformation mit Hilfe der Mehrfachspalt-

Interferenzfunktion
sin2 (% ‘KTvH ‘ao)

SiIl2 (%|KT,||‘GO)

beschrieben werden. N ist eine ganze Zahl und ag ist die Gitterkonstante und damit

A(|Kr ) = (2.32)

T = Nag. Fir das Ubergitter ergibt sich aus der Fouriertransformation der Abstand

zwischen den Stangen senkrecht zur gestuften Oberfliche

2
T

AlGQuic |

(2.33)

Dieser Ausdruck beschreibt demnach die Reflexaufspaltung im Beugungsmuster, siehe Ab-
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bildung [2.10(a)| in Rot markiert.

Bei einer regelméflig gestuften Oberfliche dndert sich auch die Darstellung der Ewald-
Konstruktion, diese ist in Abbildung dargestellt. Das zu untersuchende Substrat
ist dabei, wie in Abbildung [2.10] im kleinen Bild unten gezeigt, so orientiert, dass der
eintreffende Elektronenstrahl senkrecht zur makroskopischen Oberfliche auftrifft. Da die
Gitterpunkte im Real-Raum der Terrasse sehr dicht beieinander liegen folgt, dass die
Beugungsstangen im reziproken Raum weit auseinander liegen (Abbildung schwarze
Linien). Bei der makroskopischen Oberfléche liegen die Gitterpunkte der Stufe sehr weit
auseinander, in der Ewald-Konstruktion riicken daher die Beugungsstangen dicht zusam-
men.

Fiir die in-Phase-Bedingung nimmt Gleichung ein Maximum bei |I€T,||\ = 27 /ag an.
Daraus resultiert, dass tiberall dort ein scharfer Beugungsreflex auftritt, wo die Stangen
der makroskopischen Oberflache die Stangen der Terrassen schneiden, dies ist in Abbildung
fiir den (10)-Reflex der Fall. Der Vektor E(lO) in Abbildungtrifft genau den Be-
reich zwischen zwei Stangen der makroskopischen Oberflache. Fiir diesen Fall spaltet sich
der Reflex in zwei gleich helle Reflexe auf, die den Abstand aus besitzen. Im weiteren
Verlauf werden zudem auch unregelmifig gestufte Oberflichen behandelt, die zwar eine
einheitliche vicinale Oberflachenorientierung aufweisen, sich dennoch die Struktur in Ter-
rassenldnge und oder Stufenhéhe unterscheidet. Ein Beispiel ist in Abbildung [2.10(b)| im
kleinen unteren Bild gezeigt. Fiir eine unregelméfig gestufte Oberflache &ndert sich erneut
die Ewald-Konstruktion: Wahrend die Ellipsen bei der regelméflig gestuften Oberfliache
die Intensitit angeben, beschreiben diese bei einer unregelméflig gestuften Oberfliche die
Halbwertsbreite. Eine Darstellung davon ist in Abbildung zu sehen, die kleinen
schwarzen Kreise stellen dabei Punkte mit minimaler Halbwertsbreite dar. Auch in diesem
Fall ist der Reflex (10) scharf und der Reflex zwischen (00) und (10) erscheint diffus. Im
weiteren Verlauf dieser Arbeit werden andere Strukturen auf Oberflichen behandelt, die
hier kurz erlautert werden sollen.

Kleine Bereiche mit einheitlicher Struktur auf einer Oberfliche werden Domdnen genannt.
Beim Auftreten mehrerer Doménen, unterscheidet man zwischen verschiedenen Struktur-
eigenschaften. Fin Bruch einer einheitlichen Oberflichenstruktur kann durch sogenannte
Facetten beschrieben werden. Facetten sind kleine Bereiche, die relativ zur Oberfliche ge-
neigt sind und deren Orientierung von der restlichen Oberfliche abweicht. Die Orientierung
der Facetten kénnen mit Hilfe der Millerschen Indizes, wie in Abschnitt beschrieben
werden. Die Orientierung der Beugungsstangen bei Facetten ist senkrecht zur Facetten-
richtung, wobei der Abstand der Beugungsstangen durch das Reziproke des horizontalen
Gitterabstandes definiert ist.
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(10) (00) (10) _
(10) (00) (10)

(a) (b)

Abbildung 2.10.: Darstellung der Ewald-Konstruktion fiir a) eine regelméfig gestufte
und b) eine unregelméBig gestufte Oberfliche. Der (00)-Reflex wird in beiden Fillen in
der in-Phase getroffen, der Reflex ist demnach scharf. Der (10)-Relfex wird zwischen den
Stangen des Ubergitters getroffen und wird somit fiir die regelméfBig gestufte Oberfléche in
zwei gleich scharfe Reflexe aufgeteilt, bei der unregelméfig gestuften Oberfliche ergibt sich
der Reflex zwischen der (00) und (10)-Stange ein diffuser Reflex. Die unteren Abbildungen
zeigen die Seitenansicht der gestuften Oberflichen, wobei die makroskopische Oberfliche
in Rot eingezeichnet ist. In Abbildung a) ist zudem in Rot die Reflexaufspaltung A\QviQ”]
eingezeichent.
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2.8. Analyse von Spot Profilen fiir vicinale Oberflachen

Zur Analyse von Spot Profilen fiir vicinale Oberflichen wird in der kinematischen Beu-
gungstheorie eine Ndherung verwendet, in der alle Sduleneinheitszellen senkrecht zur Ober-
fldche einen identischen Formfaktor besitzen. Die folgende Herleitung entstand in Kolla-
boration mit Prof. Dr. J. Wollschliger [13].

Um das Beugungsprofil zu bestimmen wird daher nur der Gitterfaktor betrachtet. In ei-
nem 1+1D-Modell (vgl. [13]) wird von einer Oberfliche gleicher Doménenorientierung
ausgegangen, die durch Doménengrenzen getrennt sind. 7T}, gibt die Anzahl von Atomen
innerhalb der Doméne an und kennzeichnet somit die Grofle der n-ten Doméne. Der Ab-
stand der Atome in einer Doméne wird durch die Gitterkonstante a gegeben. Es ist zu
notieren, dass die Doméanengrenzen nicht streuen aber beliebig orientiert sein kénnen. Die
Verschiebung der Doménengrenzen wird dabei durch den Verschiebungsvektor # beschrie-
ben. Dies ist in Abbildung fiir ein spezielles fce-Gitter gezeigt.

° ® ® U, = —der ) + 5eér
_— /
a _ - o
o \/ U1 = —dér | + 5ér)|
® ®

al),

Abbildung 2.11.: Schematische Darstellung einer fcc(553) Struktur als vicinaler Ober-
fliche zu einer fcc(111) Struktur. Aufgrund der fce-Struktur ergibt sich eine laterale Ver-
schiebung, diese ist in blau markiert. Der dazugehorige Verschiebungsvektor fiir diese
Struktur ist @ = —deT | + e .

Zur Beschreibung des Gitterfaktors werden zudem charakteristische Funktionen verwen-
det, die sich aus den Fourier-Transformierten der entsprechenden Gréfenverteilung fiir

Doménengrenzen Ppp(@) und Doménen Pp(T) ergeben:

B(K) = (exp™™) = 3" Ppp (i) exp'™™ (2.34)

Y(Kr) = (expraBriTy = Z Pp(T) exp@BraT (2.35)
T=1

(2.36)

Nach Wollschléger |13] ergibt sich der Gitterfaktor zu:

1 (1 - BK)(1 = y(Kr))
2(1 —cosaKy ) 1-— ﬁKWKT,II

G(K) = +ce|, (2.37)

mit dem Streuvektor K und seinem parallelen Anteil K . Dieser Ansatz wird fiir vicinale

Oberflachen angewendet und liefert die charakteristische Funktion fiir die Verteilung der
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Doménengroéfien:

B(K) = B(Kr,1) = exp *@FraT (2.38)

Es ist zu notieren, dass hierbei vicinale Oberflichen mit Einfachstufen der Stufenhohe
d mit einer Doméanengrofe a7, betrachtet werden. Auflerdem wird angenommen, dass
die Oberfliche ausschliellich aus Abwértsstufen besteht, sodass sich die Verschiebung
durch % = —ep | beschreiben ldsst und sich daher fiir die Verteilungsfunktion eine Delta-
Funktion ergibt. Des Weiteren wird angenommen, dass die Terrassenweiten gepeakt sind,
das heifit, dass die Standardabweichung o klein gegeniiber der mittleren Terrassenweite
(T) ist. Weiter wird die Kumulantenentwicklung bestimmt und ferner mithilfe der Taylor-
reihenentwicklung der Cosinus-Funktion umgeformt.

Zur Bestimmung der Halbwertsbreite und Beschreibung des Beugungsprofils ist es sinnvoll,
den Gitterfaktor in eine geeignete Form zu bringen. Dazu wird der Gitterfaktor mithilfe

der Lorentzfunktion in die Form
G (K) < k% + (K1 — Ko)? (2.39)

gebracht, wobei £ die halbe Halbwertsbreite und K die Peakposition bezeichnet. Aus der
Taylorreihenentwicklung fiir den zweiten Teil der Gleichung [2.39] ergibt sich:

N(Ky,, K1) = cosh(o?[1 — cos aKr ) — cos(aKt T — dKr,1). (2.40)

Fiir Gleichung @ gilt, dass die Cosinus-Funktion schnell beziiglich K | mit der Periode
27 /aT variiert und dass die Cosinus-Hyperbolicus-Funktion schwach variiert, wenn o nicht
zu grof} ist. Da sich die Peakposition aus dem Maximum der Cosinus-Funktion ergibt, ldsst

sich daraus die Bragg-Positionen der n-ten Ordnung zu

aK’(I‘Tj|)| N n -+ (dKTJ_/27T)
or T

(2.41)

umformen. Die Stangen im reziproken (KT7||,KT7 1 )-Raum verlaufen daher schrag und
kreuzen die 3D-Bragg-Bedingungen, sieche Abbildung

Fiir den Verlauf der Halbwertsbreite wird weiterhin angenommen, dass o sehr klein ist und
dass fiir das Argument der Cosinus-Funktion in Gleichung [2.40] die Bragg-Bedingung aus
Gleichung eingesetzt werden kann. Es ergibt sich dann fiir die halbe Halbwertsbreite
auf der n-ten Bragg Stange:

2
_9 I (n)
Kn = T {1 cos aKTJJ

2 2 K
-7 {1 — cos <7m+dTl> (2.42)

al T

Es wird deutlich, dass die Halbwertsbreite dann minimal wird, wenn das Argument der
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Cosinus-Funktion ein Vielfaches von 27 ist:

2mn +dKt | 5
—————= =2mm
T
dK
i A n,m € N.
2

Auf die Ewald-Konstruktion bezogen bedeutet das, dass die n-te Bragg-Stange einen 3D-
Bragg-Punkt schneidet, siehe Abbildung Umgekehrt wird die Halbwertsbreite zwi-
schen zwei Bragg-Punkten maximal, dies ist in Abbildung fiir den Reflex zwischen
der (00) und (10)-Stange der Fall.

Fiir eine vicinale Oberflache ist es niitzlich, in ein anderes Koordinatensystem tiberzugehen,
dies ist in Abbildung [2.9] rechts in Rot grafisch dargestellt und wird im Folgenden ,ma-
kroskopische* Orientierung genannt. Die Richtungen hidngen dabei wie in Gleichung [2.37]
zusammen. Fiir den Verlauf der Halbwertsbreite einer vicinalen Oberfliche gilt nun das
erlduterte Verhalten der Halbwertsbreite in den (-Raum zu iiberfithren. Es ergibt sich
dann mit Gleichung [2:42}

2

O- .
Kp = T {1 — Cos (aQE,?C{H cos 0 + aQyic, | sin 6)}
=T 0s wLn aQvic, L SIn . ‘

Als Bedingung fiir die in-Phase ergibt sich dann

(m) 2 2

R = 2.44
@i, asing ¢ ( )
mit dem Lagenabstand ¢ = asinf. Es kann daher eine ,makroskopische® Phase

Smak = CQyic, 1 /27 definiert werden mit der in-Phase Bedingung Spax = m mit m € Z.
Gleichung kann damit in die Form

o? a
P {1 — cos (27an + CQViC,L)]
o2

== {1 — cos (27r <Zn + Smak>>:| (2.45)

gebracht werden und beschreibt die halbe Halbwertsbreite in Abhéangigkeit der ,,makro-

Rn =

skopische” Phase Spak.
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3. Experimentelle Grundlagen

In diesem Kapitel werden die experimentellen Grundlagen fiir diese Arbeit ndher erlautert.
Zunéchst wird die Funktionsweise eines SPA-LEED-Instruments beschrieben. Weiter wird
die Unverzichtbarkeit des Ultra-Hochvakuums fiir diese Experimente erklart und die ver-
wendete Ultra-Hochvakuum-Kammer beschrieben. Im Anschluss wird auf die Praparation

der Probe eingegangen.

3.1. SPA-LEED und modifizierte Ewald-Konstruktion

In dieser Arbeit wird das sogenannte Spot Profil Analysis-LEED-Instrument (SPA-LEED-
Instrument) verwendet. Dieses Instrument ist eine Weiterentwicklung des herkémmlichen
LEED-Instruments und wurde von U. Scheithauer et al. entwickelt [10].

In Abbildung ist das SPA-LEED-Instrument schematisch dargestellt. Die wesentli-
chen Bestandteile eines SPA-LEEDs sind die Elektronenkanone, die Oktopolplatten, die
Kristalllinse und ein Channeltron, welches zur Detektion des gebeugten Elektronenstrahls
dient und die Daten digital erfasst. Die Elektronenkanone besteht aus einem Filament
als Kathode, einem Wehneltzylinder und elektrostatischen Linsen zur Fokussierung des
Elektronenstrahls. Mit Hilfe der Elektronenkanone kénnen Elektronen mit Energien von
56V bis 5006V auf die Probe beschleunigt werden. Uber ein System von Oktopolplatten
kann der Elektronenstrahl bei Anlegen einer Spannung abgelenkt werden. Das System
besteht dabei aus 3 x 8 Oktopolplatten, wobei die mittleren Platten geerdet sind. Wie
in Abbildung zu erkennen ist, ist der Winkel o zwischen dem Channeltron und der
Elektronenkanone konstant und ist fiir diesen Aufbau fest eingestellt. Um den gesamten
reziproken Raum der Probe abzutasten, muss der Winkel ¢, mit dem der Elektronenstrahl
auf die Probe trifft, variiert werden. Dies wird dadurch realisiert, dass die Spannung der
Oktopolplatten verdndert wird. Der an der Probe gebeugte Strahl wird dann im Winkel
€ — « zuriick zum Channeltron gelenkt. Die Kristalllinsen vor der Probe dienen zur Fokus-
sierung, auch hier kann die Fokussierung iiber eine Spannung passend eingestellt werden.
Der wesentliche Unterschied zwischen dem SPA-LEED und dem herkémmlichen LEED
besteht darin, dass bei dem SPA-LEED der (00)-Reflex nicht von der Elektronenkanone
verdeckt wird. Zudem wird beim LEED der Winkel € konstant gehalten und die gestreu-
ten Elektronen werden iiber einen Schirm gleichzeitig aufgenommen. Die Schnittpunkte
mit den Stangen, siche Abbildung geben dann die moglichen k an, bei denen Reflexe
auftreten. Beim SPA-LEED ergibt sich die Ewald-Konstruktion aus der gemeinsamen Ro-

21



Channeltron Oktopolplatten Kristalllinse
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Elektronen- Schirm
kanone

Abbildung 3.1.: Schematischer Aufbau des SPA-LEED-Instruments. Die einzelnen Kom-
poneten sind im Text dazu naher erldutert. Entommen aus [4].

tation der Wellenzahlvektoren Eo und k unter konstantem Winkel © = 180° — a. Dadurch
entsteht eine groflere Ewald-Konstruktion, die somit auch den abgebildeten Ausschnitt im
reziproken Raum vergroflert. Diese wird modifizierte Ewald-Konstruktion genannt und ist
in Abbildung grafisch dargestellt.

Durch den Einsatz der Oktopolplatten wird jedoch eine Verzerrung des Beugungsbildes
erzeugt, da das Feld nur in der Mitte homogen ist. Am Rand ergeben sich durch die
Inhomogenitéit Verzerrungen des Beugungsbildes, die bei der Auswertung beriicksichtigt
werden miissen. Das punktweise Abtasten des reziproken Raumes und die digitale Da-
tenaufnahme ermoglicht aufler den zweidimensionalen Aufnahmen auch eindimensionale
Scans entlang beliebiger Achsen.

Durch Variation von e mittels Anderung der Spannung an den Oktopolplatten und Chan-
neltron ist eine bessere Auflésung in E” moglich, sowie eine bessere quantitative Inten-
sitdtsmessung im Vergleich zum herkémmlichen LEED. Fiir diese Arbeit wird ein kom-
merzielles SPA-LEED-Instrument der Firma ,,Omicron“ verwendet. Zur Ansteuerung und
Datenaufnahme wird eine in der AG Wollschldger und der Elektronikwerkstatt der Uni-

versitat Osnabriick entwickelte Software verwendet.
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Abbildung 3.2.: Grafische Darstel-
lung des Schnitts durch den rezipro-
ken Raum mit modifizierten Ewald-
Konstruktion fiir ein SPA-LEED- Instru-
ment. Der Winkel © zwischen den Vek-
toren Eo und k bleibt konstant und es

S) ) gilt © = 180° — a. K ist der Streuve-
,'I—» kor, im Fall einer konstruktiven Interfe-
€ I K renz entspricht dieser dem Vektor fiir die

Laue-Bedingung: KV‘ = E” - EO,H = éhk

/! aus Gleichung

3.2. Ultra-Hochvakuum-Kammer

Fir die Messungen mit dem SPA-LEED ist eine Oberfliche frei von Adsorbaten oder
anderen Kontaminationen notwendig. Nach der kinetischen Gastheorie sind Gasatome
stets in Bewegung und interagieren so mit den Oberflichenatomen der zu untersuchenden
Oberflache. Diese Interaktionen kénnen Rekonstruktionen auslésen oder die periodischen
Kristallstrukturen zerstoren, was zu unerwiinschten Messergebnissen fithren kann. Die Mo-
nolagenzeit 7y, ist die durchschnittliche Zeitdauer, in der die Oberflache von Adsorbaten
bedeckt wird. Sie wird nach [9] durch

;o s _ msV2mmkpT (3.1)

Jg p

beschrieben, wobei ns die Dichte der Oberflichenatome, j, die Teilchenstromdichte der
Gasatome, m die Masse der Gasatome, kg die Boltzmannkonstante, T" die Temperatur
und p der Druck ist. Fiir die Messungen ist somit ein niedriger Druck notwendig, um
die Probe moglichst langanhaltend frei von Adsorbaten zu halten. Fiir diese Arbeit
wird ein Druck von ~ 10~%mbar benétigt, wodurch eine Durchfiihrung in einer Ultra-
Hochvakuum-Kammer (UHV-Kammer) notwendig ist. Der schematische Aufbau des
Inneren der UHV-Kammer ist in Abbildung dargestellt.
Fir die Erzeugung eines UHVs werden mehrere Pumpen bendtigt, da eine einzelne
Pumpe nicht den gesamten Druckbereich abdecken kann. Das Pumpsystem ist in Ab-
bildung rot gefarbt. In dieser Arbeit wird ein System aus einer Drehschieberpumpe,
einer Turbomolekularpumpe, sowie einer lonengetter- und Titan-Sublimationspumpe
verwendet. Die Drehschieberpumpe wird fiir den Vordruck eingesetzt, um die Kam-

mer vom Atmosphirendruck in ein Vorvakuum von bis zu 10~ 3mbar zu bringen. Die
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Turbomolekularpumpe arbeitet erst ab einem Druck von < 5mbar, weshalb sie an
der Drehschieberpumpe anschliefit. Sie erreicht dabei einen Kammerdruck von bis
zu 10 °mbar und ist iiber ein Ventil mit Schleuse, Hauptkammer und Verdampfer
verbunden. Der Arbeitsdruck von rund 107'°mbar wird mit einer Ionengetter- und
Titansublimationspumpe in der Hauptkammer erreicht.

Des Weiteren muss wéhrend der Messung die Kontrolle {iber den Druck gegeben sein,
um bei einem Leck oder Ausfall der Pumpen den Druckanstieg bemerken zu koénnen.
Die Druckbedingungen kénnen iiber zwei Druckmesser, ein Piranivakuummeter fiir den
Vordruckbereich und ein Extraktor-lonisationsvakuummeter im UHV-Bereich, kontrolliert
werden.

Die Probe wird iiber eine Schleuse in das System gebracht, welche iiber ein Ventil vom
Rest der Kammer abgetrennt ist, damit beim Einschleusen nicht die gesamte Kammer
beliiftet werden muss. Bevor die Schleuse zum Einsetzen einer Probe gedffnet wird, muss
die Vorkammer beliiftet werden, um die Pumpen und Druckmesser nicht zu beschédigen.
Innerhalb der Kammer kann die Probe iiber einen Transferstab bewegt werden. In der
Mitte der Kammer wird die Probe auf einen Schuh auf den Manipulator gesetzt. Um eine
bestmogliche Position fiir die Messungen zu ermoglichen, kann die Probe mithilfe des
Manipulators in fiinf Freiheitsgraden positioniert werden. Es sind drei Translationen in
X,Y,Z-Richtung moglich, sowie Drehungen um zwei Winkel 8 und ¢, wobei eine Drehung
um die Oberflichennormale nicht moglich ist. Zudem wird die Probe iiber Direktstrom
geheizt. Die Temperatur kann dabei mit einem Pyrometer durch ein Fenster kontrolliert
werden. An der Unterseite der Kammer befindet sich der Verdampfer, womit das Gold
auf die Probe gedampft wird. Das SPA-LEED-Instrument ist an der Seite der Kammer

montiert, welches zur Untersuchung der Probe dient.

3.3. Probenpraparation

Der Probenhalter ist in Abbildung schematisch dargestellt. Der Halter besteht aus
einer Molybdénbasis, die es ermdglicht, den Probenhalter mit einem Transferstab in der
Kammer zu bewegen. Die Probe wird mit zwei Klammern auf der Molybdénbasis mit
Schrauben befestigt. Auf der einen Seite des Halters werden unter den Schrauben nicht
leitende Keramik-Unterlegscheiben eingebaut, damit das Heizen mit Direktstrom moglich
ist. Das zu untersuchende Substrat wird aus einem Wafer fiir den Probenhalter passend
zugeschnitten. Die Grole der Probe betrigt circa (5 x 15)mm. Die zugeschnittene Probe
wird dann auf die Halterung gesetzt und mit zwei Molybdénklammern auf die Basis
geschraubt. Es ist darauf zu achten, dass die Klammern nicht zu fest sitzen, um ein
Zerbrechen der Probe zu vermeiden, dennoch sollte die Probe fest genug sitzen, damit sie
nicht aus dem Halter in die Kammer fallt.

Die Probe wird in die Schleuse auf einen Transferstab gesetzt und die Vorkammer auf
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Pumpen / Ii ! \
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Abbildung 3.3.: Horizontaler Schnitt durch die UHV-Kammer. Die Pumpsysteme sind
rot, die Messgerite griin und der Probenmanipulator und Transferstab sind blau gefarbt.
Die einzelnen Komponeten sind im Text dazu ndher erlautert.

einen Druck von etwa 10~®mbar gebracht. AnschlieBend wird das Ventil zur Hauptkammer
gedffnet und die Probe iiber den Transferstab in die Hauptkammer auf den Manipulator
gesetzt. Um eine moglichst adsorbatfreie Oberfliche zu gewéhrleisten wird die Probe
iiber mehrere Stunden ausgeheizt. Dazu wird Direktstrom iiber die Basis durch die Probe
geleitet und heizt sie somit tiber den Eigenwiderstand auf. Zum Ausheizen wird die Probe
fiir etwa 16 Stunden auf eine Temperatur von 600 °C erhitzt. Die Temperatur kann dabei,
wie in Abschnitt [3.2] beschrieben, mit einem Pyrometer kontrolliert werden.

Nach dem Ausheizen folgt das Flashen der Probe, indem die Probe fiir wenige Sekunden
auf 1150°C erhitzt wird. Dieser Vorgang wird fiinf mal wiederholt. Das Flashen dient
dazu, die native SiO2-Schicht und restliche Adsorbate von der Oberflache zu entfernen.
Der in dieser Arbeit verwendete Verdampfer ist in Abbildung [3.5] schematisch dargestellt.
Im Inneren des Verdampfers befindet sich ein Tiegel, in dem das zu verdampfende Gold
gelagert ist. Dicht am Tiegel befindet sich das Filament, welches mit Hilfe des elektrischen
Stroms geheizt wird und thermische Elektronen erzeugt. Folglich wird der Tiegel und
das darin befindliche Gold erhitzt, bis es verdampft. Um eine Kontrolle {iber die Menge
des Goldes beim Verdampfen zu gewéhrleisten, kann die Leistung des Filamentstroms
passend eingestellt werden. Fiir diese Arbeit wurde eine Spannung von U = 1kV und
ein Filamentstrom von Igy = 2.1 A eingestellt, daraus resultiert ein Emissionsstrom von
I =32mA.

Zudem wird der Verdampfer mittels einer integrierten Wasserkiihlung gekiihlt. Dadurch

wird verhindert, dass der Verdampfer zu heil wird und dadurch der Druck in der

25



Kammer ansteigt. Damit die Probe kontrolliert und nicht dauerhaft mit Gold bedampft
wird, kann der Goldstrom iiber einen Shutter unterbrochen werden. Mit Hilfe eines
Schwingquarzes wird die Menge von verdampftem Gold bestimmt. Leider ist dieser
wéahrend eines Vorversuches beschédigt worden und kann somit fiir die Hauptmessung
nicht verwendet werden. Fiir die Menge des verdampften Goldes wird die Zeit in Sekunden
des Aufdampfens als Mafl genommen. Wie lange die Probe bedampft wird gibt zwar
keine Information iiber die absolute Menge von verdampftem Gold, dennoch gibt sie eine
Aussage iiber die relativ aufgedampfte Goldmenge. Die Angabe der Zeit kann demnach in

dieser Arbeit fiir eine Reproduktion gleicher Goldbedeckung auf der Probe genutzt werden.

Unterlegscheiben
aus Keramik

Probe

Schrauben

Abbildung 3.4.: Grafische Darstellung
des in dieser Arbeit verwendeten Pro-
benhalters. Die einzelnen Komponenten
sind im Text dazu erklért.

Molybdinbasis

mit Aussparung fir / Klemmen

den Transferstab

Schwingquartz

Kupferkorper—— <~ Shutter

Tantaltiegel Filament

— Schwing-
quartz

Kithlung et /
Kontaktierungen

S

<— Shutter

Drehstange\

Kupferkorper 7 Offhungen

Abbildung 3.5.: Schematische Darstellung des Verdampfers. Oben ist eine Seitenansicht
des Verdampfers gezeigt und unten ein vertiakler Schnitt. Die einzelnen Komponenten
sind im Text dazu ndher erldutert. Entnommen aus .
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4. Materialsystem

In diesem Kapitel werden die in dieser Arbeit verwendeten Substrate vorgestellt und deren
Eigenschaften und Struktur erldutert. Zunéchst wird auf reines Silizium eingegangen und
spater auf eine mit Gold bedeckte Si-Oberfléche.

4.1. Das Substrat: Silizium

Silizium gehort zu den Halbmetallen der vierten Hauptgruppe des Periodensystems und
kristallisiert in Diamantstruktur. Hierbei handelt es sich um zwei ineinander gestellte
kubisch-flachenzentrierter Gitter, die jeweils um 1/4 der Raumdiagonalen verschoben sind.
Die Basis von Silizium besteht daher aus zwei Atomen {(0,0,0), (1, 1, 1)} mit einer Gitter-
konstanten von ag g = 5.43 A 9] Abbildung a) zeigt die dreidimensionale Einheitszelle

von Silizium mit eingezeichneter [111]-Richtung.

a) [111] ) © ©

a a © ©

Abbildung 4.1.: a) Grafische Darstellung der dreidimensionalen Einheitszelle von Silizi-
um. In rot ist die [111]-Richtung eingezeichnet. b) In blau: zweidimensionale Einheitszelle
der unrekonstruierten Si(111)-Oberflache. Die hell eingefirbten Kreise entsprechen den
Silizium-Oberflichenatomen und die dunkel eingefarbten Kreise entsprechen den Atomen
in der darunter liegenden Schicht. Entnommen aus [4].

4.1.1. Si(111)

Si(111) entsteht, wenn der Einkristall entlang der Raumdiagonalen (111) geschnitten
wird. Die unrekonstruierte Si(111)-Oberfliche hat eine hexagonalen Einheitszelle mit ei-
ner Gitterkonstanten von e = 3.84 A (Abbildung b)) [4]. Einige Atome sind nicht
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Abbildung 4.2.: Schematische Darstellung des DAS-Modells. a) Seitenansicht der rekon-
struierten (7 x 7)-Uberstruktur (rote Linie in b)). b) Draufsicht der (7 x 7)-Rekonstruktion
mit in blau eingezeichneter Einheitszelle. Die hellgrauen grofien Kreise deuten Adatome
an und die dunklen kleineren Kreise Dimere. Entnommen aus \|

vollstindig gebunden, weshalb diese Oberflichenstruktur energetische ungiinstig ist. Die
Si(111)-Oberfliche weist aus diesem Grund zwei verschiedene Rekonstruktionen auf: Eine
(2 x 1)- und eine (7 x 7)-Rekonstruktion [9]. Die (2 x 1)-Rekonstruktion ist metastabil und
geht ab einer Temperatur von 400 °C in die (7 x 7)-Rekonstruktion iiber. Fiir die (7 x 7)-
Rekonstruktion wurde 1985 von Takayanagi et al. ﬂg[] das dimer-adatom-stacking fault
model (DAS-Modell) vorgeschlagen. Das DAS-Modell ist in Abbildung dargestellt.

Das DAS-Modell ist eine Beschreibung der Einheitszelle der (7 x 7)-Rekonstruktion der
Si(111)-Struktur. Jede Einheitszelle besitzt 12 Adatome und zwei dreieckige Unterzellen,
wobei eine der Zellen einen Stapelfehler hat (Abbildung a)). Zudem besitzt jede Ein-
heitszelle neun Dimere, diese begrenzen jeweils die dreieckigen Unterzellen. An den Ecken
der Einheitszelle befinden sich Ecklocher. In der nicht rekonstrukierten Si(111)-(7 x 7)-
Einheitszelle sind 49 ungesittigte Bindungen vorhanden, mithilfe des DAS-Modells kann
die Anzahl an ungeséttigten Bindungen auf 19 reduziert werden ﬂgﬂ Dieses Modell bie-
tet daher eine Kristallstruktur mit einer geringeren Oberflachenenergie und somit auch
eine groflere Stabilitdt der Struktur. Die Einheitszelle der (7 x 7)-Rekonstruktion ist somit
siebenmal grofler als die der unrekonstruierten Einheitszelle mit einer Gitterkonstanten
VON €rekonst. = 26.88 A, sie ist in Abbildung blau eingezeichnet. In Abbildung
ist eine SPA-LEED-Aufnahme von Si(111) dargestellt, die Einheitszelle ist hier in Griin

eingezeichnet.
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4.1.2. Si(553)

Si(553) gehort zu den vicinalen Oberflachen, also eine Oberfliche mit atomare Stufen.
Zur Herstellung dieser Strukturen wird der Si-Einkristall entlang der [112]-Richtung unter
einem Winkel @ geschnitten. In Abbildung |4.3(a)|ist eine schematische Seitenansicht eines
Si-Kristalls mit unterschiedlichen Schneidwinkeln dargestellt. Fiir die Herstellung einer
Si(553)-Oberfliche wird der Einkristall unter dem Winkel ov = 12.27° geschnitten, auf der
Terrasse einer Si(553)-Oberfliche befindet sich wieder eine Si(111)-Struktur. Durch Va-
riation des Schneidwinkels o kénnen unterschiedlich gestufte Silizium-Oberflichen erzeugt
werden. Der Winkel « gibt daher auch Aussagen tiber die Indizierung hhk der Oberflache,
sowie die Terrassenweite T und die Periode L. Die Terrassenweite T und die Periode L fiir

eine (hhk)-Struktur lassen sich nach [1] allgemein mit

2
— 2
LQ:S2+T2:<|Z¢§"“°’Si> +<[3h+§}\/§“°’51) bz Y

bestimmen. S ist hier die Stufenhdhe, n eine ganze Zahl und ay die Gitterkonstante von

Silizium. Es ergibt sich somit fiir Si(553) eine Terrassenlinge von T' = 14.4 A, eine Periode
von L = 14.7A und eine Stufenhohe von S = 3.14 A. Abbildung zeigt die Seiten-
ansicht einer Si(553)-Oberfléiche mit den oben genannten Gréfien. In Abbildung ist
eine SPA-LEED Aufnahme von Substrat Si(553) nach dem Flash-Zyklus dargestellt. Die
Probe ist so positioniert, dass die Elektronen senkrecht zur makroskopischen Oberflache
auftreffen, siehe Abbildung[4.5/b) im rechten kleinen Bild. In der Aufnahme lassen sich die
Reflexgruppen erkennen, die durch die Reflexaufspaltung AQ; | der gestuften Oberfliche

hervorgerufen werden.

117 o 118 o 113 o 225 5511 112 7713 5 447
Ny ai ez g tasz ]
115 4113 4337 4112 4559 335 77114223 49913
oAU AT ALz g2 8 AT
001 o 0*1,?12 q?635q$23 0%57‘%?{‘)34
' i [ I

[111]

553

age spragra e %’50@3
% QSOSI 331 773 332_Q13139
" ‘1

% %7')]1 111%1 %13b

(a) (b)

Abbildung 4.3.: a) Schematische Darstellung der Seitenansicht eines Si-Kristalls. Ein-
gezeichnet sind verschiedene Schnittwinkel in orange. Der Schnittwinkel o« fir Si(553)
ist in blau eingezeichnet. b) Schematische Darstellung der Seitenansicht einer Si(553)-
Oberflache. Dabei ist S die Stufenhoéhe, T' die Terrassenlénge, I die Periode und « der
Schneidwinkel. Auflerdem sind diverse atomare Absténde in Einheiten der Gitterkonstan-
ten agg; eingezeichnet. Entnommen aus und bearbeitet.
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Abbildung 4.4.: SPA-LEED-Aufnahme ei-
ner geflashten Si(111)-Oberfléache, aufgenom-
men bei 160eV. In griin ist die Einheitszelle
eingezeichnet und die Hauptreflexe sind mit
groflen Kreisen markiert.

(00)

Abbildung 4.6.: SPA-LEED Aufname einer
mit Gold bedeckten Si(111)-Oberfliche bei
einer Bedeckung von 300s. Durch die (5 x 2)-
Uberstruktur hervorgerufenden Reflexstrei-
fen sind mit gelben Pfeilen markiert.

30

Probenorientierung

Abbildung 4.5.: SPA-LEED Aufname von
Si(553), aufgenommen bei 137eV. Die gelbe
Raute markiert die (1x 1) Einheitszelle, sowie
die durch die Stufen bedingte Reflexaufpspal-
tung AQy;c,| und Reflexgruppen in Gelb. Im
kleinen Bild rechts ist die Probenorientierung
gezeigt. Entnommen aus 1] und bearbeitet.

S

x2-Reflexstreifen

Abbildung 4.7.: SPA-LEED Aufname einer
mit Gold bedeckten Si(553)-Oberflache, auf-
genommen bei 203eV und einer Bedeckung
von 200s. Die (1 x 1)-Einheitszelle und die
durch die x2-Uberstruktur hervorgerufenen
Reflexstreifen sind in Gelb markiert.



4.2. Gold auf Silizium

Gold hat das Symbol Au mit der Ordnungszahl 79 und steht in der ersten Nebengruppe
im Periodensystem. Die Struktur ist kubisch flichenzentriert mit einer Gitterkonstanten
von ap Ay = 4.08 A. Wird eine Si-Oberfliche mit Gold bedampft, bilden sich verschie-
dene Uberstrukturen, die abhéingig von der Orientierung (hhk) des Substrats und der
aufgedampften Menge an Gold ist. Zur Beschreibung einer Schicht von Atomen auf einer
Oberflache wird der Begriff der Monolage (ML) verwendet. Bei einer Bedeckung von 1 ML
ist jede (1 x 1)-Einheitszelle des unrekonstruierten Substrats mit einem Adsorbatatom
oder Molekiil bedeckt. Der Wert der ML ist somit ein zum Substrat relative Einheit.

4.2.1. Si(111)-Au

Wie in Kapitel beschrieben, entsprechen die Terrassen der Si(553)-Oberfliche einer
Si(111)-Struktur. Fiir die Untersuchung einer mit Gold bedeckten Si(553)-Oberfléche ist
es somit niitzlich, zunéchst die mit Gold bedeckte Si(111)-Struktur néher zu betrachten.
Bei einer mit Gold bedeckten Si(111)-Oberfliche kommt es zu einer Si(111)-(5 x 2)-Au-
Rekonstruktion, fiir die es zurzeit zwei verschiedene Strukturmodelle gibt. Das erste Modell
ist das EBH-Modell nach Erwin, Barke und Himpsel [3], dieses ist in Abbildung ge-
zeigt. In diesem Modell wird von einer HCC-Struktur (Honeycomb chain) der Si-Atome
mit einer Goldbedeckung von 0.6 ML ausgegangen, wobei in allen (5 x 2)-Elementarzellen
sechs Si-Atome durch Au-Atome ersetzt werden. In Abbildung ist zu sehen, dass
die Au-Rekonstruktion aus einer Au-Einzelreihe (Au S), sowie einer Au-Doppelreihe (Au
D) und einer Si-HC-Struktur besteht. Zwischen den zwei Goldreihen (Au S) und (Au D)
befindet sich ein Si-Adatom mit einer (5 x 4)-Periodizitét, die in Abbildung[4.8(a)]in Blau
eingezeichnet ist. Aufgrund der Dimerisierung und der leichten Rotation der Dimere der
Au-Atome kommt es zu einer (5 x 2)-Periodizitat, die sich im Beugungsbild anhand von
Reflexstreifen erkennen lésst [3].

Das zweite Modell zur Beschreibung der Si(111)-(5 x 2)-Au-Rekonstruktion, ist das Struk-
turmodell nach Kwon-Kang (KK), dieses ist in Abbildung dargestellt. Auch in die-
sem Modell wird von einer HCC-Struktur der Si-Atome ausgegangen. Der Unterschied zu
dem EBH-Modell ist aber, dass sich bei dem KK-Modell in jeder (5 x 2)-Einheitszelle ein
weiteres Au-Atom zwischen der Einzel- und Doppelreihe befindet. Die Goldbedeckung ent-
spricht demnach 0.7 ML. Auch in diesem Fall fiihrt die leichte Rotation der Au-Dimere zu
einer (5 x 2)-Uberstruktur. Eine SPA-LEED-Aufnahme einer mit Gold bedeckten Si(111)-
Oberflache ist in Abbildung[4.6]zu sehen. Aufgrund des Si-Adatoms im EBH-Modell kommt
es zu einer (5 x 2)-Uberstruktur, die sich im Beugungsbild als Streifen zwischen den Haupt-
reflexen erkennen lisst, diese sind in Abbildung mit gelben Pfeilen markiert. Wie in
der SPA-LEED-Aufnahme zu sehen, bilden sich keine scharfen Reflexe, sondern Reflex-
streifen aus. Dies ldsst darauf schliefien, dass benachbarte Au-Kettenstrukturen keine feste

Phasenbeziehung zueinander haben und gegeneinander verschoben sind.
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4.2.2. Si(553)-Au

Dieses Kapitel beschiftigt sich mit der Gold Bedeckung einer Si(553)-Oberflache, die in
dieser Arbeit von grofiter Bedeutung ist. Die Struktur einer mit Gold bedeckten Si(553)-
Oberfléche hingt stark von ihrer Bedeckung ab. Das von Krawiec |7] entwickelte Struktur-
modell ist in Abbildung schematisch dargestellt und geht von einer Au-Bedeckung
von 0.48 ML aus, was zwei Au-Atomen pro Einheitszelle entspricht. Auf jeder (111)-
Terrasse der Si(553)-Oberflache befinden sich Au-Dimer-Ketten und eine HCC-Struktur
der Si-Atome am Rand der Stufenkante. Eine SPA-LEED-Aufnahme einer mit Gold be-
deckten Si(553)-Oberflache ist in Abbildung zu sehen, wobei die Stufenkantenrichtung
im Real-Raum senkrecht zu den Reflexstreifen im Beugungsbild steht.

Wie im Modell zu sehen, sind die Au-Dimere leicht gegeneinander verkippt, was
eine Periodenverdopplung entlang der Kettenrichtung hervorruft. Folglich bilden sich x2-
Reflexstreifen, die im Beugungsbild parallel und zwischen den Hauptreflexen verlaufen,
siehe Abbildung[4.7] Auch in diesem Fall bilden sich keine scharfen Reflexpunkte, sondern
Reflexstreifen aus, da ebenso zwischen den Au-Ketten senkrecht zur Stufenrichtung keine
feste Phasenbeziehung vorliegt.

Nach den Untersuchungen von Song et al. tritt die von Krawiec beobachtete Struk-
tur auch fiir eine niedrigere Au-Bedeckung von 0.19 ML auf. Dieses Modell wird nach
[12] als ,Low Coverage Wire“ (LCW) bezeichnet und biete ebenfalls ein Modell zur Be-
schreibung stabiler Au-induzierter Nanodrihte. Ein weiteres Modell, ebenfalls von Song
et al. entwickelt, mit einer hoheren Bedeckung von 0.48 ML wird als ,High Coverage
Wire“ (HCW) bezeichnet. Diese Bezeichnungen fiir niedrige (LCW) und hohe Bedeckun-
gen (HCW) sollen im folgenden Verlauf dieser Arbeit verwendet werden. Eine schematische
Darstellung des Modells ist in Abbildung gezeigt. Auswertungen nach |12] mit dem
Scanning Tunneling Microscope (STM) haben ergeben, dass bei den LCWs die Stufen der
Si(553)-Oberfliche alternierend mit Gold bedeckt sind und sich ebenfalls die Terrassen-
weite dndert. Die mit Gold bedeckte Stufe hat eine Lénge von 4%@ 1 und die unbedeckte
Stufe eine Lange von 5%@ 1 mit einem Neigungswinkel von 10° bzw. 12.2°, dies ist ebenfalls
in Abbildung links dargestellt [12]. a; bezeichnet hier die Lange einer Einheitszelle
in [112]-Richtung. Bei den HCWs haben STM-Auswertungen ergeben, dass bei héheren
Bedeckungen jede Stufe mit Au bedeckt ist und somit die Terrassenweite fiir jede Stufe
4%@ 1 betragt [12], dies ist in Abbildung im rechten Bild gezeigt. Dadurch, dass bei
den LCWs die Stufen alternierend mit Gold bedeckt sind, ist der Abstand zwischen den
Au-Ketten grofler als dort, wo in den HCWs jede Stufe mit Gold bedeckt ist. Fiir das
Beugungsbild folgt, dass der Abstand der Reflexe auf der Haupt- und Nebenachse bei den
LCWs kleiner ist als bei den HCWs.

Bei hoheren Bedeckungen als 1 ML wurde die Bildung von Facetten mit einer Orientierung
(331) beobachtet [5]. Genauere Modelle dieser Struktur liegen nicht vor.
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(a) EBH-Modell

(b) KK-Modell

Abbildung 4.8.: a) Schematische Darstellung einer Si(111)-(5 x 2)-Au-Rekonstruktion
mit einer Goldbedeckung von 0.6 ML. Grofle gelbe Kugel stellen Au-Atome dar, kleine
hellblaue oder rote Kugeln Si-Oberflichenatome und graue Kugeln Si-Volumenatome. Das
Si-Adatom ist in Dunkelblau angedeutet. Auerdem sind die Au-Einzelreihe (S), die Au-
Doppelreihe (D) und einer Si-HCC-Struktur dargestellt. Die (5 x 2) Elementarzelle ist in
schwarz eingezeichnet und die (5 x 4) in Dunkelblau. Entnommen aus [3] und bearbeitet.
b) Schematische Darstellung des KK-Modells fiir eine (5 x 2)-Uberstruktur. Die sicben
Au-Atome pro Einheitszelle sind in rot dargestellt und die Si-Atome in grau. Das zum
EBH-Modell zusétzliche Au-Atom ist mit einem schwarzen Kreis markiert. Entnommen

aus [8].
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Abbildung 4.9.: a) Schematische Darstellung einer mit Gold bedeckten Si(553)-
Oberflache. Abbildung 1) zeigt eine Seitenansicht und 2) die Aufsicht. Die Label 1 — 7
stehen fiir die Si-Oberflichen-Atome und Au; und Aus sind die Gold-Atome. Die (1 x 1)-
Einheitszelle ist in Rot markiert und die Stufenkanten sind mit gestrichelten Linien an-
gedeutet. Entnommen aus und bearbeitet. b) Aufsicht und Seitenansicht einer mit
Gold bedeckten Si(553)-Oberflache fiir das LCW-Modell nach Song et al.. Die grauen und
blauen Kugeln korrespondieren zu Si-Atomen und die gelben Kreise deuten Au-Atome an.
Entnommen aus [12]. ¢) Schematische Darstellung Au-induzierter Nanodréihte auf Si(553).
Die LCWs sind links und die HCWs rechts gezeigt. Die blauen Stufen deuten dabei mit
Au bedeckte Stufen und gelbe Stufen reine Si-Stufen an. Entnommen aus .
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5. Ergebnisse der Messungen

In diesem Kapitel werden die Ergebnisse aus der Messungen vorgestellt und ausgewertet.

5.1. Messprinzip und Auswertungsmethodik

Fiir die Hauptmessungen muss zunéchst die Energie ermittelt werden, mit der die Mes-
sungen durchgefiihrt werden sollen. In dieser Arbeit wird die Energie empirisch bestimmt,
indem zunéchst Aufnahmen vom reinen Substrat bei verschiedenen Energien im Bereich
von 80 €V bis 280 €V erstellt werden. Es wird dann die Energie gewéhlt, bei der die Inten-
sitdten der Peaks hoch sind und das Rauschen gering ist, sodass ein klar zu erkennendes
Beugungsbild aufgenommen wird. In diesem Energiebereich werden intensive Beugungs-
muster bei den Energien 137eV und 203 eV gewonnen, weshalb diese Energien fiir die
Messungen in dieser Arbeit verwendet werden.

Fir die Bedeckungsserie wird Gold auf die Si(553)-Oberfliche aufgedampft. Dazu werden
Bedeckungszeiten von 120's bis 420 s gewahlt und die Bedeckung nach jedem Flash-Zyklus
um 20 s erhoht. Fiir die Messung bei einer Probentemperatur von 600 °C wird zudem noch
eine Bedeckung von 100s durchgefiihrt, die aber fiir die anderen Temperaturen nicht mit
eingebunden wird, da bei hoheren Temperaturen die gewiinschten Beugungsreflexe der
x 2-Uberstruktur bei 100s noch nicht sichtbar ist. Das Bedeckungsfenster ist entsprechend
gewahlt, da hier die x2-Reflexstreifen auftreten und diese exklusiv durch die gewiinschte
Struktur hervorgerufen werden. Ziel der Untersuchungen mit dieser Oberfléche ist es, die
Parameter wie Bedeckung und Aufdampftemperatur so zu wéhlen, dass die Goldketten
auf den Stufen méglichst lang und ohne Unterbrechungen und auf jeder Stufe vorliegen.
Wie bereits in Kapitel [3.3|erldutert, wird die Probe wiahrend des Aufdampfens geheizt. Die
Temperatur orientiert sich dabei an der Masterarbeit von Thorben Groven [5], weshalb drei
verschiedene Probentemperaturen von 600 °C, 750 °C und 850 °C gewéhlt werden. Fiir jede
Probentemperatur wird eine Bedeckungsserie erstellt, die sich aus den oben erlduterten
Bedeckungen und den Energien 137eV und 203 eV zusammensetzt. Wie sich in den Ver-
suchen herausstellt, lassen sich bereits zwischen den Temperaturen von 600 °C und 750 °C
keine strukturellen Unterschiede im Beugungsbild feststellen, weshalb bei der Probentem-
peratur von 850 °C nur eine Bedeckung von 180s fiir beide Energien durchgefithrt wird.
Die Messungen selbst finden bei Raumtemperatur statt.

Fir jede Bedeckungsszeit, Energie und Temperatur wird eine 2D-Aufnahme mit der
SPA-LEED-Apparatur erstellt. In Kapitel wurde erldutert, dass mit der SPA-LEED-
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Apparatur auch eindimensionale Scans (Linescans) moglich sind. In dieser Arbeit werden
zu jeder 2D-Aufnahme zwei Linescans erstellt, die eine bestimmte Orientierung besitzen.
Der erste Scan wird entlang der Hauptachse erstellt und bietet Informationen iiber die
Beugungsreflexe auf der Hauptachse. Dieser wird im Folgenden als main-Messung be-
zeichnet. Der zweite Scan wird um 90° zur main-Messung gedreht und ermdglicht es, die
fiir diese Arbeit relevanten Informationen iber die Reflexstreifen zu erhalten, die von der
x2-Uberstruktur rithren. Dieser Scan wird im Folgenden senkrechte Messung genannt. In
Abbildung sind diese Scanrichtungen farbig eingezeichnet. In Abbildung ist
zudem die Orientierung der Probe wéihrend der Messungen schematisch gezeigt, indem der
Elektronenstrahl senkrecht zur makroskopischen Oberfliche auftrifft.

Zur Auswertung der Scans wird ein in der AG-Wollschlager erstelltes Fitting-Tool genutzt.
Dieses Tool erméglicht es, die mit den Linescans erfassten Daten aus den Beugungsmustern
auszuwerten. Die ermittelten Daten werden mit mehreren Lorentz-Funktionen gefittet,
mit deren Hilfe Auskunft {iber bestimmte Parameter, wie zum Beispiel Halbwertsbrei-
te (FWHM) oder Intensitét (Int.) einzelner Peaks, im Beugungsmuster extrahiert werden
kann. Ein Screenshot aus dem Fitting-Tool ist in Abbildung gezeigt. Die Y-Achse ist
dabei in log [Counts| skaliert und die X-Achse in % Brillouin-Zone (%BZ). Die Einheit
%BZ bezieht sich dabei auf die Stange der Si(111)-Terrassen.

Bei allen aufgenommenen Daten handelt es sich nicht um exakte Werte. Jeder gemessene
Wert enthélt experimentell bedingte Fehler, die in den Messdaten beriicksichtigt wer-
den miissen. Zur besseren Ubersicht innerhalb der Grafiken wird auf Fehlerbalken oder
Ahnliches verzichtet. Wie bereits in Kapitel angesprochen, wird durch den experimen-
tellen Aufbau des SPA-LEEDs das Beugungsbild verzerrt, wodurch die abgebildeten Re-
flexe sich nicht an der tatsdchlichen Stelle im reziproken Raum befinden. Diese Verzerrung
wird besonders am Rand ab +£100%BZ bemerkbar. Sie kann mithilfe des Fitting-Tools ent-
zerrt werden, sodass bestimmte Beugungsreflexe an ihren eigentlichen Stellen aufzufinden

sind.
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Abbildung 5.1.: (a) SPA-LEED-Aufnahme einer mit Gold bedeckten Si(553)-Oberfléche
aufgenommen bei 137eV. In Rot ist die Scanrichtung der main-Messung und in Gelb die
der senkrechten Messung eingezeichnet. (b) Schematische Darstellung der Orientierung
der Probe in allen Messungen. Entnommen aus 1] und bearbeitet.
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Abbildung 5.2.: Screenshot aus dem Fitting-Tool.
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5.2. Bedeckungsserie Si(553)-Au

In diesem Kapitel werden die Bedeckungsserien der Probentemperaturen in einzelnen Ka-

piteln behandelt. Zunéchst wird auf das reine Substrat Si(553) eingegangen.

5.2.1. Das Substrat Si(553)

In Abbildung sind zwei 2D-Aufnahmen der geflashten Si(553)-Oberflache dargestellt.
In beiden Bildern sind die in Kapitel behandelte stufenbedingte Reflexaufspaltung

AQyic,| sowie die Reflexgruppen zu erkennen.

(a) (b)

Abbildung 5.3.: 2D-SPA-LEED-Aufnahmen des Substrats Si(553) in a) aufgenommen
bei einer Elektronenenergie von 137¢eV und in b) von 203 €V.

Auswertung

In Kapitel wurde bereits auf die Analyse der Spot Profile eingegangen, die theoreti-
schen Befunde sollen nun verifiziert werden. In diesem Fall bleibt die ,,makroskopische”
Phase Smak = ¢Qyic, 1 /7, aufgrund der konstanten Elektronenenergien, konstant und die
Halbwertsbreite wird in Abhéngigkeit der Ordnung n der Bragg-Stange bestimmt. Fiir die
in diesem Experiment verwendeten Energien 137 eV und 203 eV ergibt sich eine ,makrosko-
pische Phase von Spak 137ev = 1.35 und Spak 203ev = 1.64, wodurch sich nach Einsetzen
in Gleichung die Halbwertsbreiten in Abhéngigkeit der Beugungsordnung n ergeben.
Diese sind in Abbildung [5.5 grafisch ausgewertet. In Abbildung [5.4] ist zudem der rezipro-
ke Raum einer idealen Si(553)-Oberflache mit den eingezeichneten Energien der beiden
Messungen dargestellt. Im Vergleich der Verlaufe der Halbwertsbreiten mit denen in Ab-
bildung wird deutlich, dass immer dort die Halbwertsbreite minimal ist, wo der Scan
eine reziproke Stange der (111)-Terrassen schneidet. Diese Beobachtung kann beispiels-
weise fiir 137 eV fiir den (773)-Reflex beobachtet werden, da hier auch die Halbwertsbreite
in Grafik [5.5| links fiir n = 3 gleich 0%BZ betrigt.
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Abbildung 5.4.: Schematische Darstellung des reziproken Raumes des Si(553)-Substrats.
Die griinen Streifen repréasentieren den Rand der Ewald-Kugel der einzelnen Energien. In
Rot ist der mit dem Linescan erreichbaren Bereich auf der Ewald-Kugel eingezeichnet.
Erstellt von Jascha Bahlmann.

In Abbildung ist die Halbswertsbreite der Peaks aus den Messungen in %BZ ge-
gen die Position fiir beide Energien aufgetragen. Allgemein ldsst sich erkennen, dass
die Verldufe aus der Theorie und der experimentellen Auswertung in manchen Punkten
iibereinstimmen. Dort, wo bereits in Grafik die Halbwertsbreite minimal bestimmt
ist, kann diese in Grafik teilweise bestétigt werden. Es zeigt sich, dass die Halbwerts-
breite im Mittel fiir den theoretischen Verlauf einen Wert bis maximal 2%BZ annimmt.
In Abbildung wird deutlich, dass die Halbwertsbreite im Mittel deutlich hoher als
2%BZ ist und teilweise einen Wert von bis zu 6%BZ annimmt. Dennoch lassen sich an-
hand dieser Auswertungen die in Abbildung abgebildeten Reflexgruppen gut ablesen.
In jeder 2D-Aufnahme und den dazugehorigen Auswertungen lassen sich drei Bereiche
mit Reflexgruppen und niedriger Halbwertsbreite erkennen, hier schneidet der Scan eine
Si(111)-Stange. Fiir 137€V ist die Halbwertsbreite um 0%BZ sehr gering und fiir 203 eV
um —40% BZ, siehe Abbildung In Kapitel 4| sind bereits die Parameter einer Si(553)-
Oberflédche dargelegt worden. Der Abstand der Reflexe auf der reinen Si(553)-Oberflache
miisste, aufgrund des Verhéltnisses a; /L = 0.225 mit a; = agpgi\/3/8 = 3.32 A,
AQyic,| = 22.5%BZ betragen. Bei einem Terrassenabstand von 4%& 1 ergibt sich ein Re-
flexabstand von AQyi. = 23.1%BZ, der somit in diese Gré8enordnung passt. Aus Ab-
bildung wird ersichtlich, dass der experimentell bestimmte Wert nur ca. 12.1%BZ
betragt und somit nicht mit dem theoretischen Wert iibereinstimmt. Eine Begriindung
dafiir konnte sein, dass auf der Oberfliche nicht wie zuvor angenommen Einfachstufen,

sondern Doppelstufen vorliegen und somit die Periode groflier ist als angenommen. Auf-
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Abbildung 5.5.: Grafische Darstellung der Funktion [1 — cos(27($n + Smak))] in
Abhéngigkeit der Beugungsordnung n der Bragg-Stange und der ,,makroskopischen* Phase

Smax als Maf3 fiir die Halbwertsbreite der verschiedenen Beugungsreflexe eines 1D-Scans.
Links: 137eV, Rechts: 203 eV
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Abbildung 5.6.: Grafische Auswertung der geflashten Si(553) Probe fiir die main-
Messung. Aufgetragen ist die Halbwertsbreite der Peaks gegen die Position bei einer Ener-
gie links von 137 eV und rechts von 203 eV.

grund des Reflexabstandes in Abbildung entspricht hier ein Reflex bei 100%BZ dem
Reflex Nummer £7 in Abbildung

40



5.2.2. Probentemperatur 600 °C

In Abbildung sind sechs 2D-SPA-LEED-Aufnahmen bei drei unterschiedlichen Bede-
ckungen und den zwei Energien 137eV und 203 eV dargestellt. In allen Bildern lassen
sich die Reflexe auf der Haupt- und Nebenachse sowie die Entwicklung der Reflexstreifen
zwischen den Hauptreflexgruppen, die von der x2-Uberstruktur herriihren, erkennen. Die
x 2-Reflexstreifen sind in Abbildung in Gelb markiert. Des Weiteren ist zu beob-
achten, dass sich der Abstand zwischen den Reflexen auf der Haupt- und Nebenachse mit
zunehmender Bedeckung vergroflert, diese Beobachtung wird im Auswertungsteil nidher
analysiert. Ab einer Bedeckung von 200s lassen sich bei beiden Energien zusétzliche Re-
flexstreifen parallel zu den x2-Reflexstreifen erkennen, die von anderen Uberstrukturen
hervorgerufen werden, einer dieser Reflexe ist in Abbildung mit einem gelben Oval
markiert. Ein Reflex, der von einer anderen Uberstruktur herriihrt, ist in Abbildung
mit einem gelben Pfeil markiert. Zu den Uberstrukturen wird im Auswertungsteil Stellung
genommen. Die in Abbildung [5.7(e)| markierten Reflexpunkte sind auch fiir die Energie
203 eV zu beobachten. Es fallt aber auf, dass diese Punkte entlang der Hauptreflexachse
bei 203 eV im Bezug auf 137 eV verschoben sind.

Auswertung

In Abbildung sind die Linescans der main-Messung zu den 2D-Aufnahmen aus Abbil-
dung dargestellt. Fiir beide Energien lassen sich dhnliche Verldufe in den Linescans
feststellen, die bereits in den 2D-Bildern beobachtet werden koénnen. Wahrend fiir bei-
de Energien bei einer Bedeckung von 200s die Reflexe auf der Hauptachse deutlich und
klar voneinander getrennt sind, werden besonders bei 120s 137 eV weitere Beugungsreflexe
sichtbar, wodurch die Reflexe schwerer zu erkennen sind. Auflerdem lésst sich beobachten,
dass sich der Abstand zwischen den Reflexen bei der Bedeckung von 120s zu 200s fiir
beide Energien vergrofiert hat. Die Beobachtung aus den 2D-Aufnahmen in Abbildung
kann somit verifiziert werden. Fiir héhere Bedeckungen lassen sich die Reflexe auf der
Hauptachse schlechter erkennen, da besonders bei 420s bei beiden Energien zusétzliche
Effekte auftreten, die das Beugungsmuster der Hauptachse beeinflussen.

In Abbildung sind die Linescans der senkrechten Messung zu den 2D-Aufnahmen aus
Abbildung[5.7]dargestellt. In den Linescans lassen sich sowohl die scharfen Peaks der Refle-
xe auf der Hauptachse bei 0%BZ und 100%BZ als auch die Peaks von den x2-Reflexstreifen
bei £50%BZ erkennen. Es ist hier aber anzumerken, dass die in Abschnitt erlauterten
Verzerrungen des Beugungsbildes mit eingebunden werden miissen. Der Abstand zwischen
der Hauptachse und der Nebenachse wurde dabei auf 100%BZ festgelegt und die Linescans
mithilfe des Fitting-Tools entsprechend entzerrt.

In der 2D-Aufnahme aus Abbildungsind neben den Reflexstreifen bei +50%BZ auch
Peaks bei ca. +33%BZ zu erkennen, die ab einer Bedeckung von 420 s auftreten. Nach der

Masterarbeit von Throben Groven [5] handelt es sich hier vermutlich um Reflexe, die von
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(d) 2005, 203 eV

(e) 420s, 137eV (f) 4205, 203eV

Abbildung 5.7.: 2D-SPA-LEED-Aufnahmen einer mit Gold bedeckten Si(553)-
Oberflache. Die linke Seite zeigt Aufnahmen bei einer Energie von 137eV und die rechte
Seite eine Energie von 203 eV. Die Probentemperatur beim Aufdampfen von allen Aufnah-
men betragt 600 °C. In a) sind in Gelb die Haupt- und Nebenachse der Reflexe markiert
und in c) einer der x2-Reflexstreifen. In Abbildung e) sind in Gelb weitere Reflexe mar-
kiert, die vermutlich von einer Si(331)-Facette stammen. In f) ist die (1 x 1)-Einheitszelle
des in e) markierten Reflexes eingezeichnet.
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Abbildung 5.8.: 1D-Scans der main-Messung der aus Abbildung gezeigten 2D-
Aufnahmen. Die Bedeckungen und Energien entsprechen denen aus Abbildung Fiir
200s 137eV sind die Reflexe nach der Peaknummer nummeriert.
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Abbildung 5.9.: 1D-Scans der senkrechten Messung der aus Abbildung gezeigten
2D-Aufnahmen. Die Bedeckungen und Energien entsprechen denen aus Abbildung
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einer Si(331)-Facette herrithren. Die (1 x 1)-Einheitszelle ist in Abbildung [5.7(f)] markiert.
Im Linescan ist das Untergrundrauschen zu grof}, weshalb diese Struktur im Scan schlecht
sichtbar wird. Auflerdem wird vermutet, dass der Reflex beim Linescan nicht korrekt ge-
troffen wird und daher diese Struktur schlecht sichtbar wird.

In der 2D-Aufnahme aus Abbildung sind Reflexpunkte markiert, die auch fiir die
Energie 203 eV zu beobachten sind. Es fallt aber auf, dass diese Reflexe entlang der Haupt-
reflexachse bei 203eV im Bezug auf 137V verschoben sind. Dies riihrt daher, dass wie
in Abbildung zu sehen bei den zwei Energien auch bei zwei verschiedenen Pfaden im
reziproken Raum gemessen wird und daher diese Reflexe verschoben sind.

Aus Kapitel ist bekannt, dass durch den experimentellen Aufbau eine Verzerrung des
Beugungsbildes hervorgerufen wird, die in den Scans beriicksichtigt werden muss. Dies lasst
sich auch anhand der Ewald-Kugel und in Abbildung[5.4]erkennen. Der Scan lauft auf dem
Rand der Ewald-Kugel, wodurch der Abstand der Reflexe zum Rand des Scans abnimmt.
Zur Auswertung dieser Verzerrung wird die Position der Peaks aus der main-Messung ge-
gen die Peaknummer grafisch aufgetragen. Die Peaknummer nummeriert dabei die Peaks
im Beugungsmuster von links nach rechts, dies ist als Beispiel in Abbildung fiir 200s
137 eV eingezeichnet. Durch die Datenpunkte wird eine lineare Regression gelegt, wobei
nur die inneren fiinf Werte von Peaknummer -2 bis +2 beriicksichtigt werden. Mit Hilfe
dieser Grafik kann dann die Abweichung der dufleren Peaks ab £50%BZ zur tatsichlichen
Position bestimmt werden. In Abbildung ist diese Regression beispielhaft bei einer
Bedeckung von 200s 203 eV gezeigt, wobei diese Auswertung fiir jede Bedeckung erstellt
wurde. Es zeigt sich eine Abweichung der auflersten Peaks bei +2150%BZ von rund 6%BZ.
Aufgrund der geringen Abweichung ist der Einfluss der Verzerrung auf die Halbwerts-
breiten zu vernachléssigen. Die Daten der main-Messung werden daher fiir den weiteren
Verlauf der Auswertung nicht entzerrt.

Um eine Auskunft iiber den Verlauf der Halbwertsbreite der Peaks aus der main-Messung
zu erhalten, wird die Halbwertsbreite gegen die Peaknummer von allen Bedeckungen aufge-
tragen. Abbildung [5.11] zeigt diese Auswertung fiir die Messung von 137 eV und 203 eV. In
diesem Fall sind nicht alle Bedeckungen dargestellt, da bei hoheren Bedeckungen weitere
Beugungserscheinungen auftreten und somit die exakte Identifizierung der Peaks in ihrer
Peaknummer erschwert wird, wie bereits in Abbildung 5.8 zu sehen ist. Es zeigt sich, dass
der Verlauf der Halbwertsbreite fiir alle Bedeckungen sehr dhnlich ist, jedoch unterscheiden
sich die absoluten Werte der Halbwertsbreite von den Bedeckungen. Fiir die Bedeckungen
100s, 120s und 140s kommen Reflexe jeweils an der Stelle einer halben Peak-Nummer
hinzu, die ebenfalls in Abbildung fiir beide Energien jeweils links zu sehen sind. Diese
zusétzlichen Reflexe sind wahrscheinlich das Resultat der LCWs, da diese nach Song et al.
Stufen beschreiben, die alternierend mit Gold bedeckt sind. Wie bereits in Kapitel
erwahnt riicken die Reflexe im reziproken Raum dichter zusammen, wenn der Abstand der
Au-Ketten durch die alternierende Anordnung gréfler wird. Es ist daher naheliegend, dass
es sich bei den Bedeckungen von 100s, 120s und 140s um die LCW-Phase handelt. Ab
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Abbildung 5.10.: Aufgetragen ist die Position der Peaks in %BZ gegen die Peaknummer.
Die Regression beriicksichtigt nur die Peaks Nummer —2 bis +2. Die Aufdampftemperatur
betrégt 600 °C bei einer Energie von 203 eV und einer Bedeckung von 200s.

einer Bedeckungen von 160s bis 280s fiir beide Energien wird von HCWs ausgegangen,
da fiir diese Bedeckungen die Reflexe nur bei ganzzahligen Peaknummern auftreten. Das
von Song et al. beschriebene Modell der HCWs, wo jede Stufe mit Gold bedeckt ist, passt
daher in dieses Beugungsmuster. Es wird vermutet, dass es aufgrund der alternierend be-
deckten Stufen bei der LCW-Phase zu einer Verdopplung der Reflexe im Vergleich zur
HCW-Phase kommt. Demnach miisste der Abstand der Reflexe in der LCW-Phase 1/2
des Abstandes der Reflexe in der HCW-Phase entsprechen.

Um diese Vermutung zu verifizieren, sind in Tabelle die durchschnittlichen Abstdnde
der Peaks fiir die LCWs fiir die main-Messung tabellarisch aufgelistet und in Tabelle
die der HCWs. Den Tabellen [5.1] und [5.2] ist aber zu entnehmen, dass der Abstand nicht
korrekt der Halfte entspricht, sondern 1.78 fiir 137eV und 1.77 fiir 203 eV. Ein Grund fur
diese Abweichung kann sein, dass die Bedeckungen eine Phase genau zwischen der LCW
und HCW-Phase treffen und sich daher die Reflexe aus der HCW und LCW-Phase zusam-
mensetzen. Weiterhin ist eine geringe Abweichung zu erwarten, da in dem Modell nach
Song et al. die Neigungen der Oberfléche unterschiedlich sind. Aulerdem sollte nach der
Theorie der Abstand der Reflexe AQy;. | = 22.5%BZ betragen. Dieser Wert kann anhand
der Messdaten aus Tabelle[5.2] bestétigt werden. Bei hoheren Bedeckungen ab 320 s konnen
die HCWs nicht bestétigt werden, da hier die Reflexe in den Linescans nicht eindeutig iden-
tifiziert werden kénnen. Ab einer Bedeckungen von 320s handelt es sich wahrscheinlich

um eine Bedeckung gréfler als 0.48 ML. Es ist zu beobachten, dass die Halbwertsbreite der
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Abbildung 5.11.: Auftragung der Halbwertsbreite gegen die Peaknummer bei einer Auf-
dampftemperatur von 600 °C und einer Energie von oben 137¢eV und unten 203 eV fiir die
main-Messung. Fiir die Bedeckungen 100s, 120s und 140s sind jeweils die zusétzlichen
Reflexe von den LCWs gezeigt.

Peaks bei halben Nummern gréfer ist, als bei benachbarten ganzzahligen Peaknummern.
Dies ist zum Beispiel in Abbildung [5.17] fir 140s auffillig.

Wie bereits in Kapitel erldutert, sind fiir dieser Arbeit besonders die Reflexstreifen,
die durch die x2-Uberstruktur hervorgerufen werden, interessant. Um eine Aussage iiber
die Linge der Goldketten auf den Stufen zu erhalten, wird in Abbildung die Halb-
wertsbreite der Peaks bei +£50% BZ gegen die Bedeckung fiir beide Energien aufgetragen.
Es zeigt sich, dass die Halbwertsbreite der Peaks bis zu einer Bedeckung von ca. 320 s sinkt
und dort ein Minimum annimmt. Ab ca. 360s steigt die Halbwertsbreite bei allen Ener-
gien, es ist aber zu notieren, dass bereits die Linescans der senkrechten Messungen (siehe

Abbildung weitere Beugungserscheinungen aufweisen, die sich auf die Halbwertsbreite
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| 600°C 137eV | 100s | 11.73%BZ | 600°C 203 eV | 100s | 12.48%BZ
120s | 12.46%BZ 120s | 12.37%BZ

140s | 13.46%BZ 140s | 13.67%BZ

12.55 %BZ 12.84%BZ

Tabelle 5.1.: Tabellarische Auflistung der durchschnittlichen Absténde in %BZ der Peaks
fiir die LCWs fiir die main-Messung. Die untere dick gedruckte Zelle zeigt den iiber alle
Bedeckungen gemittelten Abstand.

| 600°C 137eV | 160s | 22.23%BZ | [ 600°C 203eV | 160s | 22.76%BZ
180s | 22.25%BZ 180s | 22.67%BZ
200s | 22.64%BZ 200s | 22.99%BZ
240s | 22.34%BZ 240s | 22.48%BZ
280s | 22.27%BZ 22.73%BZ
22.34%BZ

Tabelle 5.2.: Tabellarische Auflistung der durchschnittlichen Abstédnde in %BZ der Peaks
fiir die HCWs fiir die main-Messung. Die untere dick gedruckte Zelle zeigt den iiber alle
Bedeckungen gemittelten Abstand.

der Reflexstreifen auswirken konnen. Fiir die Goldketten auf der Oberflaiche bedeutet das,
dass aufgrund der niedrigen Halbwertsbreite bei einer Bedeckung von 320s die Goldketten
besonders lang auf den Stufen der Si(553)-Oberfliche zu erwarten sind.

In Abschnitt wird erldutert, dass die Peaks der Beugungsmuster sich aus einer Schul-
terfunktion und é-Funktion zusammensetzen kénnen. Um dieses Verhéltnis des Peaks und
der Schulterfunktion zu untersuchen, wird in Abbildung das Verhéltnis der Inten-
sitdten der Schulterfunktion und Peakfunktion gegen die Bedeckung fiir beiden Energien
grafisch aufgetragen. Des Weiteren lédsst sich mit Hilfe dieser Auswertung eine Analyse
iiber die Rauheit der Oberflache erstellen. Es ist zu beobachten, dass bei beiden Energien
die Verldufe sehr konstant verlaufen und sich ein Verhéltnis von ca. 0.5 ergibt. Lediglich
bei einer Energie von 137 €V bis zu einer Bedeckung von 200s ist das Verhéltnis von iiber
0.3 bis ca. 0.6. Dies ldsst sich auch im Linescan (Abbildung gut beobachten, da hier
die Intensitdt der Schulterfunktion deutlich gréfer ist. Ein konstantes Verhéltnis zwischen
Schulter- und Peakfunktion ldsst darauf schliefen, dass die Rauheit unabhéngig von der
Bedeckung ist.

In Abbildung ist die Halbwertsbreite der (00)er-Peaks grafisch ausgewertet, aufgetra-
gen ist die Halbswertsbreite gegen die Bedeckung. Fiir die senkrechte Messung wird die
Halbwertsbreite bei 0%BZ und bei der main-Messung die der Peak-Nummer 0 gewahlt.
Fiir die Messung bei 137 eV ist bei der main-Messung der Peak Nummer +2 gewahlt, da fir
diese Energie auch der Scan der senkrechten Messung entlang der Hauptachse verschoben
ist. Dies hat den Hintergrund, dass an dieser Stelle die x2-Reflexstreifen besser zu detek-
tieren sind. Der Vergleich der Halbwertsbreiten von der main- und senkrechten Messung
gibt Auskunft iiber die Doménen. Bei einer einzelnen bedeckten Stufe mit einer langen

Au-Kette ergibt sich bei der senkrechten Messung eine kleine Halbwertsbreite und fiir die
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Abbildung 5.12.: Grafische Auswertung der senkrechten Messung. Aufgetragen ist die
Halbwertsbreite des Peaks bei £50%BZ gegen die Bedeckung bei einer Aufdampftempe-
ratur von 600 °C und einer Energie von 137 eV und 203 eV.

main-Messung eine hohe Halbwertsbreite. Sind auf mehreren Stufen kiirzere Au-Ketten,
ergibt sich eine grofle Halbwertsbreite fiir die senkrechte Messung und eine kleine Halb-
wertsbreite fiir die main-Messung. Es wird deutlich, dass besonders bei den senkrechten
Messungen und die main-Messung bei 203 eV die Halbwertsbreite nahezu konstant bleibt.
Lediglich bei der main-Messung bei 137 eV werden bei den Bedeckungen von 140 s und 240s
sehr hohe Halbwertsbreiten aufgenommen. Mit Riicksicht auf die Linescans, siehe Anhang
Abbildung [A-4] und lassen sich bereits in diesen deutliche Unebenheiten erkennen,
die sich wiederum auf die Halbwertsbreite auswirken konnen. Aufgrund der konstanten
Halbwertsbreite fiir die senkrechte als auch die main-Messung ldsst sich sagen, dass auf

der Oberfliche auf vielen Stufen lange Au-Ketten zu vermuten sind.
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Abbildung 5.13.: Grafische Auswertung der senkrechten Messung. Aufgetragen ist das
Verhéltnis der Intensititen der Schulterfunktion und Peakfunktion gegen die Bedeckung
bei einer Energie von 137eV und 203 €V.
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Abbildung 5.14.: Aufgetragen ist die Halbwertsbreite gegen die Bedeckung bei einer
Energie von 137 eV und 203 eV. Bei der senkrechten Messung wird die Halbwertsbreite des
Peaks bei 0%BZ bei der main-Messung bei 0%BZ gewalt. Fiir die Messung bei 137 eV ist
bei er main-Messung der Peak Nummer +2 gewéhlt.
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5.2.3. Probentemperatur 750 °C

In Abbildung sind sechs zweidimensionale SPA-LEED-Aufnahmen bei drei verschie-
denen Bedeckungen und den zwei Energien dargestellt. In allen Aufnahmen lassen sich
die Reflexe auf der Haupt- und Nebenachse gut erkennen, sowie die Entwicklung der Re-
flexstreifen von der x2-Uberstruktur. Auch hier ist zu erkennen, dass mit zunehmender
Bedeckung der Abstand zwischen den Reflexen auf der Haupt- und Nebenachse grofier
wird. Ab einer Bedeckung von 200s werden zudem andere Reflexe sichtbar, die von wei-

teren Uberstrukturen hervorgerufen werden.

Auswertung

In Abbildung sind die gefitteten Linescans aus der main-Messung zu den 2D-
Aufnahmen aus Abbildung [5.15] gezeigt. In allen Scans lassen sich die Verldufe erkennen,
die bereits in den 2D-Aufnahmen aus Abbildung zu beobachten sind. Wéahrend bei
einer mittleren Bedeckung bei 200s die Reflexe auf der Hauptachse klar voneinander ge-
trennt sind, iiberlappen sich die Reflexe bei niedrigen und hohen Bedeckungen, wie zum
Beispiel bei 120s und 420s. Bei diesen Bedeckungen lassen sich die Reflexe nicht getrennt
voneinander identifizieren. In Abbildungist zu beobachten, dass die Reflexe auf der
Hauptachse sternformig auseinander laufen, in Abbildung ist dies nur leicht zu er-
kennen. Da diese Beobachtung nur bei einer Bedeckung von 420s und 360 s (siehe Anhang
Abbildung jeweils fiir die Messung bei 137eV zu beobachten ist und nicht bekannt
ist, woher diese Verldufe stammen, wird darauf im weiteren Verlauf kein Bezug genommen.
In Abbildung [5.17]sind die Linescans der senkrechten Messung zu den 2D-Aufnahmen aus
Abbildung dargestellt. In allen Linescans ldsst sich der Peak bei 0%BZ gut erken-
nen. Die Peaks bei 100%BZ und die Peaks von den x2-Reflexstreifen bei +50%BZ lassen
sich hingegen nicht in allen Scans gut erkennen, da hier die Intensitidt im Gegensatz zum
Untergrundrauschen sehr gering ist. Besonders bei 420 s 203 eV lassen sich die Reflexe bei
+50%BZ und 100%BZ kaum erkennen. Bei einer Bedeckung von 200s fiir beide Energien
und bei 420s fiir 1376V werden zudem weitere Uberstrukturen bei ca £33%BZ sichtbar,
die auch in Abbildung beobachtet werden konnen. Diese rithren nach [5] vermutlich

von einer Si(331)-Facette.
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(a) 120s, 137eV

(c) 2005, 137 eV (d) 2005, 203 eV

(e) 420s, 137eV (f) 420, 203 eV

Abbildung 5.15.: 2D-SPA-LEED-Aufnahmen einer mit Gold bedeckten Si(553)-
Oberflache. Die linke Seite zeigt Aufnahmen bei einer Energie von 137eV und die rechte
Seite eine Energie von 203 eV. Die Probentemperatur beim Aufdampfen von allen Aufnah-
men betragt 750 °C. In e) ist ein sternférmiger Reflex mit einem gelben Pfeil markiert.
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Abbildung 5.16.: 1D-Scans der main-Messung der aus Abbildung |5.15| gezeigten 2D-
Aufnahmen. Die Bedeckungen und Energien entsprechen denen aus Abbildung In ¢)
sind die Peaks nach der Peaknummer nummeriert.
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Abbildung 5.17.: 1D-Scans der main-Messung der aus Abbildung |5.15| gezeigten 2D-
Aufnahmen. Die Bedeckungen und Energien entsprechen denen aus Abbildung [5.15
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Abbildung 5.18.: Aufgetragen ist die Position der Peaks in %BZ gegen die Peaknummer.
Die Regression beriicksichtigt nur die Peaks Nummer —2 bis +2. Die Aufdampftemperatur
betrégt 750 °C bei einer Energie von 203 eV und einer Bedeckung von 200s.

Es ist anzumerken, dass die in Abschnitt erwihnten Verzerrungen des Beugungsbildes
mithilfe des Fitting-Tools behoben worden sind. Wie bereits fiir die Probentemperatur von
600 °C wird auch fiir die 750°C die experimentell bedingte Verzerrung der Reflexe gra-
fisch ausgewertet, indem die Position der Peaks gegen die Peak-Nummer aufgetragen und
durch die Messpunkte eine lineare Regression gelegt wird. Diese Grafik ist in Abbildung
beispielhaft fiir einer Bedeckung von 200s gezeigt, wobei diese Auswertung fiir jede
Bedeckung erstellt wurde. Es zeigt sich, dass hier ebenfalls die Abweichung der duflersten
Peaks bei +£150%BZ gering ist, in diesem Fall rund 10%BZ Abweichung. Daher werden
auch in diesem Fall die Daten der main-Messung fiir den weiteren Verlauf der Auswertung
nicht entzerrt. Der Einfluss der Verzerrung auf die Halbwertsbreiten ist zu vernachlassigen.
Abbildung [5.19|zeigen die grafischen Auswertungen der Halbwertsbreite aufgetragen gegen
die Peaknummer fiir die main-Messung bei den Energien 137 ¢V und 203 ¢V. Es sind nicht
alle Bedeckungen dargestellt, da, wie bereits in Abbildung [5.16] zu sehen, bei hoheren Be-
deckungen weitere Beugungserscheinungen auftreten und somit die exakte Identifizierung
in der Peaknummer erschwert wird. Es zeigt sich, dass der Verlauf der Halbwertsbreite
fiir alle Bedeckungen sehr dhnlich ist. Die absoluten Werte der Halbwertsbreite von den
Bedeckungen sind jedoch verschieden. Fiir die Bedeckung bei 120s kommen Reflexe je-
weils an der Stelle einer halben Peak-Nummer hinzu, die in Abbildung fir 137eV zu
sehen sind. Es ist zu beobachten, dass die Halbwertsbreite der Peaks bei halben Nummern
dhnlich gering ist wie die bei benachbarten ganzzahligen Peaknummern. Die halbzahli-

gen Reflexe sind auch hier vermutlich das Resultat der LCW, da diese nach Song et al.
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Stufen beschreiben, die alternierend mit Gold bedeckt sind. Wie bereits in Kapitel
erlautert, ricken die Reflexe im reziproken Raum dichter zusammen, wenn der Abstand
der Au-Ketten durch die alternierende Anordnung grofler wird. Der Abstand der Reflexe
in der LCW-Phase miisste demnach 1/2 des Abstandes der Reflexe in der HCW-Phase
entsprechen. Bei einer Energie von von 137eV wird ab einer Bedeckungen von 140s bis
240s und bei 203 eV fiir 160 s bis 200 s von HCWs ausgegangen, da fir diese Bedeckungen
die Reflexe nur bei ganzzahligen Peaknummern auftreten. Das von Song et al. beschriebene
Modell, bei dem jede Stufe mit Gold bedeckt ist, passt daher genau in dieses Beugungs-
muster. Der aus der Theorie bekannte Abstand der Reflexe AQy. | = 22.5%BZ kann mit
Hilfe der Messdaten aus bestétigt werden.

Bei hoheren Bedeckungen ab 240s bzw 200s kénnen die HCWs nicht bestéitigt werden,
da hier die Reflexe in den Linescans nicht eindeutig identifiziert und somit auch nicht
nummeriert werden kénnen. Ab einer Bedeckung von 240 s bzw 200 s handelt es sich wahr-
scheinlich um eine Bedeckung grofler als 0.48 ML. In Tabelle sind die durchschnittlichen
Absténde der Peaks fiir die HCWs fiir die main-Messung tabellarisch aufgelistet. Da die
LCWs nur bei einer Bedeckung von 120s fiir eine Energie von 137 eV beobachtet werden
konnen, ergibt sich der durchschnittliche Abstand der Peaks zueinander von 13.37 % BZ.
Wie zuvor erldutert, sollte der Abstand bei den LCWs der Hélfte der Abstdnde der HCWs
entsprechen. Vergleicht man den Wert von den LCWs von 13.37 %BZ mit dem durch-
schnittlichen Wert von den HCWs fur 137eV von 22.41 %BZ wird deutlich, dass dieses
Verhéltnis nicht der Halfte entspricht, sondern 1.68. Es wird vermutet, dass auch hier die
Bedeckungen eine Phase zwischen der LCW und HCW-Phase treffen und daher die Refle-
xe sich aus der HCW und LCW-Phase zusammensetzen.

In Abbildung werden die x2-Reflexstreifen ausgewertet, indem die Halbwertsbreite
der Peaks bei £50%BZ gegen die Bedeckung fiir beide Energien aufgetragen wird. Diese
Auswertung liefert Informationen iiber die Lénge der Au-Dréihte. Es wird deutlich, dass
die Halbwertsbreite bei beiden Energien bis zu einer Bedeckung von 180 s nahezu konstant
bleibt und bei einer Bedeckung von 200 s ein Maximum annimmt. Die Halbwertsbreite ist
bei einer Bedeckung von 320s am kleinsten, was darauf schlieffen lédsst, dass bei dieser
Bedeckung viele benachbarte Stufen mit langen Au-Dréhten zu erwarten sind. Dass die
Halbwertsbreite bei einer Bedeckung von 200 s fiir beide Energien ein Maximum annimmt,
lasst vermuten, dass bei dieser Bedeckung die Dréahte auf den Stufen eher kurz sind.
Auflerdem wird das Verhéltnis der Intensitdten der Schulterfunktion und é-Funktion gegen
die Bedeckung bei beiden Energien grafisch aufgetragen, um das Verhéltnis des Peaks und
der Schulterfunktion zu untersuchen, dies ist in Abbildung [5.21] gezeigt. Anhand dieser
Auswertung lasst sich Auskunft iiber die Rauheit der Oberfliche geben. Fiir eine Bede-
ckung von 280 s fiir die Messung bei 203 €V ist ein Sprung im Verlauf zu beobachten. Bei
der Betrachtung der 2D-Aufnahme (Anhang wird deutlich, dass durch benachbarte
Beugungsrelfexe auch die Intensitét des Reflexes auf der Hauptachse beeinflusst wird und

dadurch der Sprung in der Auswertung begriindet werden kann.
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280s | 22.49%BZ
22.41%B7Z

Tabelle 5.3.: Tabellarische Auflistung der durchschnittlichen Absténde in %BZ der Peaks
fir die HCWs fiir die main-Messung. Die untere dick gedruckte Zelle zeigt den iiber alle
Bedeckungen gemittelten Abstand.
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Abbildung 5.20.: Grafische Auswertung der senkrechten Messung. Aufgetragen ist die
Halbwertsbreite des Peaks bei £50%BZ gegen die Bedeckung bei einer Aufdampftempe-
ratur von 750 °C und einer Energie von 137 eV und 203 eV.

Im tbrigen Verlauf der Auswertung ist das Verhéltnis beider Energien konstant in einem
Bereich von 0.05 bis 0.1 fiir 137 eV und 0.04 bis 0.01 bei 203 eV. Dies lasst darauf schlieflen,
dass die Bedeckung keinen Einfluss auf die Rauheit der Oberfliche hat.

Abbildung zeigt die Auswertung der Halbwertsbreite der (00)er-Peaks aufgetragen
gegen die Bedeckung. Fiir die senkrechte Messung wird die Halbwertsbreite bei 0%BZ und
bei der main-Messung die der Peak-Nummer 0 gewéhlt. Fiir die Messung bei 137¢€V ist
bei der main-Messung der Peak Nummer +2 gewihlt, da fiir diese Energie auch der Scan
der senkrechten Messung entlang der Hauptachse verschoben ist. Es wird deutlich, dass
besonders bei der senkrechten Messung bei beiden Energien die Halbwertsbreite im Bereich
von 180s bis 280 s nahezu konstant bleibt. Lediglich fiir die main-Messungen sind bei den
Bedeckungen von 120s bis 180 s sehr hohe Halbwertsbreiten zu beobachten. Mit Riicksicht
auf die Linescans, siche Anhang Abbildung [B.4] und lassen sich bereits in diesen
deutliche Unebenheiten erkennen, die sich wiederum auf die Halbwertsbreite auswirken
kénnen. Aufgrund der konstanten Halbwertsbreite fiir die senkrechte als auch die main-
Messung innerhalb der Bedeckungen von 180s bis 280 s lésst sich darauf schliefen, dass auf
der Oberfliche viele benachbarte Stufen mit langen Au-Ketten zu vermuten sind. Ab einer
Bedeckung von 280 s lassen sich {iber die Ketten keine konkreten Aussagen treffen, da hier
die Daten von der main-Messung fiir die Auswertung nicht mit einbezogen werden kénnen.
Steigt aber die Bedeckung iiber das Optimum fiir die HCW-Phase, bleiben die Ketten im
Durchschnitt vorerst lang, dennoch verschlechtert sich die Periodizitit senkrecht zu den

Stufenkanten.
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Abbildung 5.21.: Grafische Auswertung der senkrechten Messung. Aufgetragen ist das
Verhéltnis der Intensititen der Schulterfunktion und Peakfunktion gegen die Bedeckung
bei einer Energie von 137eV und 203 eV.
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Abbildung 5.22.: Aufgetragen ist die Halbwertsbreite gegen die Bedeckung bei einer
Energie von 137 eV und 203 eV. Bei der senkrechten Messung wird die Halbwertsbreite des
Peaks bei 0%BZ und bei der main-Messung bei 0%BZ gewilt. Fiir die Messung bei 137 eV
ist bei er main-Messung der Peak Nummer 42 gewéhlt.
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5.2.4. Probentemperatur 850 °C

(a) 850°C, 180s, 1376V (c) 850°C, 180's, 203 eV

Abbildung 5.23.: Obere Reihe: 2D-SPA-
LEED-Aufnahmen einer mit Gold bedeckten
Si(553)-Oberfliche bei einer Bedeckung von
180s bei einer Energie in a) von 137eV und
in b) 203eV. Die Aufdampftemperatur be-
tragt 850°C. c) zeigt eine 2D-SPA-LEED-
Aufnahme einer mit Gold bedeckten Si(553)-
Oberflache bei einer Probentemperatur von
750°C und einer Bedeckung 140s bei einer
Energie von 203 eV.

(b) 750°C, 140's, 203 eV

In Abbildung [5.23(a)| und [5.23(c)| sind die SPA-LEED-Aufnahmen bei der Bedeckung von
180 s fiir beide Energien fiir die Probentemperatur 850 °C dargestellt. Abbildung [5.24] zeigt
die zu Abbildung [5.23] zugehérigen Scans der main- und senkrechten Messung.

Wie bereits zu Beginn in Kapitel erwiahnt, wird fir die Messung bei 850°C nur

eine Bedeckung von 180s gewéhlt, da bereits zwischen den Temperaturen 600°C und

750°C keine wesentlichen Unterschiede in der 2D-Aufnahmen zu bemerken waren. Um
diese Beobachtung aus qualitativer Sicht zu untersuchen, sind in Abbildung [5.23] drei
2D-Aufnahmen bei den Temperaturen 750 °C und 850 °C gezeigt. Es zeigt sich, dass sich
die groBte Ubereinstimmung der 2D-Aufnahmen bei einer Temperatur von 750°C und
einer Bedeckung von 140s ergibt. GroBe Ubereinstimmungen in den 2D-Aufnahmen sind
in Abbildung [5.23(c)| und [5.23(b)| in Gelb markiert. Dies ldsst vermuten, dass bei einer

hoheren Temperatur der Haftkoeffizient anders ist und so die Gold-Atome schlechter an

der Oberfliache haften bleiben als bei einer geringeren Temperatur. Zudem deutet es darauf
hin, dass eine weitere Erhohung der Temperatur keine wesentliche Anderung der Struktur
verursacht. Aus Abbildung [5.24] wird deutlich, dass eine Bestimmung der Peaknumm-
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Abbildung 5.24.: 1D-Scans der main-Messung der aus Abbildung gezeigten 2D-
Aufnahmen. Die Bedeckungen und Energien entsprechen denen aus Abbildung [5.23]

mer nicht moglich ist. Grund dafiir kann ein zu grofles Untergrundrauschen und andere
Uberstrukturen sein. Daraus folgt auch, dass weder die HCWs noch LCWs nachgewiesen

werden konnen.
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5.3. Vergleich der Temperaturen

Im Vergleich der 2D-Aufnahmen fallen zwischen den Temperaturen keine wesentliche Un-
terschiede auf. Es zeigt sich aber, wie bereits in Abbildung dass fiir eine hohere
Temperatur eine grofere Ubereinstimmung in den 2D-Aufnahmen bei héherer Bedeckung
auftritt. Ein moglicher Grund dafiir kann ein anderer Haftkoeffizient bei hoheren Tempe-
raturen sein. Auferdem werden bei der Messung von 600 °C Reflexe einer Uberstruktur
schon bei einer Bedeckungen von 200s beobachtet. Bei der Probentemperatur von 750 °C
werden diese erst bei einer Bedeckung von 240 s deutlich erkennbar. Weitere Reflexstreifen,
die in Abbildung mit einem gelben Oval markiert sind, kénnen bei einer Tempe-
ratur von 750 °C schon bei einer Bedeckung von 280 s beobachtet werden, wihrend diese
bei einer Temperatur von 600 °C erst bei einer Bedeckung von 320s sichtbar werden. Im
Allgemeinen ldsst sich sagen, dass sich die 2D-Aufnahmen fiir die Temperaturen 600 °C
und 750 °C qualitativ wenig unterscheiden.

Im Vergleich der Linescans der beiden Temperaturen lassen sich keine wesentliche Un-
terschiede feststellen. Fiir beide Temperaturen sind die Verldufe und die Entwicklung der
Bedeckungen dhnlich. Im Bezug auf die Auswertung der Halbwertsbreite der main-Messung
koénnen fiir beide Temperaturen dhnliche Verldufe dargestellt werden. Fiir 750 °C kénnen
die halbzahligen Peaknummern allerdings nur fiir eine Bedeckung von 120 s notiert werden,
da bei hoheren Bedeckungen die Peaks nicht eindeutig in ihrer halbzahligen Peaknummer
bestimmt werden konnten, dies ist auch in Abbildung und zu erkennen.

Um eine Aussage iiber die Halbwertsbreite in Abhéngigkeit der Temperatur zu bekommen,
sind in Tabelle alle Halbwertsbreiten der x2-Reflexstreifen fiir alle Temperaturen auf-
gelistet. Da fiir 850 °C nur bei einer Bedeckung von 180s gemessen wurde, sind bei den
Temperaturen 600 °C und 750 °C die Halbwertsbreiten ebenfalls fiir eine Bedeckung von
180 s aufgefiihrt. Im Vergleich der Temperaturen 600 °C und 750 °C sind die Halbwertsbrei-
ten bei +50%BZ 137 eV bei 600 °C grofer als bei 750 °C. Im Vergleich der Temperaturen
850 °C und 750 °C sind, auch mit Riicksicht auf die Fehler, alle Halbswertsbreiten geringer
als bei 600°C und 750°C. Eine kleine Halbwertsbreite der x2-Reflexstreifen deutet auf
grofle Doménen einheitlicher Struktur mit langen Nanodridhten hin. Eine Verbesserung
der héheren Mobilitdt der Au-Atome ist somit durch hohe Temperaturen bedingt.

Auch fiir den Verlauf des Verhéltnisses der Schulter- und Peakfunktion aus Abbildung [5.13]
und ergeben sich fiir beide Temperaturen dhnliche Verlaufe. Das Verhéltnis bei beiden
Temperaturen liegt in der gleichen Gréfenordnung im Bereich von 5 - 1072, Im Bezug auf
die Auswertung der Halbwertsbreite fiir die main- und senkrechte Messung aus Abbildung
(.14 und lassen sich keine wesentlichen Unterschiede erkennen. Dies deutet darauf
hin, dass die Temperatur keinen groflen Einfluss auf die Form der Doménen einnimmt,
bzw., dass fiir beide Temperaturen auf der Oberflache viele Stufen mit langen Au-Ketten
zu vermuten sind. In den Tabellen und sind jeweils die Intensitdten bei der Mes-

sung fiir 137eV aufgelistet. Die Tabellen vergleichen die Intensitdt von Peaknummer 4
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mit dem Peak Nummer 3.5. Es wird vermutet, dass die Intensitdt vom Peaknummer 3.5
mit zunehmender Bedeckung kleiner wird und die Intensitit von Peaknummer 4 zunimmt.
In Tabelle zeigt sich aber, dass sich die Intensitdt bei einer Bedeckung von 100s auf
120 s erhoht hat und erst ab 120s wie zu erwarten sinkt. Die Intensitdt von Peaknummer
4 steigt hingegen wie zu erwarten mit zunehmender Bedeckung. Da bei der Temperatur
von 750°C der Peak Nummer 3.5 nur bei einer Bedeckung von 120 s beobachtet werden
kann, kann hier die Intensitéit nicht mit anderen Bedeckungen verglichen werden. Fiir die
Messung bei 600°C geht vermutlich die LCW-Phase in die HCW-Phase iiber, weshalb
hier die Intensitét des Peaks Nummer 3.5 mit zunehmender Bedeckung gréfler wird. Fiir
750 °C kann diese Vermutung anhand der Daten leider nicht verifiziert werden.

Um einen direkten Vergleich der Halbwertsbreite in der main-Messung fiir beide Tem-
peraturen zu erhalten, ist in Abbildung die Halbwertsbreite gegen die Peaknummer
aufgetragen, die Halbwertsbreite ist iiber alle Bedeckungen gemittelt. Es wird deutlich,
dass die Halbwertsbreite im Mittel bei 600 °C hoher ist als bei 750 °C. In Verbindung mit
den Auswertungen aus Abbildung und kann geschlossen werden, dass auf vielen
benachbarten Stufen Nanodriahte vorhanden sind. Der Verlauf der Halbwertsbreite verhalt
sich dhnlich wie bei der Messung bei 600 °C, indem bestimmte Peak-Nummern mit einer
besonders kleinen oder grolen Halbwertsbreite korrelieren. In Abbildung sind weitere
Reflexe anhand ihrer Halbwertsbreite ausgewertet. Es ist die Halbwertsbreite bestimm-
ter Reflexe gegen die Bedeckung aufgetragen, wobei jeweils ein Reflex mit geringer und
grofler Halbwertsbreite ausgewertet wird. Es zeigt sich, dass fiir beide Temperaturen und

Energien die Verldufe sehr dhnlich sind.

FWHM 600°C 750°C 850°C
—50% BZ 137eV | 4.80%BZ | 5.64%BZ | 3.58%BZ
—50% BZ 203eV | 3.71%BZ | 3.88%BZ | 3.59%BZ
+50% BZ 137eV | 6.41%BZ | 6.30%BZ | 3.05%BZ
+50% BZ 203eV | 3.68%BZ | 4.60%BZ | 2.71%BZ

Tabelle 5.4.: Tabellarische Auflistung der Halbwertsbreiten bei +50%BZ fiir die x2-
Reflexstreifen fiir beide Energien und alle Temperaturen. Da fiir 850°C nur bei einer
Bedeckung von 180s gemessen wurde, sind bei den Temperaturen 600°C und 750 °C die
Halbwertsbreiten ebenfalls fiir eine Bedeckung von 180 s aufgelistet.

Intensitit [Counts] | 100s | 120s | 140s
Peak Nr. 4 13713 | 14194 | 16070
Peak Nr. 3.5 7163 | 7854 | 4965

Tabelle 5.5.: Tabellarische Auflistung zum Vergleich der Intensitéten eines Peaks mit
niedriger Halbwertsbreite fiir die Messung bei einer Aufdampftemperatur von 600 °C und
einer Energie von 137eV. Es sind jeweils die Bedeckungen aufgelistet, die im Scan auch
einen Peak davor besitzen.
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Intensitit [Counts| | 120s | 140s | 160s
Peak Nr. 4 5458 | 9596 | 11806
Peak Nr. 3.5 3858 - -

Tabelle 5.6.: Tabellarische Auflistung zum Vergleich der Intensitdten eines Peaks mit

niedriger Halbwertsbreite fiir die Messung bei einer Aufdampftemperatur von 750 °C und
einer Energie von 137¢€V.
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Abbildung 5.25.: Aufgetragen ist die tiber alle Bedeckungen gemittelte Halbwertsbreite
des Peaks bei gegen die gemittelte Halbwertsbreite bei einer Aufdampftemperatur von
600 °C und 750 °C und einer Energie von 137eV und 203 eV.
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Abbildung 5.26.: Grafische Auswertung der main-Messung. Aufgetragen ist die Halb-
wertsbreite ausgewéahlter Peaks gegen die Bedeckung bei einer Aufdampftemperatur von
600 °C und 750 °C und einer Energie von 137eV und 203 eV.
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6. Zusammenfassung

Diese Arbeit hat sich mit der Untersuchung von Oberflachenstrukturen mit Hilfe der SPA-
LEED-Messmethode beschéftigt. Ziel dieser Arbeit war die Erzeugung Au-induzierter Nan-
odréhte auf der vicinalen Oberflache Si(553). Es galt den Einfluss der Au-Bedeckung und
Substrattemperatur auf die Au-Dimer-Ketten anhand verschiedener Parameter zu unter-
suchen. Die Daten wurden beispielsweise anhand der Halbwertsbreite, Bedeckung oder
Position einzelner Reflexe analysiert. Aulerdem wurden die aus der Literatur bekannten
LCW- oder HCW-Phasen bei unterschiedlichen Bedeckungen erzeugt und konnten mit
verschiedenen Auswertungen nachgewiesen werden [12].

Die Auswertungen der 2D-Aufnahmen bei den Temperaturen 600 °C, 750 °C und 850 °C
haben ergeben, dass zwischen den Temperaturen qualitativ keine wesentlichen Unterschie-
de zu erkennen sind. Dennoch ist zu beobachten, dass sich fir eine héhere Temperatur
eine groBere Ubereinstimmung bei hoheren Bedeckungen im Vergleich zu einer niedrigeren
Temperatur ergibt. Andere Reflexe, die von weiteren Uberstrukturen herriihren, werden
bei héheren Temperaturen erst bei einer hoheren Bedeckung sichtbar. Die in dieser Arbeit
interessanten x2-Reflexstreifen bei £50%BZ sind fiir alle Temperaturen und Bedeckun-
gen in den 2D-Aufnahmen und in den Linescans zu erkennen. Die Auswertungen der
Halbwertsbreiten haben ergeben, dass zwischen den Temperatur von 600°C und 750 °C
keine wesentlichen Unterschiede zu erkennen sind. Fiir 850°C bei einer Bedeckung von
180s konnte hingegen eine deutlich kleinere Halbwertsbreite bestitigt werden. Dies lésst
darauf schlieffen, dass bei hoheren Temperaturen die Halbwertsbreite kleiner ist und somit
die Au-Doménen grofl und die Au-Dimer-Ketten besonders lang sind.

Die Auswertungen der Halbwertsbreite des Peaks bei 0%BZ fiir die senkrechte und main-
Messung haben konstante Halbwertsbreiten fiir beide Messungen ergeben. Es kann so-
mit auf eine Oberfliche geschlossen werden, die aus langen Au-Ketten auf vielen Stufen
besteht. Zusammenfassend lésst sich sagen, dass viele Ergebnisse aus der Literatur re-
produziert und verifiziert werden konnten. Neben den LCW- und HCW-Phasen konnten
auch Zwischenphasen beobachtet werden, die allerdings nicht vollstdndig untersucht wer-
den konnten. Des Weiteren hat die Analyse der x2-Reflexstreifen ergeben, dass besonders
lange Ketten bei hohen Temperaturen und hoéheren Bedeckungen zu vermuten sind.

Fiir die Zukunft wéren die erwdhnten Zwischenphasen von Interesse, die mit Hilfe anderer
Messmethoden untersucht werden kénnen. Zudem ist die Optimierung der Au-Dimer-
Ketten von grofier Bedeutung, die ebenfalls auf anderen Wegen néher untersucht werden

konnen. Dies kann neue Einblicke in die Herstellung atomarer Drahte auch fiir die Halb-
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leitertechnik bieten.
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A. Anhang zu 600°C
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(b) 1405, 203V

(d) 160s, 203 eV

(e) 180s, 137eV (f) 180s, 203 eV

Abbildung A.l.: 2D-SPA-LEED-Aufnahmen einer mit Gold bedeckten Si(553)-
Oberflache. Die linke Seite zeigt Aufnahmen bei einer Energie von 137eV und die rechte

Seite eine Energie von 203 eV. Die Probentemperatur beim Aufdampfen von allen Aufnah-
men betréigt 600 °C.
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(a) 240s, 137eV (b) 2405, 203 eV

(c) 280s, 1376V (d) 280s, 203V

(e) 320s, 137eV (f) 320s, 203 eV

Abbildung A.2.: 2D-SPA-LEED-Aufnahmen einer mit Gold bedeckten Si(553)-
Oberfldche. Die linke Seite zeigt Aufnahmen bei einer Energie von 137eV und die rechte

Seite eine Energie von 203 eV. Die Probentemperatur beim Aufdampfen von allen Aufnah-
men betrigt 600 °C.
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(a) 360s, 1376V (b) 360s, 203V

Abbildung A.3.: 2D-SPA-LEED-Aufnahmen einer mit Gold bedeckten Si(553)-
Oberflache. Die linke Seite zeigt Aufnahmen bei einer Energie von 137 eV und die rechte

Seite eine Energie von 203 eV. Die Probentemperatur beim Aufdampfen von allen Aufnah-
men betrégt 600 °C.
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Abbildung A.4.: 1D-Scans der main-Messung fiir die Messung bei 600 °C.
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Abbildung A.5.: 1D-Scans der main-Messung fiir die Messung bei 600 °C.
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Abbildung A.6.: 1D-Scans der main-Messung fiir die Messung bei 600 °C.
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Abbildung A.7.: 1D-Scans der main-Messung fiir die Messung bei 600 °C.



B. Anhang zu 750°C
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(b) 1405, 203V

(c) 160s, 137eV (d) 160s, 203 eV

(e) 180s, 137eV (f) 180s, 203 eV

Abbildung B.1.: 2D-SPA-LEED-Aufnahmen einer mit Gold bedeckten Si(553)-
Oberflache. Die linke Seite zeigt Aufnahmen bei einer Energie von 137eV und die rechte

Seite eine Energie von 203 eV. Die Probentemperatur beim Aufdampfen von allen Aufnah-
men betrigt 750 °C.
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(a) 240s, 137eV (b) 2405, 203 eV

(c) 280s, 1376V (d) 280s, 203V

(e) 320s, 137eV (f) 320s, 203 eV

Abbildung B.2.: 2D-SPA-LEED-Aufnahmen einer mit Gold bedeckten Si(553)-
Oberfldche. Die linke Seite zeigt Aufnahmen bei einer Energie von 137eV und die rechte

Seite eine Energie von 203 eV. Die Probentemperatur beim Aufdampfen von allen Aufnah-
men betrigt 750 °C.
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(a) 360s, 1376V (b) 360s, 203V

Abbildung B.3.: 2D-SPA-LEED-Aufnahmen einer mit Gold bedeckten Si(553)-
Oberflache. Die linke Seite zeigt Aufnahmen bei einer Energie von 137 eV und die rechte

Seite eine Energie von 203 eV. Die Probentemperatur beim Aufdampfen von allen Aufnah-
men betrigt 750 °C.
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Abbildung B.4.: 1D-Scans der main-Messung fiir die Messung bei 750 °C.
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Abbildung B.5.: 1D-Scans der main-Messung fiir die Messung bei 750 °C.
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Abbildung B.6.: 1D-Scans der main-Messung fiir die Messung bei 750 °C.
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Abbildung B.7.: 1D-Scans der main-Messung fiir die Messung bei 750 °C.
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