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Einleitung

Einleitung

2007 wurde erstmals ein funktionierendes Radio basierend auf einem einzigen Molekiil
(Kohlenstoff-Nanoréhre) mit 500 Nanometern Lénge demonstriert [1-3] und die inter-
nationale ,,Roadmap for Semiconductors* sagt voraus, dass Transistoren als Grundbaustein
eines jeden Computers in den néchsten Jahren StrukturgroBen bis hinunter zu 10 Nanometern
erreichen werden [4]. Dies sind zwei von unzdhligen Beispielen fiir die voranschreitende
Miniaturisierung elektronischer Bauelemente. Bereits jetzt ist ein Miniaturisierungsgrad
erreicht, bei dem die diskrete atomare Struktur der stromtragenden Materie iiber die
Funktionalitit eines Bauelements entscheidet [5]. Der elektrische Stromfluss durch derart
kleine Strukturen kann von makroskopischen GesetzmiBigkeiten abweichen und zu
tiberraschenden Ergebnissen fithren. Zum Beispiel fiihrt eine Halbierung eines makrosko-
pischen Widerstands zu einer Halbierung der an den Widerstandsteilen abfallenden Spannung,

was auf der mikroskopischen Skala nicht mehr gilt.”

Fiir makroskopische Festkorper wird der lineare Zusammenhang von Stromdichte } und

elektrischem Feld E durch das Ohmsche Gesetz }:&E beschrieben, wobei & die
elektrische Leitfahigkeit ist. Mikroskopisch betrachtet ist 6 im Allgemeinen jedoch ein
komplexes Funktional &:&(;,E,}‘,...) und das Ohmsche Gesetz resultiert aus der
raumlichen Mittelung iiber eine Vielzahl der zugrundeliegenden mikroskopischen Prozesse. Je
nach betrachteter Lingenskala wird der Ladungstransport in unterschiedlichen konzeptionel-
len Modellen diskutiert. Auf der mikroskopischen Skala dominieren quantenmechanische
Effekte den Transport, wohingegen bei makroskopischen Festkdrpern eine diffuse Model-

lierung im Rahmen des Drude-Sommerfeld-Modells geeignet sein kann.

' Bei dieser Beschreibung wurde absichtlich von dem umgangssprachlich verwendeten

Begriff der ,.elektrischen Spannung® Gebrauch gemacht, um an das aus dem physikalischen
Alltag bekannte Resultat einer variierenden elektrischen Spannung iiber einem Schleifwider-
stand anzukniipfen. Im Verlauf dieser Arbeit wird sich herausstellen, dass der elektrische

Transport besser im Rahmen des elektrochemischen Potentials diskutiert werden sollte.
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Abbildung 1 zeigt als ein Ergebnis dieser Arbeit, die rdumlich aufgeldste Spannungsvertei-
lung innerhalb eines sehr diinnen, stromtragenden Films. Neben Bereichen, in denen die
elektrische Spannung kontinuierlich variiert und somit im Sinne des Ohmschen Gesetzes
skalierbar wire, variiert die elektrische Spannung in anderen Bereichen auf kleinster
Lingenskala. Der makroskopisch beobachtbare Spannungsabfall resultiert aus der Summe
dieser mikroskopischen Variationen. Fiir eine konzeptionelle Beschreibung des Ladungstrans-
ports von der atomaren bis hin zur makroskopischen Skala ist es daher notwendig, die zur
Charakterisierung und zum Verstiandnis der Transporteigenschaften wichtigen physikalischen
GroBen auf diesen Léngenbereichen zu analysieren. Man bendtigt eine Sonde, die beim
Ladungstransport das elektrostatische und elektrochemische Potential sowie die Besetzungs-
funktionen zusammen mit den strukturellen Informationen mit hoher Ortsauflosung erfassen

kann.
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Abbildung 1: 3D-Darstellung (400 x 400 nm’) des elektrischen Spannungsverlaufs auf der
Si(111)(N3x\3)-Ag Rekonstruktion. Die elektrische Spannung ist als Farbkodierung der
Hoheninformation iiberlagert. An monoatomaren Terrassenstufen variiert die elektrische
Spannung auf kurzer Ldingenskala, wdhrend auf den freien Fldchen homogene elektrische

Felder vorherrschen.
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Einleitung

Neben der Elektronen-Holografie, die ausschlieBlich auf elektrostatische Felder sensitiv ist
und noch auflosungsbedingte Schwichen besitzt, kommt diesem Anspruch nur die im
weiteren Verlauf dieser Arbeit verwendete Raster-Tunnel-Potentiometrie (engl. Scanning
Tunneling Potentiometry, STP) nah [6]. Sie wurde von Muralt und Pohl 1986 entwickelt, um
das elektrische Potential in stromtragenden Strukturen mit hoher Ortsauflésung untersuchen
zu konnen [7]. Hierzu wird der Probe ein elektrischer Strom aufgeprigt, der zu einer lateral
variierenden elektrischen Spannung fithren kann. Da das elektrische Potential der Tunnelspit-
ze wihrend des Abtastens der Probe stets bekannt ist, kann zusétzlich zu den strukturellen

Eigenschaften die lokale Spannung der Probe am Ort der Tunnelspitze bestimmt werden.

Obwohl der 20 jéhrige Geburtstag der Raster-Tunnel-Potentiometrie bereits verstrichen ist,
gibt es derzeit weltweit nur zwei Arbeitsgruppen, die STP mit atomarer Auflésung anwenden
konnen. Die Anzahl sémtlicher Publikationen mit dieser Technik ist daher bislang sehr gering
[7-22]. Woran liegt das? Der Widerstand des Tunnelkontakts ist typischerweise in der
GroBenordnung 10° Q. Legt man an die Enden einer Probe von 10 mm Linge ein Potential-
unterschied von 10 V, so ist das mittlere elektrische Feld innerhalb der Probe von der
GroBenordnung von 1 mV/um oder 1 pV/nm. Bei festem Tunnelwiderstand bedeutet dies eine
laterale Variation des Tunnelstroms von nur 1 pA/um oder aber 1 fA/nm, was eine grof3e
Herausforderung an alle Komponenten des Messaufbaus (mechanisch und elektrisch)
darstellt. Dariiber hinaus liegt fiir gute Leiter, wie z. B. Kupfer, die mit diesem elektrischen
Feld assoziierte Stromdichte weit liber der Zerstérungsschwelle. So miisste fiir einen
Spannungsgradienten von 1pV/nm ein Draht von 1 mm Durchmesser einer Stromstirke von
etwas tiber 1000 A widerstehen, so dass auch das Probensystem selbst eine grofle experimen-
telle Herausforderung darstellt. Das Zusammenspiel beider Aspekte ist wahrscheinlich der
Grund fiir die geringe Anzahl an Raster-Tunnel-Potentiometrie Ergebnissen auf kleinster

Langenskala.
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Konkret wird in dieser Arbeit der Ladungstransport durch das zweidimensionale Elektronen-
gas der Si(111)(V3xV3)-Ag Rekonstruktion als prototypisches Modellsystem untersucht. Der
Ladungstransport durch dieses System findet direkt an der Oberfléche eines Kristalls statt, so
dass alle relevanten Parameter mit Hilfe der Raster-Tunnel-Potentiometrie analysiert werden
konnen. Hierfiir wird das elektrochemische Potential, als Kenngrofe fiir den Ladungstrans-
port, zusammen mit strukturellen Informationen vermessen. Die mikroskopischen Prozesse,
welche sich im komplexen Zusammenspiel zum makroskopisch beobachtbaren Ohmschen
Gesetzt aufsummieren, werden erstmalig mit hdchster Ortsauflésung von bis zu 210" Meter
im Detail studiert. Beitrdge von lokalisierter Streuung an Defekten und diffuser Elektron-
Phonon Streuung werden beobachtet. Die gemachten Experimente decken dariiber hinaus den
Ubergang von der mikroskopischen zur makroskopischen Skala ab und zeigen, wie sich die

elementaren Prozesse zum makroskopisch beobachteten Widerstand auf summieren.

Kapitel 1 fiihrt in die theoretischen und experimentellen Grundlagen ein. Insbesondere wird

hier der Messprozess der Raster-Tunnel-Potentiometrie vorgestellt.

Kapitel 2 beginnt mit einer Zusammenfassung der bisherigen Erkenntnisse iiber die
Si(111)(V3x\3)-Ag Rekonstruktion. Die Priparation und Kontaktierung des zweidimensiona-
len Elektronengases der Si(111)(\N3xV3)-Ag Rekonstruktion wird in Abschnitt 2.2 vorgestellt.
In Abschnitt 2.3 werden alle transportrelevanten Eigenschaften, der im weiteren Verlauf dieser
Arbeit verwendeten Proben gebiindelt dargestellt. Einige Ergebnisse weichen bereits von der

gingigen Literaturmeinung zu Beginn dieser Arbeit ab und werden entsprechend diskutiert.

Experimentelle Ergebnisse der Raster-Tunnel-Potentiometrie Messungen stellt Kapitel 3 vor
und dem Ladungstransport durch das natiirliche Perkollationsnetzwerk widmet sich Abschnitt
3.2. Nach einer generellen Einfiihrung in die rdumliche Verteilung des elektrochemischen
Potentials wird in Abschnitt 3.2.1 die elektrische Leitfihigkeit durch monoatomare
Substratstufen direkt aus den STP-Daten quantifiziert. Diese spezifische Stufenleitfahigkeit
dient als Grundlage, um in Abschnitt 3.2.2 eine Modellierung der Transporteigenschaften auf
Basis der vermessenen Realraumstruktur der Probe anzufertigen. Mit Hilfe dieser Modellie-
rung gelingt es, die mikroskopischen Prozesse zu separieren und ihnen spezifische
Eigenschaften zuzuweisen. Nachdem die spezifischen, mikroskopischen Transporteigen-
schaften identifiziert sind, wird der Ubergang von mikroskopischen Transporteigenschaften

zur makroskopischen Leitfahigkeit der Probe vollzogen.
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In Abschnitt 3.3 werden Ergebnisse zum Transport durch eine vizinale Oberfliche vorgestellt,
welche in Zusammenarbeit mit der Arbeitsgruppe von Prof. Méller an der Universitdt Essen-
Duisburg untersucht worden ist. Das freie Elektronengas der Si(111)(V3xV3)-Ag Rekonstruk-
tion wurde hier zu durch monoatomare Substratstufen einer vizinalen Si(111)-Oberfliche zu
einer Art Kanalstruktur lateral eingeengt. Auf Basis dieser Daten werden mikroskopische
Transporteigenschaften extrahiert, die tiber ein Modell mit spezifischen Transmissivititen und

Leitfdhigkeiten hinausgehen.

In Kapitel 4 wird der mikroskopische, rdumliche Verlauf in der Umgebung eines lokalisierten
Streuzentrums auf kleinster Skala untersucht. Der gemessene Verlauf des elektrochemischen
Potentials an einer monoatomaren Substratstufe wird im Zusammenspiel mit STP-Simulation
als Eigenschaft des Ladungstransports identifiziert und von Abbildungsartefakten unterschie-
den. Hieraus ergibt sich ein Interpretationsansatz, der tiber die verfiigbaren Modellierungen

des Ladungstransports hinaus geht.

Eine abschlieBende Zusammenfassung dieser Arbeit wird in Kapitel 5 vorgestellt und Anhang

A diskutiert Konsistenzuntersuchungen zur Transportmodellierung.
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1 Theoretische und experimentelle Grundlagen

1 Theoretische und experimentelle Grundlagen

In diesem Abschnitt werden die theoretischen und experimentellen Grundlagen der
vorliegenden Arbeit eingefiihrt. Zunédchst wird eine theoretische Beschreibung der Raster-
Tunnel-Mikroskopie (engl. Scanning Tunneling Microscopy, STM) vorgestellt, um
anschlieBend den Messprozess der Raster-Tunnel-Potentiometrie zu diskutieren. Der
Abschnitt Raster-Tunnel-Potentiometrie schlie3t mit einer Abhandlung zum theoretischen und

experimentellen Auflosungsvermogen der verwendeten Anlage.
1.1 Basistheorie der Raster-Tunnel-Mikroskopie

Fiir die Interpretation von STM-Messungen ist eine theoretische Beschreibung des
Tunnelstromes Ir zwischen Spitze und Probe nétig. Hierfiir wird die Besetzungsfunktion fiir
Elektronen in Festkorpern bendtigt, welche im thermischen Gleichgewicht durch die

Fermifunktion f(g,T) beschrieben wird [23]

stn-f 2]

wobei ¢ die Energiedifferenz des Elektrons zum elektrochemischen Potential pe. und T die
Temperatur angibt. Das elektrochemische Potential pe. ist im thermischen Gleichgewicht

definiert als 1, = 1. —e¢, wobei . das chemische Potential und @ das elektrische Potential

fiir ein Elektron darstellt. Ublicherweise werden Spitze wie auch Probe eines STMs als
voneinander unabhingige Elektronenreservoire im thermischen Gleichgewicht behandelt,
zwischen denen Elektronentransport iiber eine Tunnelbarriere mdglich ist”> Wird eine

elektrische Spannung Ug;,s angelegt, so verschieben sich die elektrochemischen Potentiale von

? Strenggenommen stort der Tunnelkontakt das thermische Gleichgewicht beider Subsysteme,
da tiber die Tunnelbarriere Ladungstréger in das jeweils andere System injiziert werden. Fiir
Au kann der relative Anteil injizierter ,,Stor““-Elektronen zu einer GréBenordnung von 10°®
abgeschétzt werden, so dass die Storung durch den Tunnelprozess vernachldssigbar gering

ist [30].



1.1 Basistheorie der Raster-Tunnel-Mikroskopie

Spitze und Probe um einen Betrag e-Ugi,s gegeneinander.” Stellt € die Energiedifferenz zum

elektrochemischen Potential der Probe dar, so wird die Besetzungsfunktion der Probe durch

f (&.T,) und die der Spitze durch f(g+eU

s> Ts ) angegeben. Tp und Ts bezeichnen jeweils
die Temperatur von Probe und Spitze, welche unterschiedlich sein konnen. Eine weitere
grundlegende GroéBe in der theoretischen Behandlung des Tunnelstromes ist die lokale

Zustandsdichte p, (7,&) (engl. Local Density Of States, LDOS) der Probe. Multipliziert mit

der Besetzungsfunktion gibt die LDOS an, mit welcher Wahrscheinlichkeit man am Ort 7 ein

Elektron mit der Energie ¢ findet. Die LDOS p, (7,¢) ist also die Summe der Betragsquadra-

te aller Wellenfunktionen y, (7) mit Energie &, =& am Ort 7:
pr(F.e)= 2| v, (F)[ (e, —2)-

Die Summation lauft hierbei iiber alle Quantenzahlen v und die 6-Funktion stellt sicher, dass

nur Zustinde mit einer Eigenenergie ¢, =& in die LDOS eingehen. Die Grundlagen zur

Berechnung des Tunnelstrom zwischen zwei Elektroden gehen auf J. Bardeen zuriick und
darauf aufbauend entwickelten J. Tersoff und D. R. Hamann eine theoretische Beschreibung
der Raster-Tunnel-Mikroskopie [24-29]. Die Tunnelspitze wird als s-artige Kugelwelle
angenommen, welche um die Position 7 des duflersten Atoms der Spitze zentriert ist.
Senkrecht zur Probenoberfliche wird ein exponentielles Abklingen der LDOS angenommen.
Es kann gezeigt werden, dass der Tunnelstrom in diesem Fall eine relativ einfache Form

annimmt [26-30]:

L, o j SIEe) I F e D). i

Zustandsdichte Differenz der
der Spitze Lokale Zustandsdichte Feljlnlfunktlonen von
der Probe am Ort T Spitze und Probe
des duBersten Atoms
der Spitze

3 Mit Uges wird im Verlauf dieser Arbeit die elektrische Spannung gemf

Usias = Ugpiie = Uprope DEZEIChREL.

Bias Probe



1 Theoretische und experimentelle Grundlagen

Ist die Spitzenzustandsdichte im relevanten Energieintervall um & + eU ,,  konstant, bildet der

Tunnelstrom direkt die lokale Zustandsdichte der Probe am Ort der Spitze ab. N. D. Lang
formuliert die Summation {iber die Zustinde in ein Integral liber die Energie um und
beschreibt den Tunnelstrom iiber die LDOS bei z=0, d. h. der LDOS am Ort der Probe. Die
LDOS der Probe klingt bei dieser Modellierung exponentiell ins Vakuum ab und der
Tunnelstrom ergibt sich zu

E, +eUpiqs

L(y,2)% [ | LDOS(x,y,2=0,E)e T | ap,
E,
mit z der Spitzenhhe und W=®+E; der Barrierenhohe, wobei @ die mittlere Austrittsarbeit
von Probe und Spitze ist [31]. Angelehnt an diese Beschreibung wird in Kapitel 4 eine

Simulation zur Interpretation von Raster-Tunnel-Potentiometrie Daten entwickelt.
1.1.1 Raster-Tunnel-Topographie

Bei dem im Rahmen dieser Arbeit verwendeten Topographiemodus wird eine konstante
Spannung Usg;,s zwischen Spitze und Probe angelegt. Wéahrend der Rasterung der Spitze in x-
und y-Richtung wird der Tunnelstrom I erfasst und auf einen Sollwert durch Verédndern der
Spitzenhohe geregelt (Modus: ,,constant-current®). Bei Unterschreitung des Sollwertes wird
die Spitze in z-Richtung niher an die Probe herangefiihrt und bei Uberschreitung entspre-

chend zuriickgezogen. An jedem Punkt (x,y) wird fir I, =1_, die Auslenkung z des

soll
Piezostellelementes erfasst, so dass die ,,Topographie* als eine Fliache konstanten Tunnel-
stromes fiir eine festgehaltene Spannung verstanden wird. Zur Veranschaulichung soll ein

Beispiel gezeigt werden, bei dem die Zustandsdichte der Spitze als konstant angenommen

wird und die Ndherung |eU »kyT gilt. Das Tersoff-Hamann Integral vereinfacht sich

Bias

einer Fliche konstanter

soll

eU
dann zu I; o IpP(?,g)ds und die Spitze folgt fir I, =1
0

integrierter lokaler Zustandsdichte im Energiebereich zwischen ¢ = 0 und ¢ =eU,

ias *



1.2 Raster-Tunnel-Potentiometrie

1.1.2 Raster-Tunnel-Spektroskopie

Bei der dI/dU-Spektroskopie wird an einer festgehaltenen Spitzen-Position die Tunnelspan-
nung U variiert und die Anderung des Stroms dI gemessen. Fiir kleine Spannungsvariationen
dU und bei einer als konstant angenommenen Zustandsdichte der Spitze kann gezeigt werden,
dass

dI =
U * Pp (r’ 8)

[25].

e=eU

Die Raster-Tunnel-Spektroskopie erlaubt somit einen direkten Zugang zu der lokalen

Zustandsdichte der Probe.

1.2 Raster-Tunnel-Potentiometrie

1.2.1 Experimenteller Aufbau

Abbildung 2 (a) zeigt ein makroskopisches Pendant zur Raster-Tunnel-Potentiometrie. Ein
Widerstand wird von einem Strom Ijaeo durchflossen. Ein variabler Schleitkontakt greift
innerhalb des Widerstands die elektrische Spannung U, ab, welche stromlos {iiber eine
Kompensationsspannung gemessen wird. Als Funktion der Schleifposition variiert die
elektrische Spannung Uj.k(x). Die elektrische Spannung kann z. B. farbkodiert als Funktion

des Ortes aufgetragen werden.
Bei der Raster-Tunnel-Potentiometrie wird prinzipiell dasselbe Verfahren angewendet:

1. Eine elektrisch leitfadhige Probe, wie z. B. das zweidimensionale Elektronengas der
Si(lll)(\/3x\/3)-Ag Rekonstruktion, wird im UHV kontaktiert, um einen elektrischen

Strom aufzuprégen.

2. Das Tunnelmikroskop wird verwendet, um in einem ersten Schritt die strukturellen
Eigenschaften der Probe im Topographiemodus zu analysieren. Eine entsprechende

Topographie zeigt die 3D-Darstellung aus Abbildung 2 (b).

3. Fiir jeden ,.topographischen* Messpunkt kann zudem das elektrochemische Potential
der Probe bestimmt werden. Die experimentelle Umsetzung der Potentiometrie-
Messung geschieht ebenfalls als Kompensationsmethode. Bei festgehaltener Spitzen-

position wird durch einen zweiten Regelkreis fiir jeden Rasterpunkt das elektrochemi-
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sche Potential der Spitze pecspiwze derart so eingestellt, dass im zeitlichen Mittel kein
Tunnelstrom [; flieBt. Im selben Sinn wie (a) entspricht das Spitzenpotential damit dem
lokalen Potential am Ort des Tunnelkontakts. Mit noch zu diskutierenden Details folgt

das Spitzenpotential mit dieser Messvorschrift dem lokalen elektrochemischen Poten-

tial der Probe 1, g0 (X, 1) = tee prope (X5 ) * Eine gemessene Potentiallandschaft ist

farbkodiert der 3D-Topographie in Abbildung 2 (b) iiberlagert.

a) b) LDOS (x.y)

<|>=0 p“(x,y)’f z(x,y)

Abbildung 2: (a) zeigt ein makroskopisches Pendant zur Raster-Tunnel-Potentiometrie.
(b) zeigt schematisch das Verfahren der Raster-Tunnel-Potentiometrie. Die Tunnelspitze wird
benutzt, um sowohl die strukturellen Informationen der Probe als auch das lokale Probenpo-
tential zu vermessen. Die 3D-Darstellung zeigt 400 x 400 nm’ der gemessenen Topographie
der Si(111)(N3x\3)-Ag Rekonstruktion. Die gemessene Potentiallandschaft ist farbkodiert

dargestellt. Das Potential variiert um 1 mV von blau nach rot.

Dieses Verfahren wurde von M. A. Schneider 1993 in Goéttingen entwickelt und im Rahmen
meiner Diplomarbeit durch eine digitale Ansteuerung und eine 6-fache in situ UHV-
Kontaktierung der Probe weiterentwickelt [32, 33]. Ein bestehendes Tieftemperatur-STM

wurde gemil diesen Weiterentwicklungen fiir STP-Messungen umgebaut [34, 35].

* Eine Diskussion dieser GroBe wird aus Ubersichtsgriinden im nichsten Kapitel vorgenom-
men. Fiir diesen Abschnitt geniigt es, sich unter dem elektrochemischen Potential eine

»elektrische Spannung® vorzustellen.
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Ein Blockdiagramm der digitalen Ansteuerung illustriert Abbildung 3. Der laterale Querstrom
Jexterm durch die Probe wird iiber zwei 16-Bit Digital-Analog-Wandler (engl. DAC) mit

anschlieBender Leistungsverstirkung aufgeprigt.” Durch affines Verdndern der elektrischen
Spannungen an beiden Probenenden kann bei gleichem lateralem Querstrom das elektroch-
emische Potential der Probe am Ort der Tunnelspitze im Vergleich zum Erdpotential verdndert
werden. Wéhrend der Topographie-Messung werden die Spannungen an beiden Probenenden
bei konstanter Differenz derart justiert, dass das elektrochemische Potential am Ort des
Tunnelkontakts der gewiinschten Bias-Spannung entspricht. Bei der Potentiometrie-
Regelphase hingegen werden die Spannungen an beiden Probenenden bei konstanter
Differenz um die Bias-Spannung vermindert und es erfolgt ein Nullabgleich des Tunnel-
stroms. Ein weiterer 16-Bit-DAC (Usyie) variiert dazu liber den nicht-invertierenden Eingang
des Tunnelstromverstérkers das elektrochemische Potential der Spitze im pV-Bereich. Das
elektrochemische Potential der Tunnelspitze folgt auf diese Weise, mit noch zu diskutierenden
Details, dem lokalen elektrochemischen Potential der Probe am Ort des Tunnelkontakts. Ist im
weiteren Verlauf dieser Arbeit von dem elektrochemischen Potential der Probe die Rede, so ist
damit stets die Kompensationsspannung am DAC Us,. gemeint, die fiir eine Nullkompensa-
tion des Tunnelstroms notwendig ist. Eine detailliertere Beschreibung der Ansteuerungs-

elektronik ist z. B. in Ref. [33, 36] zu finden.

> Um das Rauschen sowie die Bit-Auflosung zu optimieren, kann die Spannung beider
Ausgénge iiber einen Widerstandsteiler herunter geteilt werden. Hierfiir werden Prazessions-
widerstinde (ARgooc/Rapoc max. = 0.5%) mit einer maximalen Belastung von je S0W

verwendet.
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Abbildung 3: Blockdiagramm der Messelektronik zur Raster-Tunnel-Potentiometrie.

Abbildung aus Ref. [36] gemdfs Diplomarbeit [33].

Eine Fotografie des STM-Kopfs fiir STP-Messungen bei Raumtemperatur zeigt Abbildung 4.
Vier der sechs moglichen Kontaktsegmente des Probenschlittens sind sichtbar. Exemplarisch
ist eine Probe mit aufgedampften Gold-Stegen, welche durch Drdhte mittels ,,Bonding*
kontaktiert worden sind, gezeigt. Fiir eine ausfiihrliche Beschreibung der iibrigen STM-

Komponenten wird auf Ref. [37, 38] verwiesen.




1.2 Raster-Tunnel-Potentiometrie

Abbildung 4: Fotografie des umgebauten STM's. Eine Probe mit aufgedampften Au-Stegen
wurde mit 33um dicken Al-Drdihten durch ,, Bonding* kontaktiert. Zu erkennen sind vier der

sechs voneinander elektrisch isolierten Kontaktmoglichkeiten des Probenschlittens.
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1.2.2 Konzepte zur Beschreibung des Ladungstransports

Unterschiedliche Konzepte werden zur Beschreibung des Ladungstransports benutzt.
Allen Konzepten gemeinsam ist die Tatsache, dass der Ladungstransport durch eine Nicht-

Gleichgewichtsverteilung der Besetzungsfunktion zustande kommt.

In homogenen Systemen gelingt eine makroskopische Beschreibung, indem der Ladungs-
transport im k-Raum behandelt wird. In diesem Rahmen werden thermodynamische
Gleichgewichtsgroflen durch z. B. im k-Raum verschobene Besetzungsfunktionen f (l;+/;d)
und das elektrochemische Potential x, =y —e¢ definiert. Insbesondere . ist hierbei eine

zentrale Grof3e, die bei diffusem Ladungstransport, abgesehen vom Vorzeichen, den gleichen

raumlichen Verlauf wie das elektrostatische Potential ¢ hat. Die lokale Ladungsdichte ist

r ) ) ) )
—& dabei selbstkonsistent mit dem elektrostati-
g

0

gemil der Poisson-Gleichung A¢(;):

schen Potential verkniipft.

Die Herausforderung besteht in der Modellierung des Ladungstransports auf der mikroskopi-

schen Skala. Auf Léngenskalen kiirzer als die Energierelaxationsldnge und die Phasenkohi-

renzldnge [, kann nicht mehr von thermodynamischen Besetzungsfunktionen Gebrauch

gemacht werden. Sowohl die lokalisierte Streuung an Defekten als auch delokalisierte
Prozesse (wie z.B. Elektron-Elektron- und Elektron-Phonon-Wechselwirkung) miissen unter
Beriicksichtigung der inhomogenen Nicht-Gleichgewichtsverteilung vollstindig quanten-
mechanisch auf gleicher Ebene (lokal und global) behandelt werden. Ebenso kénnen die
lokalen Besetzungsfunktionen nicht mehr trivial {iber die Kopplung an ein thermisches Bad
definiert werden, sondern ergeben sich dynamisch aus sdmtlichen Prozessen. Dieser
Sachverhalt erschwert eine geschlossene Beschreibung bis heute, so dass hiufig die
elektrostatische Abschirmung als ein Prozess der Elektron-Elektron-Wechselwirkung
vernachlissigt werden muss und nicht selbstkonsistent behandelt wird. . So modelliert bspw.
S. Datta die Abschirmung entsprechend einer Gleichgewichtssituation, so dass das
elektrochemische Potential am Ort der Barriere ,,almost discontinuously* auf kiirzester

Liangenskala variiert (Ref. [39], Seite 73).
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Um den Ladungstransport einheitlich analysieren und eventuell konzeptionell beschreiben zu

konnen, sind Informationen iiber ¢(;), p(;), sowie die Besetzungsfunktionen mit atomarer

Auflosung im Nicht-Gleichgewicht notig, wofiir bislang keine experimentellen Techniken

verfligbar sind.

Im Folgenden wird die Raster-Tunnel-Potentiometrie als eine experimentelle Technik
vorgestellt, die ein ,,Abbild“ des lokalen elektrochemischen Potentials auf atomarer Skala im
Nicht-Gleichgewicht liefern kann. Die neben der lokalen Zustandsdichte gewonnene
Messgrofle stellt ein MaB fiir die {iber die Energie gemittelte Verteilungsfunktion des Nicht-
Gleichgewichts dar. Da am Ort der Probe keine thermischen Besetzungen vorliegen miissen,
wird die MessgrofB3e kritisch diskutiert und als Abgrenzung zum elektrochemischen Potential

des Gleichgewichts durch p. stp bezeichnet.

Im Rahmen der Beschreibung des diffusen Ladungstransports nach Drude-Sommerfeld
werden zundchst die wichtigsten Begriffe eingefiihrt, um anschlielend den Grenzfall des
ballistischen Ladungstransports zu diskutieren. Dieser Abschnitt schliet mit einer Diskussion

zu den charakteristischen Léangenskalen des Ladungstransports.

Grenzen dieser Beschreibung werden an zwei Stellen in dieser Arbeit diskutiert. Zum einen
wird der Messprozess der Raster-Tunnel-Potentiometrie kritisch betrachtet (Kapitel 1.2.3),
zum anderen zeigen lateral hoch aufgeloste Messungen von pecstp Abweichungen der
aktuellen Modellvorstellung nach S. Datta [39]. Diese Daten werden im Kapitel 4 vorgestellt
und ausfiihrlich diskutiert.
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1.2.2.1 Diffuser Transport und delokalisierte Streuung: Das Drude-

Sommerfeld-Modell

Das Drude-Sommerfeld-Modell des diffusen Ladungstransports wurde im Jahre 1900 von
Paul Drude entwickelt und 1933 von A. Sommerfeld und H. Bethe vervollstindigt. Bewegen

sich n Elektronen pro Einheitsvolumen mit einer Geschwindigkeit ;, so ist die Stromdichte
als }'=—ne\7 definiert, da jedes Elektron eine Ladung von -e trdgt. Betrachtet man ein
ruhendes Elektronengas im Gleichgewicht, dann verschwindet der Zeit und Ensemble

Mittelwert aller Geschwindigkeiten und die resultierende Stromdichte ist null. Liegt jedoch

ein konstantes elektrisches Feld an, so werden alle Elektronen gemd F=m v dt:_eE

beschleunigt. Durch diffuse StoBprozesse kehren die Elektronen nach der mittleren Streuzeit t
ins Gleichgewicht zurlick und werden im elektrischen Feld erneut beschleunigt. Der
Streuprozess fiihrt die im elektrischen Feld hinzugewonnene kinetische Energie an eine Senke

ab (z. B. an das Phononenbad). Im zeitlichen und Ensemble Mittel bewegen sich alle

Elektronen mit der Driftgeschwindigkeitv, =—e%1*-E , welche mit der Fermi-

Geschwindigkeit v, =, /2E% . durch die mittlere freie Weglidnge /,,., ausgedriickt werden

kann zu v, =m-E S Mit der Definition der Stromdichte folgt hieraus das ohmsche

*

m Vf

Gesetz im Rahmen des Drude-Sommerfeld-Modells zu

2 2
!
€ e _ M€ 2123, 40).
m Vf m

j=cE,mit o=

6 Auf dem fiir diese Arbeit wichtigen freien Elektronengas der Si(11 1)(\/3X\/3)—Ag Rekons-

truktion betrédgt /, .., entsprechend den experimentellen Ergebnissen aus Kapitel 3.2.2.2,

etwa 70 nm.
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Die Besetzungsfunktion f (l;) entspricht einer verschobenen Fermikugel, welche fiir eine

Dimension schematisch in Abbildung 5 dargestellt ist. Um einem Netto-Elektronentransport
von links nach rechts zu entsprechen, ist die Gesamtbesetzung der k'-Zustinde groBer als die
der k’-Zusténde. Die nach der Poisson-Gleichung zum elektrostatischen Potential korrespon-
dierenden Ladungsdichten befinden sich in den Kontakten (nicht gezeigt) und innerhalb des

Leiters entspricht die Ladungsdichte die des ungestorten Systems.

Das chemische Potential kann bei dieser Art der Beschreibung in k-abhidngige, quasi-
chemische Potentiale aufgespalten werden [23, 39, 40]. Es wird postuliert, dass sich jedes
quasi-chemische Potential in einem stationiren Gleichgewicht befindet und sich deshalb trotz
der vorherrschenden Nicht-Gleichgewichtsverteilung durch thermodynamische Zustandsva-
riablen beschreiben ldsst. Die quasi-chemischen Potentiale sind ortsunabhingig, da die
Positionen innerhalb des Leiters ununterscheidbar sind oder anders herum argumentiert, es
keine lokalisierten Defekte gibt. Das elektrochemische Potential folgt damit dem Verlauf des

elektrostatischen Potentials u, (x,y)=—ed(x,y)+const. und die Energiedissipation findet

ortsunabhingig auf der gesamten Linge des Leiters statt.

af

[;f,y]

Abbildung 5: Schemaskizze zum Verlauf des elektrostatischen und des chemischen Potentials
innerhalb eines Leiters mit ausschlieflich diffuser Streuung. Die quasi-chemischen Potentiale
sind ortsunabhdngig und das elektrochemische Potential folgt dem elektrostatischen

Potential u, (x,y) =—ed(x,y)+const.. Der Inset zeigt ein Piktogramm der Besetzungsfunkti-

on f(k).
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1.2.2.2 Ballistischer Transport und lokalisierte Streuung

Fiir einen groflen, z. B. zweidimensionalen Leiter verhilt sich der elektrische Leitwert wie
G= 0'7 . GroB bedeutet in diesem Zusammenhang eine Kombination aus Lénge 1 und Breite

b. Geméal dieser Beschreibung miisste der elektrische Leitwert fiir beliebig kleine Leiterldn-
gen divergieren. Experimentell wird jedoch eine endliche Leitfdhigkeit beobachtet, wenn die

Systemgrofen unterhalb der mittleren freien Weglinge /., sind [41]. Dies wird als
ballistischer Transport bezeichnet und der Widerstand, gemessen an den Stromzufiihrungen,

12,9 kQ
betrigt G;ylslem = 5 ilM = 9k
e

mit M eN_; [39, 42]. Die Zahl M bezeichnet die Anzahl

von lateralen Quantisierungsmoden, welche unter Beriicksichtigung periodischer Randbedin-

2
gungen quer zur Transportrichtung zu M = Integer (/I_b] abgeschitzt werden kann [39]. Die
f

elektrische Leistung verbunden mit diesem Widerstand wird nicht innerhalb des Leiters,
sondern an den Kontakten dissipiert. Innerhalb des Leiters geschieht der Ladungstransport
vollig verlustfrei. Die Besetzungsfunktion entspricht einer verschobenen Fermikugel und das

elektrostatische Potential ist innerhalb des ballistischen Leiters konstant.

Eine Inhomogenitit innerhalb des ballistischen Leiters verringert die ,,ideale Leitfahigkeit.
Die Ursache hierfiir ist eine lokale Abweichung vom periodischen Potential des Kristalls, was
eine Streuung der kristallperiodischen Bloch-Zustinde zur Folge hat. Mikroskopisch
betrachtet konnen dies Leerstellen oder Fremdatome bis hin zu ausgedehnten Defekten wie z.
B. Versetzungen oder Korngrenzen im Kristall sein. Eine Modellierung geschieht meist in
Form einer quantenmechanischen Tunnelbarriere, die Elektronen mit der Wahrscheinlichkeit

T transmittieren konnen.
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Im Rahmen der von Landauer 1957 eingefiihrten Beschreibung ergibt sich der Widerstand

eines ballistischen Systems mit einer Barriere der Transmission T zu

o1 12940

System —

T [39, 42-45]

Am Ort der Barriere kommt es zur Ausbildung eines Ladungsdipols, um den elektrostatischen
Potentialunterschied zu beiden Seiten der Barriere abzuschirmen. Sowohl das elektrostatische
Potential als auch die Ladungsdichte variieren am Ort der Barriere innerhalb der elektrostati-
schen Abschirmlidnge. Der induzierte Dipol wird als Landauer-Widerstands-Dipol (engl.
Residual-Resistivity-Dipol) bezeichnet und wurde als die mikroskopische Ursache fiir den

defektinduzierten elektrischen Widerstand erkannt [39, 43-45].

Abbildung 6 zeigt eine Originalabbildung von S. Datta zum Verlauf der Potentiale am Ort der

Barriere [39]. Das elektrostatische Potential @ variiert wie im Gleichgewichtsfall innerhalb

der elektrostatischen Abschirmlidnge und es kommt zur Ausbildung eines Ladungsdipols. Das

chemische Potential ist iiber die lokale Ladungsdichte gemiBl der Poisson-Gleichung

A¢(;)=—M dabei selbstkonsistent mit dem elektrostatischen Potential verkniipft. Die
g()

Variation des elektrostatischen Potentials korrespondiert mit einer Variation im chemischen

Potential . und das resultierende elektrochemische Potential u,, = u, —eg ist bis zur Barriere

konstant [39, 40]. Es verdndert sich abrupt am Ort der Barriere und der Autor selbst
bezeichnet die Variation als ,,almost discontinuously* (Ref. [39], Seite 73), obwohl in seinen
Abbildungen ein nicht weiter erwihnter Ubergangsbereich zu erkennen ist. Die elektrostati-
sche Abschirmung wird wie fiir ein System im Gleichgewicht betrachtet, dass heiit ohne

Transport.

7 Im Rahmen dieser Beschreibung ist nur der elektrochemische Potentialunterschied

12,9 kQ1-T
entsprechend G,. . = 129 K2

Bariere = 1 an der Barriere lokalisiert und der restliche elektro-

chemische Potentialabfall findet an den Kontakten statt.
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Fig. 2.3.3. Spatial variation of (a) conduction band-edge and electrochemical
potential, (b) electron density and (c) electric field across a scatterer.

Abbildung 6: Originalabbildung aus Ref. [39] zum Verlauf des elektrochemischen Potentials
(1) und des elektrostatischen Potentials (Es=-e®@) an einem Streuer in einem ballistischen
Leiter. (b) zeigt den Ladungsdipol am Ort der Barriere, welcher das elektrostatische Potential
zu beiden Seiten der Barriere innerhalb der elektrostatischen Abschirmlinge abschirmt. In (c)

ist das daraus resultierende elektrische Feld gezeigt.
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W. Zwerger und K. Schonhammer berechneten den strominduzierten Dipol (Landauer-

Widerstands-Dipol) im Rahmen einer exakten quantenmechanischen Streutheorie fiir ein
zweidimensionales Elektronengas, dessen Besetzung fern des Streuzentrums im Rahmen einer
verschobenen Fermikugel modelliert wird [46]. Abbildung 7 =zeigt die normalisierte
Ladungsdichte an einer harten Scheibe als lokalisierten Defekt. Das Ergebnis erinnert an eine
Friedel-Oszillation mit leichten Korrekturen. So kommt es durch die heran strémenden
Ladungen zu einer Erh6hung der Elektronendichte vor der Barriere und einer korrespondie-
renden Verarmung dahinter, so dass die Ladungsdichte am Ort der Barriere in erster Ordnung

der semiklassischen Beschreibung folgt [46].F

Am Ort der Barriere transmittieren Elektronen aus Zustdnden von der einen Seite der Barriere
in freie Zustinde auf der anderen Seite. Besitzt die Barriere keine internen Freiheitsgrade, so
findet der Tunnelprozess elastisch statt. Die Dissipation gemél der Joulschen Warme I'Ggagriere
ist dann nicht in oder an der Barriere lokalisiert und die Besetzungsfunktionen (plural fiir die
quasi-Niveaus) konnen sich am Ort der Barriere von der thermischen Besetzung unterschei-
den. Innerhalb der Energie-Relaxationslinge werden die thermischen Besetzungsfunktionen
wiederhergestellt und die assoziierten Differenzenergien werden an das Kristallgitter
iibergeben.” Dasselbe gilt fiir die Kontaktbereiche und die damit assoziierten Kontaktwider-

stande [39].

¥ Denselben Effekt kann man beispielsweise an Briickenpfeilern in strémenden Fliissen

beobachten.

? Eine Thermalisierung innerhalb des elektronischen Systems kann durch Elektron-Elektron-
Streuung erfolgen. Die Differenzenergie zur Gittertemperatur wird durch Elektron-Phonon-
Streuung an das Kristallgitter iibergeben. Sind die Streuraten innerhalb des elektronischen
Systems geringer als die Elektron-Phonon-Streuung, so kann eine Thermalisierung des lokal
angeregten elektronischen Systems auch maligeblich durch letzteren Prozess stattfinden. Die
zugehorigen Zeitskalen werden zurzeit fiir das vorliegende System der Si(111)(V3x\3)-Ag

Rekonstruktion intensiv untersucht [105].
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Abbildung 7: Streutheoretische, quantenmechanische Berechnung des Landauer-Widerstands-
Dipols nach Ref. [46]. Dargestellt ist die normalisierte Ladungsdichte in der Umgebung einer

Scheibe mit kja=1. Der elektrische Strom flief3t in positive x-Richtung (Drifigeschwindigkeit
vp/v/=0.2. Die Liingen sind in Einheiten des Scheibenradius a angegeben.
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1.2.2.3 Charakteristische Langenskalen des Ladungstransports

In den vorangegangenen Kapiteln wurde eine Vielzahl von unterschiedlichen Langenskalen
angesprochen, so dass es notwendig erscheint, eine kurze Ubersicht der charakteristischen
Langenskalen anzugeben. Sie werden haufig verwendet werden, um den Ladungstransport zu

klassifizieren:

Diffuser Transport /,,, </ . : Elektronen erfahren beim Transport durch das System eine

ystem
Vielzahl von diffusen Streuprozessen. Eine Modellierung geschieht meist in Form des Drude-

Sommerfeld-Modells.

Ballistischer Transport /., >/ . : Elektronen durchqueren das System ballistisch.

Streuung findet nur an den Systemgrenzen statt. Eine Modellierung geschieht meist in Form

des Modells nach Landauer-Biittiker.

Quantenmechanischer Transport /g

ssiem < Ay K11 Die SystemgroBe ist vergleichbar mit der
der Fermiwellenldnge Ar und wesentlich kleiner als die Phasenkohdrenzlinge lo. Interferenz-
effekte dominieren und eine klassische Beschreibung versagt komplett, so dass der Transport

vollstindig quantenmechanisch beschrieben werden muss.

In realen Systemen ist eine Klassifizierung nach rein ballistischem oder rein diffusem
Transport meist nicht moglich. Haufig verwendetem man daher die folgenden Begriffe um
eine Mischform der unterschiedlichen konzeptionellen Beschreibungsarten, beim elektrischen

Transport durch eine gegebene Probe, anzudeuten:

Makroskopischer Ladungstransport/g > lwp,lf,l¢: Die Systemgrofe ist wesentlich

yystem

langer als alle relevanten Léngenskalen und der Ladungstransport kann z.B. durch eine

Volumenleitfahigkeit beschrieben werden.

Mesoskopischer Ladungstransport 1, </

ystem

<l,4p»l;+ Quantenmechanische Interferenz-

effekte konnen wichtig sein. A¢ ist jedoch wesentlich kleiner als die Systemgrof3e, so dass eine

semiklassische Beschreibung gerechtfertigt sein kann.
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Die Raster-Tunnel-Potentiometrie ist derzeitig die einzige Methode, die den Ladungstransport
auf allen charakteristischen Lidngenskalen analysieren kann und damit in der Lage ist, den
experimentellen Ubergang von der mikroskopischen zur makroskopischen Lingenskala
abzubilden. Der Messprozess der Raster-Tunnel-Potentiometrie bildet den Schwerpunkt des

nichsten Abschnitts.

1.2.3 Bestimmung lokaler elektrochemischer Potentiale mit Hilfe der

Raster-Tunnel-Potentiometrie

Um bei einer stromdurchflossenen Probe die experimentelle Messgrofle interpretieren zu
konnen, wird das chemische Potential der Probe in quasi-Potentiale (siche Abbildung 5 und

Abbildung 8) fiir die k" und k-Zustéinde iberfiihrt [39]."° Damit lassen sich ortsabhingige

elektrochemische Potentiale u** angeben, die sich jeweils aus der Summe des lokalen

Kk
¢

elektrostatischen Potentials d(x,y) sowie des lokalen chemischen Potentials u ergeben zu

uh ()=t (x,y)—ep(x,y) und u, (x,y) = 4t (x,)—ep(x,y)."”

Um bei inhomogenen Systemen ein ortsabhéngiges quasi-chemisches und auch elektrochemi-
sches Potential angeben zu konnen, wird postuliert, dass sich die Potentiale in kleinen

raumlichen Gebieten in einem dynamischen Gleichgewicht befinden und sich dementspre-

chend mit quasi-GleichgewichtsgroBen wie u* * beschreiben lassen.

Abbildung 8 (b) skizziert den Messprozess der Raster-Tunnel-Potentiometrie. Das
elektronische System der STM-Spitze befindet sich im Gleichgewicht und die k'~ und k-
Zustinde sind gleich besetzt, so dass das elektrochemische Potential der Spitze eine
wohldefinierte Gleichgewichtsgrofle ist. Die Spitze koppelt iiber den Tunnelkontakt schwach
an das elektronische System der Probe am jeweiligen Ort der Spitze. Durch den externen
Potentiometrie-Regelkreis wird das elektrochemische Potential der Spitze so eingestellt, dass
im zeitlichen Mittel kein Netto-Strom zwischen Spitze und Probe flieit. In dieser Situation

addieren sich die in die Spitze hinein und heraus tunnelnden Strom-Komponenten zu Null.

' Diskutiert wird die Situation fiir minimale Temperaturen. Andernfalls sind die Besetzungs-
funktionen keine Kastenfunktionen und entsprechend der Fermi-Funktion besetzt.

" Das negative Vorzeichen resultiert aus der Elektronenladung g=-e.



1.2 Raster-Tunnel-Potentiometrie

Der verschwindende Ladungsstrom darf jedoch nicht mit einem verschwindenden Energie-

strom gleichgesetzt werden. Die hinein-tunnelnden Elektronen kdnnen eine groBere Energie
besitzen als die heraus-tunnelnden, was zu einem Netto-Energietransport ohne Ladungstrans-

port fithren kann.

T Energie Der STR-PFOZGSS

Jrein
-Besetzung
f_ ”ec,STP .

Kk K’ Spitze Probe
a) b)

Abbildung 8: (a) Aufieilung der Besetzung in quasi-chemische Potentiale fiir die k™ und k-
Zustinde bei tiefen Temperaturen nach Ref. [39]. Die skizzierte Besetzung entspricht einem
Netto-Elektronentransport von links nach rechts. In (b) ist eine Schemaskizze des STP-
Messprozesses gezeigt. Das elektrochemische Potential der Spitze wird derart angepasst, dass
kein Netto-Strom zwischen Spitze und Probe fliefst. In diesem Sinn wird durch p..srp das

lokale elektrochemische Potential der Probe abgebildet.

Das elektrochemische Potential der Probe, welches sich im Nicht-Gleichgewicht befindet,
wird dadurch mit dem elektrochemischen Potential der Spitze abgeglichen. Hierbei erfolgt ein
nicht niher bekannter Mittelungsprozess iiber die quasi-elektrochemischen Potentiale der k'-

und k-Zustdnde der Probe. Unter Vernachldssigung einer energieabhidngigen Transmission
durch die Tunnelbarriere wird der einfache Mittelwert u,, ¢;p = % (,uf: +u"")als Arbeitshypo-

these fiir den Mittelungsprozess benutzt, wie er auch in Ref. [39] (Seite 71) verwendet wurde.
Das Kompensationspotential wird im Verlauf dieser Arbeit mit pe.stp bezeichnet, um

anzudeuten, dass es sich hierbei um keine Gleichgewichtsgrofle handelt.
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KecsTp hdngt von Groflen ab, die ihrerseits rdumlich verdnderliche Funktionen sein kdnnen,
wobei die Poissongleichung das elektrostatische Potential mit der Ladungsdichte verkniipft.
Die eindeutige Interpretation von pecstp ist daher schwierig. Sie kann jedoch, wie die

folgenden Beispiele zeigen, in Grenzfillen angegeben werden:
a) Diffuser Transport mit ausschlieBlich delokalisierter Streuung:

Abbildung 9 zeigt schematisch das chemische Potential und das elektrostatische Potential
innerhalb eines stromdurchflossenen Leiters mit ausschlieBlich diffuser Streuung gemill dem
Drude-Sommerfeld-Modell. Die quasi-chemischen Potentiale sind ortsunabhéngig, so dass

Lec.stp dem Verlauf des elektrostatischen Potentials folgt:

sz (6 9) = V5 (b + 1) ~—eg(x, )

A
i
gﬂ ‘ il
g T Meeste
8a|
_ed)elek_
> [xy]

Abbildung 9: Schemaskizze zum Verlauf des elektrostatischen und des chemischen Potentials
innerhalb eines Leiters mit ausschliefflich delokalisierter Streuung (Diffuser Transport
gezeichnet im Rahmen des Drude-Sommerfeld-Modells). Die quasi-chemischen Potentiale

sind ortsunabhdngig und das elektrochemische Potential folgt dem elektrostatischen

Potential i, srp (x,3) ~—eh(x, ).
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b) Ballistischer Transport mit lokalisierter Streuung:

Abbildung 10 zeigt schematisch u#* * (x,y), -e®(x,y) und pecstp(X,y) in einem ballistischen

System mit einer quantenmechanischen Tunnelbarriere nach Ref. [39]. Die Kontaktbereiche
werden nicht weiter betrachtet und es wird davon ausgegangen, dass in (a, h) die entsprechen-
den Besetzungen vorliegen. Fern der Barriere, d. h. auBlerhalb der elektrostatischen
Abschirmlidnge, ist O(x,y) konstant. Die damit selbstkonsistent verkniipften quasi-chemischen
Potentiale sind auBerhalb der elektrostatischen Abschirmlidnge entsprechend konstant (siche
(a, b, g, h)). Die Nicht-Gleichgewichtsverteilung an diesen Orten korrespondiert zu dem
flieBenden elektrischen Strom. Links der Barriere transmittieren Elektronen der k'-Zustéinde
mit der Wahrscheinlichkeit T durch die Barriere zu (e) oder werden mit der Wahrscheinlich-
keit (1-T) reflektiert (siche (d)). Reflektierte Elektronen laufen in k’-Richtung und verdandern
dadurch die Besetzung der entsprechenden quasi-chemischen Potentiale (a-d). Schematisch ist
die Besetzung nach Energierelaxation gezeigt. Die Quelle fiir Elektronen der k’-Zusténde
links der Barriere sind ausschlieBlich von der Barriere reflektierte Elektronen. Die Quellen fiir
die k'-Zustinde rechts der Barriere sind mit der Wahrscheinlichkeit T transmittierte
Elektronen aus (d) und reflektierte Elektronen der k'-Zustéinde rechts der Barriere (e). Im
skizzierten Fall betrdgt die Reflektion der k’-Zustdnde von (e) nach (d) 100%, da bei (e) keine
freien Zusténde verfiigbar sind.

Tunnelbarriere

= 1 @ f) 9) h)

a

) b) o) d, -
“ec,STP

_/

'e(])e\ek,

elektrostatische Dipolladung \§

i N i »
- » - »

elektrostatische Abschirmlange N elektrostatische Abschirmlange

Abbildung 10: Schemaskizze zum Verlauf des elektrostatischen und des chemischen Potentials
innerhalb eines ballistischen Leiters mit einer Barriere: Fern der Barriere ist das chemische,
elektrostatische und deswegen auch das elektrochemische Potential konstant. Am Ort der
Barriere (d, e) variiert das elektrostatische Potential innerhalb der Abschirmlinge und es
kommt zur Ausbildung eines elektrostatischen Dipols. Selbstkonsistent mit der Ladungsdichte

des Dipols variiert das chemische Potential, so dass u.. bis zur Barriere konstant ist.
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Am Ort der Barriere variiert sowohl x* * (x,y) als auch ®(x,y), wobei die Ladungsdichte

p iber die Poisson-Gleichung A¢(;) =

_PAN (r) mit dem elektrostatischen Potential verkniipft
£,

0

ist. Ohne Transport wire pecstp(X,y) konstant, so dass eine Verdnderung in ®@(x,y) mit einer

Veriinderung in x* * (x, y) korrespondieren wiirde. Datta postuliert, dass das selbstkonsisten-

te Variieren von u‘ * (x,y) und ®(x,y) auch auf das durch den Transport gestorte System

zutrifft. Das elektrochemische Potential auf beiden Seiten ist demnach konstant und variiert
»almost discontinuously” (Ref. [39], Seite 73) am Ort der Barriere um A®, wobei A®
auBlerhalb der elektrostatischen Abschirmlénge evaluiert werden muss. Eine experimentelle
Verifikation steht jedoch bis dato noch aus und wird in Kapitel 4 dieser Arbeit erstmalig

diskutiert.
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1.2.4 Experimentelles Auflésungsvermadgen

Bevor das experimentelle Auflésungsvermdgen der vorhandenen Anlage anhand von
Testmessungen auf der Si(111)(V3x\3)-Ag Rekonstruktion spezifiziert wird, erscheint es
sinnvoll zunédchst die intrinsischen Rauschquellen der STP-Apparatur zu betrachten. Dazu
werden die verschiedenen Komponenten einzeln charakterisiert und sukzessive zur
vollstindigen Beschaltung zusammengefiihrt. Abbildung 11 zeigt die relevanten Komponen-

ten des verwendeten Testaufbaus.

Zum ADC
JTunnelstrom”
1 Bit = 500fA

-
>

F“‘Tunmal

~Kompensations-Potential,,
A (16-Bit DAC) 1 Bit=500nV

16-Bit DAC 16-Bit DAC

Abbildung 11: Schematische Schaltskizze der relevanten STP-Komponenten wdhrend einer

Potentiometrie-Messung.

Die Probe wird als Widerstandsteiler modelliert und koppelt lokal {iber einen Tunnelwider-
stand von Ri= 10° Q an den Eingang des Stromverstirkers. Der linke und rechte Kontakt der
Probe wird mit zwei 16-Bit DACs iiber die Leistungsstufe angesteuert. Das Kompensations-
potential wird {iber die virtuelle Masse des Stromverstirkers ebenfalls mit einem
16-Bit DAC mit anschlieendem 1:10000 Teiler kontrolliert. Der Tunnelstromverstérker ist
als Strom-Spannungs-Wandler mit einem Riickkoppelwiderstand von 10° Q beschaltet. Die
Ausgangsspannung des Operationsverstirkers stellt sich bei dieser Art der Beschaltung so ein,
dass beide Eingdnge sowie der Ausgang auf demselben Potential liegen. Beim Null-Abgleich
des Tunnelstroms ist daher die anliegende Kompensationsspannung am Ausgang mit zu
beriicksichtigen. Bei der Kompensationsmethode erfolgt die Evaluierung des Probenpotentials

stromlos, d. h. sowohl der Riickkoppelwiderstand als auch der Tunnelwiderstand wird nicht
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von einem Netto-Strom durchflossen. Dies ist ein grofer Vorteil gegeniiber Methoden bei
denen ein Netto-Strom flieft. Abbildung 12 illustriert diesen Sachverhalt an gemessenen

Rauschspektren des Tunnelstrom fiir verschiedene Parameter [47]. Demnach ergibt sich das

Stromrauschen Al am Tunnelwiderstand zu A/, = coth (eUB'%k

bT) [47, 48]. Bei groBen
Tunnelstromen dominiert Schrot-Rauschen, welches eine direkte Konsequenz der Ladungs-
Quantisierung des Elektrons ist [47, 49-52]. Bei kleinen Tunnelstrémen (e|RtIt|<< k,T)
hingegen, sittigt die Rauschamplitude beim thermischen Rauschen (Johnson-Nyquist-
Rauschen) A/, 0 nyquist =mt, wobei fi,, die Bandbreite bezeichnet [53, 54].
Aufgrund dieser Tatsache ist die im Rahmen dieser Arbeit verwendete Kompensationsmetho-
de anderen strombehafteten Potential-Messverfahren iiberlegen und die Potentialmessungen

konnen dadurch bei physikalisch minimalen Rauschbedingungen ausgefiihrt werden.

(nA)

S
2e

0.2 . 0.0 . 0.2
I (@A)

Abbildung 12: Gemessenes Stromrauschen am Tunnelkontakt bei 200 kHz Bandbreite als
Funktion des Tunnelstroms. Ein Ubergang vom thermischen Rauschen zum Schrot-Rauschen
ist ersichtlich. (a) Zeigt eine Messung bei 300 K und R,=0,32 GQ und (b) bei 77K und R,=2,7
GQ. Abbildung aus Ref. [47].
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Nachdem das Rauschverhalten des Tunnelstroms thematisiert worden ist, soll nun das

Rauschen des Tunnelstromverstirkers an sich diskutiert werden. Das thermische Rauschen
des Riickkoppelwiderstands (10° Q) betréigt bei der verwendeten Bandbreite von 50 kHz
theoretisch 900 fA, was gleichsam die physikalische Auflosungsgrenze des Tunnelstromver-
starkers ist. Experimentell werden 2200 fA ohne Eingangswiderstand gemessen, so dass der

Tunnelstromverstérker an sich bis auf den Faktor ~2 am physikalischen Rauschlimit arbeitet.

Abbildung 13 illustriert das Rauschen des Stromverstirkers inklusive simuliertem Tunnelwi-
derstand. Dazu wurde sein Eingang mit einem 1 MQ Metallfilm-Widerstand und die virtuelle
Masse (Kompensationseingang) kurzgeschlossen.'> Messwerte fiir zwei experimentelle
Bandbreiten sind im Vergleich mit dem theoretischen Stromrauschen gezeigt. Auch in diesem
Fall liegt das experimentelle Rauschen lediglich um den Faktor 2 hdher als das physikalische

Rauschlimit.

RMS Stromrauschen [A]

10 10° 10° 10
Simulierter Tunnelwiderstand [Q]

Abbildung 13: Zur Charakterisierung des Stromverstirkers wurde sein Eingang mit 1MQ
kurzgeschlossen. Dies simuliert den Tunnelwiderstand. Bei einer Bandbreite von 1kHz betrdgt
das experimentelle Stromrauschen 6 pA (schwarzer Punkt). Bei 10 kHz Bandbreite ist das

experimentelle Rauschen 25 pA (blauer Punkt). Zum Vergleich ist das theoretische
Stromrauschen gemaf Al .\ oie = 46,11, /1M Q gezeigt.

12 Generell diirfen nur Metallfilm-Widerstéinde verwendet werden, um zusétzliche 1/f-

Komponenten zu vermeiden.
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Abbildung 14 zeigt zudem die spektrale Stromdichte bei ~2 kHz Bandbreite. Das gemessene
Rauschspektrum ist nahezu frequenzunabhéngig und kann deshalb als thermisches Rauschen
klassifiziert werden. Der Tunnelstromverstirker an sich und mit simuliertem Tunnelwider-

stand ist somit gut charakterisiert.

Im nichsten Schritt des Aufbaus zur vollstindigen STP-Anlage wird der Kompensationsein-
gang des Stromverstirkers liber einen 1:1000 Teiler beschaltet. Hierdurch steigt die spektrale
Stromdichte um fast zwei Dekaden an. Das Spektrum &hnelt jedoch nach wie vor einem
thermischen Rauschen. Das Einschalten des Potentiometrie-Regelkreises regelt die tiefen
Frequenzen natiirlicherweise gut aus, so dass die spektrale Stromdichte bei den tiefen
Frequenzen mit Regelkreis vermindert erscheint. Die gezeigten Daten lassen bis zu diesem
Punkt den Schluss zu, dass die STP-Messung ausschlieBlich durch thermisches Rauschen

beeinflusst wird. Eine langere Mittelungszeit sollte dementsprechend die Auflosung der STP-
Messung  gemdll  Au,, op ~ %/ﬁ beliebig verbessern. Diesen Sachverhalt beleuchtet
Abbildung 15. Die Beschaltung entspricht nun der gesamten Komplexitét einer vollstdndigen

STP-Messung. Fiir die Analyse wurde der Tunnelstrom ohne Potentiometrie-Kompensations-

Regelkreis aufgezeichnet.

— without any feedback
— Upoti feedback active
—— thermal noise of 1M
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Abbildung 14: Spektrale Stromdichte des Tunnelstroms bei 2 kHz Bandbreite und vollstindi-
ger STP-Beschaltung gemdfs Abbildung 11.
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Dargestellt ist die spektrale Stromdichte des Tunnelstroms im Frequenzspektrum von

(10'4. . 102) Hz. Im Bereich von 20 Hz bis 100 Hz wird thermisches Rauschen mit konstanter

Rauschamplitude beobachtet. Unterhalb von 20 Hz steigt die spektrale Stromdichte allerdings

linear mit dem Kehrwert der Frequenz an (1/f-Rauschen). Eine Rauschverminderung gemal
A, srp ~ %/ﬁ ist demnach nur fiir Mittelungszeiten bis maximal 50 ms zu erwarten. Bei
dieser Mittelungszeit betrdgt das Stromrauschen ca. 200 fA, so dass die theoretische

Auflosungsgrenze der Potentiometrie-Messung bei Ri=1 MQ zu 200 nV abgeschitzt werden

kann.

7
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E e, — long-term measurement (not real time)
—— short-term (real time DSP) H

107}
105;—
10
103;—

10

spektr. Stromdichte [fA Hz%]

10'L

00—l e e e e el end el

Frequenz [Hz]

Abbildung 15: Spektrale Stromdichte des Tunnelstroms bei vollstindiger Beschaltung fiir eine
STP-Messung entsprechend Abbildung 11 bei R~=1 MQ. Der Tunnelstrom wurde ohne
Potentiometrie-Kompensations-Regelkreis aufgezeichnet. Bei hohen Samplingraten geschah
dies in Echtzeit auf der DSP-Karte, bei geringeren Samplingraten dafiir aber tiber Stunden

mit einem herkommlichen ADC iiber den PC.
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Eine Charakterisierung der Langzeitstabilitit des Potentiometrie-Aufbaus zeigt Abbildung 16.
Die Potentiometrie-Daten wurden {iber 3 Tage kontinuierlich mit einer Samplingrate von 5 ms
aufgezeichnet. In diesem Zeitraum schwankt das gemessene Potential um fast 100 pV. Wie
der Inset zeigt, sind die Potentialschwankungen nicht normalverteilt, sondern bestehen im
Wesentlichen aus drei diskreten Niveaus bei 230 pV, 270 pV und 290 pV. Die Niveaus treten

auch direkt am Ausgang der analogen Leistungsstufe mit kurzgeschlossenem Eingang auf."
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Abbildung 16: Potential-Testmessung entsprechend Abbildung 11 mit 5 ms Mittelungszeit je
Messpunkt. Dargestellt ist ein Zeitraum von ca. 3 Tagen. Zur Darstellung wurde jeweils iiber
256 Messpunkte entsprechend 1,28 s gemittelt. Das Kompensationspotential schwankt
innerhalb dieser Zeit um 100 uV. Das Histogramm illustriert die Hdufigkeitsverteilung des
Kompensationspotentials (Rohdaten) und zeigt im Wesentlichen drei diskrete Niveaus bei

230 uV; 270 uVund 290 uV mit einem FWHM von jeweils ca. 5 uV.

1 Als Leistungstreiber wird der extrem rauscharme, bidirektionale und monolithische
Hybridverstarker PA26 der Firma APEX eingesetzt. Seine Temperaturkonstanz betragt
typischerweise 10 pV/°C.
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Solch ein Rauschverhalten ist in der Literatur als ,,Burst-Noise*“ bekannt und noch immer

nicht vollstindig verstanden [55]. ,,Burst-Noise* tritt bei allen Halbleiterbauelementen in
unterschiedlichem Ausmafl auf und wird mit der Umladung von Storstellen in Verbindung
gebracht. Charakteristisch filir ,,Burst-Noise* sind zeitlich unkorrelierte Schwankungen
zwischen zwei oder mehreren diskreten Niveaus bei niedrigen Frequenzen (Grof3enordnung
100 Hz). Eine Minimierung dieser Rauschquelle wurde dadurch erreicht, dass eine Vielzahl
von Hybridverstérkern aus unterschiedlichen Chargen gekauft und analysiert worden sind, um

die Besten davon fur den Versuchsaufbau zu verwenden.

Dartiberhinaus wurde bei langen Messkampagnen eine Korrelation des Potentiometrie-Signals
mit der Tag/Nacht-Absenkung der Heizung sowie des Regelverhaltens der Klimaanlage
beobachtet. Dies liegt zum Einen an der Temperaturkonstanz der verwendeten Bauteile
(samtliche Widerstinde, ADC, DAC, Leistungsstufe), wobei der Tunnelstromverstirker eine
besonders hohe Temperaturabhingigkeit besitzt. Zum Anderen besitzen die elektrisch
kontaktierten Komponenten von der Elektronik bis zum UHV-Kopf stark unterschiedliche
Wirmekapazitidten und thermische Ankopplungen an die Raumluft, so dass Thermospannun-
gen entlang der Signalwege ebenfalls in Betracht kommen. Elektrochemische Effekte wie
»galvanische Zellen* an Kontaktstellen wurden als weitere mogliche Storquellen untersucht.
Letztendlich konnte eine Verbesserung erzielt werden, indem die Sonneneinstrahlung
minimiert und auf eine aktive Regelung der Raumtemperatur verzichtet worden ist. Die
Raumtemperatur verdnderte sich dadurch wéhrend einer Messung ausreichend langsam und
gleichmiBig. Auch die Kabelfilhrung zwischen Messelektronik und STM hat einen
erheblichen FEinfluss auf das Rauschverhalten. So muss ein Abstand von ca. 50 cm zu

jeglichen Transformatoren und zum Raumheizkorper eingehalten werden.

Nachdem diese Rausch- bzw. Stérquellen optimiert oder beseitigt worden sind, wurde das
erreichte experimentelle Auflosungsvermogen anhand einer STP-Messung auf einer
Si(111)(V3x\3)-Ag Probe ohne Querspannung bestimmt. Als Mittelungszeit der Potentiomet-
rie-Messung wurden 20 ms gewihlt. Abbildung 17 (a) zeigt die simultan zur Potentiometrie
gemessene Topographie der Probe. Zwei monoatomare Stufen sind erkennbar. (b) zeigt das

gemessene Potentiometrie-Bild.
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Abbildung 17: STP-Testmessung auf der im weiteren Verlauf dieser Arbeit verwendeten
Si(111)(N3x\3)-Ag Probe ohne Querspannung. (a) zeigt die Topographie und (b) das
Potentiometrie-Bild mit 20 ms Mittelungszeit (Upi,s= 10 mV, I,= 2 nA ). Die Pfeile markieren
Extrema einer leichten Thermospannungsoszillation (ca. 4 uV Amplitude). Die einzelnen

Bildbereiche markieren die Ausschnitte fiir Abbildung 18. Abbildung aus Ref. [36].

An den Stufenkanten ist eine Modulation mit einer Amplitude von ca. 4 uV zu erkennen.
Diese Oszillationen sind Thermospannungsoszillationen, die auftreten wenn Spitze und Probe
unterschiedliche Temperaturen besitzen [56-60]. Thermospannungsoszillationen sind ein
Storsignal bei der Analyse von Ladungstransportvorgdngen mit Hilfe der Raster-Tunnel-
Potentiometrie, da sie ebenfalls zu einem rdumlich variierenden elektrochemischen-Potential
fiihren. Die Amplitude der Thermospannungsoszillationen skaliert quadratisch zur
Temperaturdifferenz zwischen Spitze und Probe, so dass fiir Ladungstransportuntersuchungen

auf einen moglichst guten Wirmeabtrag der stromtragenden Struktur zu achten ist.'

' Ergebnisse, die im Zusammenhang mit Thermospannungsoszillationen entstanden sind,

wurden als Physical Review B 76, 193407 (2007) veroffentlicht [34].
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Nach langem Suchen hat sich die Si(lll)(\/SX\/3)—Ag Rekonstruktion als ideales System

erwiesen, da der Si-Wafer die entstehende Warme sehr gut abfiihren kann.
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Abbildung 18: Auswertung zum experimentellen Auflosungsvermégen der STP-Messung
entsprechend Abbildung 17. Die zugehdrigen Standardabweichungen betragen (a) 1,7 uV, (b)
1,8 uVund (c) 2 uV bei 20 ms Mittelungszeit. Abbildung aus Ref. [36].

Das experimentelle Auflosungsvermdgen wurde in den markierten Bereichen fern der
Stufenkanten ohne den storenden Einfluss der Thermospannungsoszillationen bestimmt. Die
zu diesen Bereichen gehorenden Histogramme zeigt Abbildung 18. Bei einer Mittelungszeit

von 20 ms betriigt das experimentelle Auflssungsvermdgen damit 1.8 pV."

15 . . . . o
Im Rahmen einer vorangegangen Dissertation von K. Engel wurde ein Auflosungsver-

mogen von 0.7 pV bei einer Mittelungszeit von 40 ms erreicht (Ugjs=1 mV, [=1 nA auf
Au(111) @ 80 K) [30]. Bei 40 ms Mittelungszeit hat sich die jetzige Auflosungsgrenze der
STP-Anlage damit von 0,7 uV zu 1,3 uV geringfiigig verschlechtert. Jedoch ist der Mehrwert,

Ladungstransportexperimente durchfiihren zu kdnnen, hervorzuheben.
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2 Die Si(111)(V3xV3)-Ag Rekonstruktion

Die strukturellen und elektronischen Eigenschaften der Si(lll)(\/3x\/3)-Ag Rekonstruktion
werden seit Jahrzehnten kontrovers diskutiert. Trotz einer Vielzahl von Analysemethoden, wie
z.B. Photoemission- und inverse Photoemissionsstudien [61-65], ,,First Principle Berech-
nungen [66, 67], STM-Untersuchungen [68-74], optischer Spektroskopie [75] und Analysen
der Oberflachenleitfahigkeit [63, 76-79], war bis Ende der 90er Jahre z. B. noch umstritten, ob
diese Oberfliche metallisch oder halbleitend ist. Einen Uberblick zum aktuellen Stand der
Forschung gibt das nachfolgende Kapitel. Im Anschluss daran werden die einzelnen
Prozessschritte zur Priparation der Si(111)(V3xV3)-Ag Rekonstruktion, wie sie in dieser
Arbeit verwendet worden sind, vorgestellt. Eine detaillierte Charakterisierung der elektroni-

schen und strukturellen Eigenschaften der hergestellten Proben schlie3t dieses Kapitel ab.

2.1 Stand der Forschung

2.1.1 Strukturelle Eigenschaften

Noch zu Beginn dieser Arbeit wurden zwei unterschiedliche Strukturmodelle der
Si(111)(+/3x+/3)-Ag Rekonstruktion diskutiert. Wahrend das ,,honeycomb-chained-trimer,
HCT* Modell eine symmetrische Einheitszelle entlang der [112]-Richtung postuliert [66, 67,
72, 80], kommt es nach dem ,,inequivalent-trimer, IET* Modell zu einem Symmetriebruch
entlang dieser Richtung [81-84]. Beide Strukturmodelle besitzen identische Bindungspartner,
unterscheiden sich aber in ihren geometrischen und damit elektronischen Eigenschaften.
Abbildung 19 zeigt die entsprechenden Strukturmodelle. Bei beiden Modellen bestehen die
Rekonstruktionen aus je einem Ag-Atom pro unrekonstruierter Si(111)-Einheitszelle. Die Ag-
Atome werden iiber eine Bindung an die darunterliegenden Si-Atome gebunden. Diese Si-
Lage ist in Trimeren angeordnet. Von jedem Si-Atom gehen vier Bindungen aus. Zwei Si-
Bindungsparter liegen in der Ebene, ein Si-Bindungspartner befindet sich eine Lage tiefer und
die verbleibende Bindung wird zum Ag-Atom der Rekonstruktion gekniipft. Der Si-Kristall ist
bis hinunter zur vierten Si-Lage leicht verspannt [80]. Abbildung 19(a) zeigt eine Aufsicht der
Einheitszelle im HCT-Modell und in (b) die entsprechende Seitenansicht. Die [112]-Richtung
ist eine Symmetrieachse und beide Ag-Trimere der Einheitszelle sind dquivalent (in gelb

hervorgehoben). Beide Strukturmodelle (HCT und IET) besitzen eine dreizdhlige Rotations-
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symmetrie gegeniiber dem Si-Volumenkristall. Aufgrund dieser Rotationssymmetrie gibt es

gemil dem HCT-Modell Antiphasengrenzen in der Rekonstruktion.

. Ag Si(1.Lage) e Si(2.Lage) -« Si(3.Lage)

Abbildung 19: (a) Schematische Darstellung des HCT-Modells und (c) des IET-Modells der
Si(111)(\3x3)-Ag Rekonstruktion. Die FEinheitszelle ist jeweils rot dargestellt. Sie ist
rautenformig und besitzt eine Kantenlinge von 6,65 A [80, 85]. Ag-Trimere sind gelb
schraffiert. (b) Illustriert die Seitenansicht des HCT-Modells. In (d) ist die Definition der

Winkel 6 4 und O, gegeben. Abbildung aus Ref. [36].

Im Gegensatz dazu sind beim IET-Modell die Ag-Trimere gegeniiber den Si-Trimeren in der
(111)-Ebene um +6° verdreht und die beiden Ag-Trimere der Einheitszelle besitzen
unterschiedliche Groflen. Abbildung 19(c) zeigt die entsprechende Einheitszelle im IET-
Modell und (d) illustriert die Definition des Rotationswinkels. Die Symmetrie entlang der

[112]-Richtung verschwindet und beide Ag-Trimere der Einheitszelle werden inequivalent.
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Beide Rotationen um +6° sind gleichwertig, so dass es zur Ausbildung von zwei Doménen
kommt. Die IET"-Doméne wird durch 0,,=66°, 05=54° charakterisiert und die IET-Doméne
entsprechend durch 0,,=54°, 05i=66°. In der IET-Struktur existieren somit zwei unterschiedli-
che Typen von Doménengrenzen: Antiphasengrenzen aufgrund der Rotationssymmetrie zum
Si-Substrat und Zwillingskorngrenzen aufgrund der +6° Rotation. Durch Tieftemperatur-
STM-Untersuchungen bei 62 K und 6 K konnten beide Typen von Doménen experimentell
bestdtigt werden [83, 86, 87]. Ebenso konnten die asymmetrischen Oberflacheneinheitszellen

der IET"- und IET -Struktur zweifelsfrei bei tiefen Temperaturen abgebildet werden [83, 86].

Das IET-Modell galt daher zu Beginn dieser Arbeit als das allgemein akzeptierte Strukturmo-
dell bei tiefen Temperaturen. Es wurde angenommen, dass das symmetrische STM-Bild der
HCT-Struktur bei Raumtemperatur iiber die Mittelung thermisch induzierter, schnell
schwankender IET-Doménen zustande kommt [83]. Bei tiefen Temperaturen (kleiner als
70 K) sollten die Schwankungen der IET-Doménen einfrieren und dadurch mit dem STM
abbildbar werden [83, 88]. Dieser Interpretation folgend, wiirde der Unterschied in der
Gesamtenergie beider Rekonstruktionen in der Groenordnung von ~20 meV pro Einheitszel-

le liegen.

2.1.2 Elektronische Eigenschaften

Einhergehend zur kontroversen Diskussion iiber die strukturellen Eigenschaften der
Si(111)(/3x+/3)-Ag Rekonstruktion, wurden die elektronischen Eigenschaften dieses
Systems diskutiert [86]. Mittlerweile sind die elektronischen Eigenschaften dieses Systems

jedoch gut verstanden und werden fiir die IET-Struktur in diesem Kapitel dargestellt.

Abbildung 20(a) zeigt eine winkelaufgeloste Photoelektronenspektroskopie im
UV-Spektralbereich (engl. ARUPS) der relevanten Oberflichenzustinde bei Ef und (b) eine
entsprechende DFT-Berechnung.
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Abbildung 20: (a) Oberflichenzustinde der Si(111)(\3x+/3)-Ag Oberfliche gemessen mit
ARUPS [63]. Die Oberfliche wurde bei drei verschiedenen Konzentrationen an iiberschiissi-
gem Silber vermessen. (b) zeigt eine DFT-Berechnung der Bandstruktur fiir das IET-Modell
aus Ref. [86] mit einem iiberschiissigem Ag-Adatom pro Einheitszelle. Das S;-Band (rot
gestrichelte Linie) erstreckt sich iiber die gesamte Bandliicke und hat sein Energieminimum

knapp unterhalb der Fermienergie.

Ein leitungsbandartiger Oberflichenzustand S; und zwei valenzbandartige Zusténde S, und S;
werden beobachtet. Der Oberflachenzustand S; erscheint parabolisch und ist teilweise gefiillt.
Elektronen konnen in diesem Zustand demnach wie freie ebene Wellen propagieren, so dass
sie sich wie ein zweidimensionales freies Elektronengas (2DEG) verhalten. Um den Einfluss
zusdtzlicher Defekte auf der idealen Rekonstruktion zu demonstrieren, zeigt Abbildung 20 (a)
experimentelle Ergebnisse fiir verschiedene Konzentrationen an zusétzlichem, iiberschiissi-
gem Silber. Einhergehend mit der zunehmenden Dichte an iiberschiissigem Silber auf der
Si(111)(+/3 x+/3 )-Ag Rekonstruktion sinkt das Energieminimum des S; Zustands relativ zu E¢
ab [89-91]. Die Besetzung des S;-Zustands korrespondiert folglich mit der Ag-Adatom

Konzentration. Abbildung 21 zeigt hierzu eine systematische Analyse.
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Abbildung 21: (a) Photoemissionsdaten der Fermioberfliche und Banddispersion entlang
[112] der Si(111)(\3x\3)-Ag Rekonstruktion fiir verschiedene Dotierkonzentrationen an
zusdtzlichem Silber-Adatomen (0.0015, 0.012, 0.015, 0.022, und 0.086 zusdtzlich eingebrach-
te Elektronen pro Si(111)-1x1-Einheitszelle). (b) Aus (a) gewonnene Banddispersion: Mit

zunehmender Ag-Adatom Konzentration rutscht das S;-Band unter das Valenzbandmaximum

(VBM). Als Substrat wurde n-dotiertes Si verwendet. Abbildung aus Ref. [90] 1o

Die Ag-Adatom Konzentration wurde von 0.0015 bis 0.086 Ag-Adatome pro Si(111)-1x1

Einheitszelle erhoht. Deutlich ist die isotrope Fermifldche als Ring in der ky-k, Ebene bei E¢

zu sehen. (b) zeigt die nahezu parabolische Dispersion des S;-Bandes bis E; Durch

' Die Beschriftung der Autoren von ,,¢/atom* ist irrefiihrend und im Text wird richtigerweise

von Elektronen pro 1x1-Einheitszelle gesprochen.
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Adsorption von {iiberschiissigem Silber erhoht sich die Fermienergie von ~100 meV bei

geringer Bedeckung auf bis zu ~750 meV.

Durch derartige Messungen konnte zweifelsfrei belegt werden, dass Ag-Adatome als
Donatoren flir den Oberflichenzustand S; fungieren. Durch eine Vielzahl von weiteren
Messungen wurde nachgewiesen, dass dabei jedes Ag-Adatom im Mittel ein Elektron in den
Si-Zustand doniert [63, 86, 89-95]. Es gibt zudem Hinweise darauf, dass sich die Dispersion
des Oberflichenzustands S; mit der Dotierung leicht verdndert. Bei hoher Dotierung soll
demnach eine stirkere Abweichung von einer parabolischen Dispersion stattfinden [90]. Die
effektive Masse der Elektronen im S;-Zustand betrdgt bei geringer bis mittlerer Dotierung

(Er< 400 meV) 0.13 m. [87, 89, 90, 92, 96].

Die Abbildung 21(b) zeigt zusétzlich die Lage der Si-Oberflichenvalenzbandkante (OVBM)
bei verschiedenen Ag-Dotierungen auf n-dotiertem Silizium. Bei geringer Ag-Dotierung liegt
das Minimum des S; Zustands (Ey) ~100 meV iiber dem OVBM. Bei hoher Dotierung
(>0.0015 Ag pro Si(111)-1x1) sinkt Ey unter das OVBM. Die Lage von E, als Funktion der
Dotierung fasst Abbildung 22(a) zusammen.

Als Folge freier Zustinde in der Bandliicke treten Elektronen aus dem Halbleiter in den
Oberflachenzustand S; iiber und seine hohe Zustandsdichte pinnt das Fermilevel an der
Oberfldache. Dabei kommt es im Silizium zur Ausbildung einer positiven Raumladungszone
und dementsprechend zu einer positiven Oberflaichenbandverbiegung. Die Folge ist eine
Verarmungszone, die den Oberflichenzustand elektrisch von der Volumenleitfahigkeit des
Siliziums trennt (ndheres dazu im Kapitel 3.1). Abbildung 22 (b, ¢) zeigt schematisch den
Verlauf der Oberflichenbandverbiegung bei verschieden Dotierungen des Oberflichenzu-
stands fiir n-dotiertes Silizium. Mit zunehmender Dotierung durch Ag-Adatome steigt das
chemische Potential im Oberflichenzustand. Es stehen damit weniger freie Zustinde in der
Bandliicke fiir Elektronen zur Verfiigung. Dementsprechend konnen weniger Elektronen des
Halbleiters in den Oberflichenzustand iibertreten, woraus eine verringerte Oberflachenband-

verbiegung resultiert.
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Abbildung 22: (a) zeigt die Fermienergie Er und das Bandminimum E, des S;-Zustands als
Funktion der Ag-Adatom Konzentration pro Si(111)-1%I1-Einheitszelle auf n-dotiertem
Silizium (Energie relativ zum OVBM). Das Bandminimum Eg schiebt von 0.19 eV iiber dem
OVBM zu 0.30 eV unter das OVBM und zeigt damit eine Abweichung vom ,, Rigid-Band-
Model“. E,. zeigt die energetische Lage des Ag-Defektzustands. Abbildung aus Ref. [90].
(b, c) zeigen schematische Banddiagramme des S;-Oberflichenzustands und der Raumla-
dungszone: (b) geringe Dotierung mit Eg>OVBM und (c) mit zusdtzlicher Dotierung und

Ey<OVBM. Gemdf; (a) verkleinert sich der Bereich der Raumladungszone mit steigender
Dotierung. Abbildung aus Ref. [36].
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Die Si(11 1)(\/3X\/3)—Ag Rekonstruktion wurde auf Si(111)-Wafern (n-Typ: P) mit einer Dicke
von 180 um, einem spez. Widerstand von (93...130) Qcm und einer Fehlneigung kleiner als
0.5° pripariert. Zunichst wurden Probenstiicke mit einer GréBe von 2 x 8 mm’ mit einer
Diamantgravurnadel aus dem Wafer heraus pripariert. Die lange Probenseite entspricht der
[112]-Richtung, so dass eine spitere Zuordnung der kristallographischen Richtungen im STM
stets zweifelsfrei geschehen konnte. Abbildung 23 zeigt den eingebauten Wafer in dem fertig
montierten Probenhalter, welcher im Rahmen der vorangegangenen Diplomarbeit entwickelt
und dort ausfiihrlich beschrieben worden ist [33]. Der Wafer wird auf beiden Seiten durch
diinne, federnde Tantal-Bleche auf jeweils 1 mm Linge kontaktiert und mechanisch fixiert, so
dass die extern aufgeprigte Stromrichtung entlang der [112]-Richtung verlduft. Durch die
»schwimmende Lagerung® sollen Spannungen im Wafer wéhrend der spéteren Probenprépara-
tion vermieden werden. Oxidschichten auf den Metallen und auf dem Wafer erhdhen den

Gesamtwidertand der Probe in diesem Zustand auf mehrere MQ.

Si(111)-Wafer

Saphirplatte

Tantal-Bleche

Edelstahlsegment

Abbildung 23: Zweifach segmentierter Probenhalter mit eingebautem Si(111)-Wafer. Die
elektrische Kontaktierung sowie mechanische Halterung des Wafers geschieht iiber diinne

Tantal-Bleche.

Die Priparation der Si(111)(N3xV3)-Ag Rekonstruktion geschieht unter UHV-Bedingungen
bei einem Basisdruck von 510" mBar in einem zweistufigen Verfahren [71, 72, 80]. In

einem ersten Schritt wird zunédchst eine moglichst defektfreie Si(111)-7x7 Oberfldche
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prépariert. In einem zweiten Schritt wird darauf Ag deponiert und die Oberfliche wird durch
eine kurze Temperaturbehandlung in die Si(lll)(\/3x\/3)-Ag Rekonstruktion iiberfiihrt. Der
Wafer wurde resistiv liber die Kontakte, die auch der spéteren Kontaktierung dienen, geheizt.
Es wird angenommen, dass hierbei Tantal in den Si-Wafer hinein diffundiert und es zur
Ausbildung eines ohmschen Kontakts kommt (siehe hierzu auch Kapitel 2.3.1). Die
Temperaturmessung geschah durch ein Pyrometer bei Annahme einer konstanten Emissivitit

von 70 %."7

Die Prozessschritte im Detail sind:
1. Priparation einer moglichst defektfreien Si(111)-7x7 Oberflache:

Der frisch eingebaute Wafer wird im UHV fiir mehrere Stunden resistiv auf 750 °C erhitzt,
um Verunreinigungen auf den Oberflichen zu entfernen. Es hat sich gezeigt, dass hierbei
viele Verunreinigungen der metallischen Komponenten (Edelstahl und Tantal) ebenfalls
desorbieren. AnschlieBend wird der Wafer fiir wenige Sekunden auf 1250 °C erhitzt. Bei
diesem Vorgang desorbieren auch die restlichen Verunreinigungen von der Oberfldche,
was sich in einem starken Druckanstieg bemerkbar macht. Nach mehrmaligem Erhitzen
auf 1250 °C bleibt ein Druckanstieg nahezu vollig aus und der Wafer wird langsam wieder
auf Raumtemperatur abgekiihlt. Der Widerstand zwischen den Kontakten liegt nach diesen

Prozessschritten typischerweise bei 100 kQ.
2. Préparation der Si(11 1)(\/3X\/3)—Ag Rekonstruktion:

Bei 450 °C wird die Si(111)-7x7 Oberfliche mit einem Ag-Fluss von 1A/min'® bedampft
und anschlieBend noch 10 weitere Minuten bei gleichbleibender Temperatur getempert.
Wihrend des Temperns desorbiert ein GroBteil des iiberschiissigen Silbers, welches nicht
zur Bildung der Si(111)(V3xV3)-Ag Rekonstruktion benétigt wird (Details siehe
Kapitel 2).

Die einzelnen Priparationsschritte wurden mit ,,Low Energy Electron Diffraction* (LEED)
und STM-Messungen iiberpriift. Abbildung 24 (a) zeigt beispielhaft eine LEED-Messung auf
der frisch préparierten Si(111)-7x7 Oberfliche bei 50,6 eV. Die hellen 1x1 Maxima

" Modell IGA 140 der Firma IMPAC Infrared GmbH
'8 Zur Eichung wurden dicke Ag(111)-Filme auf Glimmer verwendet, welche bei Raumtem-

peratur deponiert worden sind.
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entsprechen den reziproken Gittervektoren gsi und sind hexagonal angeordnet. Im Abstand
1/7gsi - entsprechend der Einheitszellengroe im Ortsraum - erkennt man die reziproken
Gittervektoren der Si(111)-7x7 Oberfldche. (b) zeigt eine LEED-Messung der frisch
préparierten Si(111)(V3x\3)-Ag Rekonstruktion, ebenfalls bei 50,6 eV. Das Beugungsbild der
7x7-Oberfldche ist verschwunden und neben den 1 x 1 Maxima werden um 30° gedrehte
Beugungsreflexe mit einem reziproken Abstand von 1/V3'gg; sichtbar. Es gibt weder Hinweise
auf verbliebene 7x7-Doménen noch auf iiberschiissiges Silber, dass sich durch die Reflexe

von kristallinem Silber bemerkbar machen miusste.

(b)

Abbildung 24: LEED-Messungen (a) auf der Si(111)-7x7 und (b) auf der Si(111)(N3x\3)-Ag
Rekonstruktion bei jeweils 50,6 eV direkt nach der Prdparation. Abbildung aus Ref. [36].

Die lokalen Eigenschaften der Probe kdnnen zwar mit LEED nicht analysiert werden, wohl
aber mittels STM-Topographien. Abbildung 25 zeigt eine STM-Topographie der frisch
préiparierten 7x7-Oberfléche. In einer ansonsten ungestorten 7x7-Rekonstruktion lassen sich
viele atomare Defekte finden. Auf eine ausfiihrliche Beschreibung der STM-Daten der 7x7-
Oberflache wird an dieser Stelle jedoch verzichtet (sieche hierfiir bspw. Ref. [97, 98]).

STM-Topographien nach Priparation der Si(111)(N3xV3)-Ag Rekonstruktion zeigt Abbildung
26. Die Defektdichte scheint im Vergleich zu Abbildung 25 wesentlich geringer zu sein und
wird auf ca. 11 Defekte auf 400 nm’ abgeschitzt. Die strukturellen und elektronischen
Eigenschaften der derart préparierten Proben werden im nidchsten Abschnitt im Detail

vorgestellt.
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Abbildung 25: STM-Topographien der frisch priparierten Si(111)-7x7 Oberfliche. (a) zeigt
die besetzten Zustdnde bei Upi,s=-1,8 V und 1,=100 pA und (b) die unbesetzten Zustinde bei
Usias=2 V und ;=200 pA. (c) und (d) zeigen vergrofserte Ausschnitte und illustrieren die 7x7-
Einheitszelle. Abbildung aus Ref. [36].
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Abbildung 26: STM-Topographien der frisch priparierten Si(111)(N3x\3)-Ag Rekonstruktion.

(a) zeigt die besetzten Zustinde bei Upi,s=-50 mV und 1,=3 nA. (b) zeigt die unbesetzten

Zustdnde bei Upis=2 V und I,=100 pA. (c) und (d) zeigen vergréferte Ausschnitte und
illustrieren die Einheitszelle. Abbildung aus Ref. [36].
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2.3 Detaillierte Charakterisierung der verwendeten Proben

Im vorherigen Abschnitt wurde dargestellt, dass sich die Ladungstrigerdichte im 2DEG in
einem weiten Bereich verdndern ldsst. Um intrinsische Transporteigenschaften dieses Systems
spezifizieren zu konnen, ist daher eine genaue Kenntnis der elektronischen und strukturellen
Eigenschaften notwendig. Die fiir diese Arbeit relevanten Proben wurden in situ, direkt vor
den Transportmessungen detailliert charakterisiert. Die experimentellen Ergebnisse hierzu,
sowie weitere Informationen zum relevanten Probensystem, werden in diesem Abschnitt

vorgestellt.

2.3.1 Elektronische Eigenschaften

Die Besetzung des S;-Zustands ist der zentrale Parameter mit dem die elektrischen
Transporteigenschaften des 2DEG korrelieren. Mit Hilfe von Raster-Tunnel-Spektroskopien
(engl. Abkiirzung: STS) am Ort der spéteren Transportuntersuchungen wurden die
elektronischen Eigenschaften daher in situ charakterisiert. Abbildung 27 zeigt eine Raster-

Tunnel-Spektroskopie auf der priparierten Si(111)(+/3 x+/3 )-Ag Oberfliche.

Durch Vergleich der STS-Daten mit bisher verdffentlichten Raster-Tunnel-Spektroskopien
konnen die einzelnen spektralen Signaturen plausibel den Oberflichenzustinden S; bis S;
zugeordnet werden [65, 83, 99]. Der Oberflachenzustand S; ist besetzt und sein Minimum
befindet sich ca. 250 meV unter Ef. Seine Zustandsdichte ist nahezu kastenférmig, wie es fiir
ein zweidimensionales System zu erwarteten ist. Die effektive Masse der Elektronen des S;-
Zustands ist bei dieser Besetzung durch eine Vielzahl von Photoemissions-Messungen auf
0.13 m spezifiziert worden, so dass sich die Fermiwellenlinge mit diesen Angaben zu

Ar= 68 A bestimmen ldsst [87, 89, 90, 96].
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Abbildung 27: Lokale Zustandsdichte (LDOS) der ungestorten Si(111)(\3x+/3)-Ag
Oberfliche (a) im Energieintervall von (-1...1) V bei einer Energieauflosung von 4 mV,
gemittelt iiber einen Probenbereich von 40 nm> 40 nm. (b) zeigt STS-Daten im Energieinter-
vall von (-0,5...0,5) V bei einer Energieauflosung von 2,5 mV, gemittelt iiber einen
Probenbereich von 30 nmx30 nm. Die Mittelung wurde jeweils auf atomar glatten,

defektfreien Probenbereichen ausgefiihrt. Abbildung aus Ref.[36].

Der Gesamtwiderstand wurde im fertig préparierten Zustand in situ in einer Zweipol-Messung
zwischen den Klemm-Kontakten bestimmt. Abbildung 28 zeigt eine gemessene I(U)-
Kennlinie. Bei beiden Polarititen wird ein ohmsches Verhalten beobachtet. Der Gesamtwider-
stand fiir negative Querspannung ist grofler als bei positiver Querspannung. Der makroskopi-
sche Widerstand ergibt sich zu Ry=¢=(4,62 + 0,14) kQ und Ry<=(6,69 £ 0,20) kQ. Der Fehler
wurde abgeschétzt aus der Reproduzierbarkeit der I(U)-Kennlinie bei mehrmaligem Messen.
Die Asymmetrie der I(U)-Kennlinien wird auf Eigenschaften der Metall-Halbleiter-Kontakte
zuriickgefiihrt, welche offensichtlich eine leichte Schottky-Charakteristik aufweisen. Der
Widerstand, der im weiteren Verlauf dieser Arbeit verwendeten Si(111)(+/3x+/3)-Ag Probe,

bereinigt um Kontaktwiderstdande, betrdgt daher hochstens 4,62 kQ.
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Abbildung 28: I(U)-Kennlinie zur Bestimmung des Gesamtwiderstands der fertig prdparierten
Si(111)(J3x/3)-Ag Probe. Die Messung geschah als Zweipol-Messung an den Klemmkontak-

ten. Der Gesamtwiderstands der Probe ist Ry-9=(4,62 £+ 0,14) kQ und Ry<p=(6,69 £ 0,20) kQ.

Mit dem Volumenwiderstand des Si-Wafers von og; = (93...130) Qcm und den bekannten
Abmessungen (1= 6 mm, b= 2 mm, d= 180 pum) ergibt sich der Gesamtwiderstand der Probe
ohne die Si(111)(+/3x+/3)-Ag Rekonstruktion zu (16...22) kQ. Der Widerstand durch die
Si(111)(4/3x+/3)-Ag Rekonstruktion kann demnach zu (5.8...6.5) kQ abgeschitzt werden,
was einer spezifischen Leitfahigkeit von (460...520) uS/o entspricht."”” Dies ist eine untere
Grenze der Leitfahigkeit durch die Si(111)(+/3x+/3)-Ag Rekonstruktion, da angenommen
wurde, dass keine Kontaktwiderstinde von den Kontakten zu Rekonstruktion existieren. Ein
Vergleich mit der mikroskopisch bestimmten Leitfdhigkeiten durch die Si(111)(+/3x+/3)-Ag
Rekonstruktion wird in Kapitel 3.2.2.3 diskutiert.

1 Konkret bedeutet dieser Wert, dass ein Quadrat dieses Materials eine groBenunabhingige
Leitfahigkeit von (460...520) uS besitzt. Fiir Erklarung der Einheit (uS/0) wird auf Kapitel

3.1.2 verwiesen.
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2.3.2 Atomare Struktur

Zu Beginn dieser Arbeit wurden zwei unterschiedliche Strukturmodelle der Si(111)(v/3x+/3)-
Ag Rekonstruktion diskutiert. Die entlang <112>-Richtung symmetrische Oberfldachen-
einheitszelle, die bei Raumtemperatur bis dato durch STM-Messungen bekannt war, sollte
entweder dem HCT-Modell entsprechen oder aber iiber die zeitliche Mittelung schnell
schwankender IET-Doménen zustande kommen. Die Details wurden in Kapitel 2.1.1

ausfiihrlich dargestellt.

Abbildung 29 zeigt eine hochaufldsende STM-Topographie der Si(111)(4/3x4/3)-Ag
Rekonstruktion bei Raumtemperatur. Die Oberflicheneinheitszelle ist rot eingezeichnet. Sie
zeigt keine Spiegelsymmetrie entlang der <112>-Richtung und die beiden Maxima der
Einheitszelle entlang <110>-Richtung unterschieden sich um etwa 30 pm. Nach Ref. [86]
wird der helle Kontrast innerhalb der Einheitszelle den kleineren Ag-Trimeren und der dunkle

Kontrast den groBeren Ag-Trimeren zugeordnet.
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Abbildung 29: (a) 2 x 2 nm’ STM-Topographie der Si(111)(N3xN3)-Ag Rekonstruktion bei
Raumtemperatur (Upias = —0,1V ; Ir = 4nA). Die Einheitszelle der Rekonstruktion ist mit
einer Kantenlinge von 6,65 A rot eingezeichnet. Wie fiir das IET-Modell erwartet, zeigt sie
keine Spiegelsymmetrie entlang der <112>-Richtung. (b) zeigt das Hohenprofil entlang der
<110>-Richtung gemdf3 der eingezeichneten Linie in (a). Innerhalb der Einheitszelle betrdigt
die Hohendifferenz zweier Silbertrimere ungefihr 30 pm.
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Der Kontrast der Asymmetrie wurde energieabhéngig, d. h. als Funktion der Bias-Spannung,
untersucht. Abbildung 30 zeigt hierzu Topographien im Energieintervall von
Ugias=(-0.05...-0.25) V. Bei einer Bias-Spannung von Ugj,s=-0.05 V sind alle besetzten
Zustinde des Oberflichenzustands im Energieintervall von Ef bis 50 meV darunter am
Tunnelprozess beteiligt. Die Korrugation des gezeigten STM-Bilds betrdgt bei diesen
Abbildungsbedingungen ca. 100 pm und die Asymmetrie entlang der <1T10>-Richtung ist mit
ca. 30 pm besonders stark ausgeprdgt. Sie ist im gesamten Energieintervall von
Ugias=(-0.05...-0.14) V deutlich zu erkennen. Je mehr gefiillte Zustinde des Oberflachen-
zustands zum STM-Bild beitragen, desto geringer wird jedoch die abgebildete Korrugation.
So ist bei Ugips=-0.16 V die Korrugation der Einheitszelle nur noch schwach zu erkennen und
verschwindet bei Ugijps= -0.25 V vollstindig. Eine eindeutige Erkldrung dieses Kontrast-
verlaufs kann im Rahmen der vorliegenden Dissertation nicht abschlieBend gegeben werden.
Eine mogliche Erklirung konnte sein, dass die Uberschussenergie der im S;-Zustand
verbliebenen Locher zur Anregung der IET-Struktur ausreichend ist, da nach DFT-
Berechnungen die Gesamtenergie der IET-Struktur nur 0.1 eV pro Einheitszelle tiefer liegt als

die der HCT-Struktur [86, 100].

Diese STM-Daten bei Raumtemperatur entsprechen damit STM-Untersuchungen bei tiefen
Temperaturen und zeigen eindrucksvoll, das auch bei Raumtemperatur eine asymmetrische
Einheitszelle entsprechend dem IET-Modell vorliegt, was zu Beginn dieser Arbeit noch

kontrovers diskutiert worden ist.*

2 Diese Daten wurden im November 2006 gemessen und ausgewertet. Zeitgleich mit den
eigenen Ergebnissen publizierten Zhang et. al. STM-Messungen die ebenfalls bestdtigen, dass
das HCT-Modell bei Raumtemperatur nicht zutrifft [65]. Eine bereits begonnene Verdffent-

lichung der eigenen Ergebnisse musste daraufhin verworfen werden.
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Abbildung 30: Multi-Bias-Topographien (2 x 3 nm’) bei I,=4 n4 und den jeweils angegeben
Spannungen. Deutlich zu erkennen ist das Einsetzen der atomaren Korrugation mit dem

Einsetzen des S;-Oberflichenzustands. Abbildung aus Ref.[36].
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2.3.3 Silber-Atome als Donatoren auf der Si(111)(v/3xV3)-Ag Rekons-

truktion

Ag-Adatome wirken als Donatoren und diffundieren als positive Ionen auf der Oberfliche.
Aufgrund ihrer hohen Mobilitdt konnen sie bei Raumtemperatur bei tiblichen Samplingraten
mit dem STM nicht abgebildet werden. Da es sich um einen thermisch aktivierten Prozess
handelt, ist bei tiefen Temperaturen die Mobilitét derart verringert, dass ein direktes Abbilden
moglich ist [93]. Dies ist bei 5,6 K gelungen und Abbildung 31 zeigt entsprechende STM-
Topographien. Einzelne Ag-Adatome lassen sich durch ihre charakteristische, sternartige
Erhebung mit drei erhdhten Ag-Trimeren zwischen den ,Fliigeln® anhand von publizierten
STM-Messungen leicht identifizieren [93]. Hierbei entspricht jeder ,,Stern“ einem Ag-
Adatom. Sowohl Adatome als auch ihre Vakanzen in der geschlossenen Rekonstruktion

werden beobachtet.

-1

x 10

Abbildung 31: STM-Topographien bei 5.6 K zeigen das ausgefrorene Ag-Adatomgas.
(a) Sowohl Adatome als auch Vakanzen werden gefunden (U= 1 V; I= 0,5 nA).
(b) Hochauflosende Topographie zweier Adatome (Ugus= 0,5 V; )= 0,5 nA).

Die Adatome sind umgeben von einem erhdhten Saum, welcher als lokale Oberflaichenband-
verbiegung verstanden wird. Sie resultiert aus der positiven Ladung des Adatoms, welches

durch die delokalisierte Ladungsdichte des 2DEG abgeschirmt wird. Eine Analyse der
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rdumlichen Ladungsdichte und des elektrostatischen Potentials um ein Ag-Adatom herum ist
in Ref. [99] zu finden. Aufgrund des Fehlens einer Oberflichenbandverbiegung wird

vermutet, dass die Vakanzen im Gegensatz zu den Adatomen nicht geladen sind.

Auf groB3skaligen Topographien erkennt man deutlich, dass die Abstinde zwischen einzelnen
Adatomen nicht zufallsverteilt sind. Es scheint einen Mindestabstand zu geben und eine
Vielzahl von Adatomen besitzt einen grotmoglichen Abstand zum néchsten Nachbarn.
Dieses Verhalten ist im Einklang mit einer repulsiven Coulomb-Wechselwirkung zwischen
positiven Ionen. Ein entsprechendes Ordnungsphdnomen wird auch auf Oberfldchen von I1-V

Halbleitern in der Nidhe geladener Oberfldchenstufen beobachtet [101].
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2.3.4 Perkolationsbildung durch Selbstorganisation

Abbildung 32 zeigt 1.5 x 1.5 um?® der Si(111)(/3x4/3)-Ag Rekonstruktion der verwendeten
Probe. Auf der anfinglich glatten Si(111)7x7-Rekonstruktion haben sich Terrassen gebildet.
Die Terrassen sind ineinander verwoben und haben keine eindeutige GroBenverteilung. Es
lassen sich Bereiche identifizieren, in denen groBle, miteinander verbundende Terrassen
dominieren. Hier befinden sich atomar glatte Bereiche von ~100nm Durchmesser. In anderen
Probenbereichen ist die mittlere StrukturgroBe wesentlich kleiner. Zusammenhédngende
Bereiche sind jedoch auch hier zu finden. Der Hohenunterschied zwischen den Terrassen

betriigt 3.06 A, was im Rahmen der Piezo-Eichung einer monoatomaren Si(111)-Ebene von
3.14 A entspricht.

Histogramm
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Abbildung 32: (a) Auf einer anfinglich atomar glatten Si(111)-Oberfliche entsteht beim
Bilden der Si(111)(N3x\3)-Ag Rekonstruktion eine komplizierte Perkolationsstruktur

bestehend aus zwei Terrassen. Beide Terrassen sind durch eine Monolage Si(111) d. h.

dsii1y) = 3,14 A voneinander getrennt. (b) zeigt das entsprechende Histogramm.
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Abbildung 33: a) Hochauflosende Topographie einer Terrassenstufe bei Raumtemperatur:
Deutlich ist die Korrugation der Si(111)(N3x\3)-Ag Rekonstruktion auf beiden Terrassen zu
erkennen. Einzelne Defekte und eine Domdnengrenze sind ebenso ersichtlich. b) zeigt eine
schematische Seitenansicht in der (110)-Ebene der atomaren Struktur einer Terrassenstufe
[73, 102]. Die Terrassen unterscheiden sich lediglich durch eine Si(111)-Ebene und besitzen
dieselbe atomare Struktur. Abbildung angelehnt an Ref. [36, 103].

Abbildung 33 (a) zeigt eine atomar auflésende Topographie einer Terrassenstufe bei
Raumtemperatur. Die Korrugation der Si(111)(N3xV3)-Ag Rekonstruktion bedeckt sowohl die
untere als auch die obere Terrasse. Atomare Defekte und eine Doménengrenze sind
ersichtlich. (b) illustriert schematisch die atomare Struktur einer Terrassenstufe. Die
Terrassenhdhen unterscheiden sich durch eine Si(111)-Ebene, entsprechend dsici11) = 3,14 A.
Ansonsten sind ihre Oberflichen identisch [103]. In Analogie zur Struktur wurden die
elektronischen Eigenschaften mit Raster-Tunnel-Spektroskopien auf beiden Terrassen

analysiert. Unterschiede wurden nicht gefunden.

Die Ursache fiir die Terrassenbildung auf einem anfénglich atomar glattem Si(111)-Substrat
liegt an einem Uberangebot an Silizium bei der Formation der Si(111)(V3xV3)-Ag
Rekonstruktion [104]. Die Dichte von Si-Atomen auf der anfinglichen Si(111)-7x7
Oberfliche betrigt 2.08 x (7.8 10'*) Si/em?®. Die Si-Dichte in der Si(111)(V3xV3)-Ag
Rekonstruktion betriigt jedoch nur die Hilfte [104]. Wihrend des Ubergangs der einen in die
andere Oberfldchenrekonstruktion ist folglich tiberschiissiges Silizium vorhanden. Die auf der
Si(111)-7x7 Oberfldche adsorbierten Silberatome binden an Si-Trimere der obersten Si-Lage
und erzeugen dabei jeweils ein freies Si-Atom. Die iiberschiissigen Si-Atome diffundieren zu
angrenzenden Si(111)-7x7-Gebieten, reagieren dort mit diffundierenden Ag-Atomen und

bilden eine um eine Si(l111)-Lage hdhere Si(111)(V3xV3)-Ag Terrasse (siche
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Abbildung 33 (b)). Wird, wie bei der hier verwendeten Probe, geniigend Silber wéhrend der
Deposition angeboten, nimmt die relative Bedeckung der unteren und oberen Si(11 D(V3xV3)-
Ag Domine auf Kosten der Si(111)-7x7-rekonstruierten Oberfliche zu, bis die gesamte
Oberfliche in ein Netzwerk von zwei Si(111)(V3xV3)-Ag rekonstruierten Terrassen iibergeht

[103, 104].

Die rdumliche Struktur dieses Netzwerks sollte von den mikroskopischen Prozessen wihrend
der Nukleation und Diffusion abhéngig sein. So konnte bspw. die Temperatur, als Parameter
der mittleren freien Diffusionslange, einen Einfluss auf die Strukturbildung haben. Ebenso ist
denkbar, dass Defekte der 7x7-Rekonstruktion die Nukleation beeinflussen. Experimentell
wurde beobachtet, dass die Terrassenbildung in der Ndhe von 7x7-Substratstufen unterbunden
wird. Das tiberschiissige Silizium scheint sich in diesen Bereichen an die Substratstufe

anzulagern und nicht zu einer Terrasse zu nukleiren (siche hierzu Abschnitt 3.3).
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2.4 Zusammenfassung

Die atomare und elektronische Struktur der Si(lll)(\/SX\/B)—Ag Rekonstruktion wurde
detailliert untersucht. Die Ergebnisse zeigen, dass nicht nur bei tiefen Temperaturen die

asymmetrische IET-Struktur vorliegt, sondern auch bei Raumtemperatur.

Die Si(111)(V3xV3)-Ag Rekonstruktion besitzt einen parabolischen, isotropen und
zweidimensionalen Oberflichenzustand, der durch zusédtzliche iiberschiissige Ag-Adatome
doniert werden kann. Elektronen propagieren in diesem Zustand wie freie, ebene Wellen, so
dass sie sich wie ein zweidimensionales freies Elektronengas (2DEG) verhalten. Die
Besetzung des S;-Zustands der verwendeten Probe wurde durch STS zu Ef = 250 meV

spezifiziert. Mit der sich aus Literaturwerten ergebenden effektiven Masse von m'=0.13

2m'E

- damit 1.6 10" e/cm? und die Fermiwellen-

betrigt die Ladungstrigerdichte n,, . =

linge kann zu Ar= 68 A bestimmt werden [92].

Ein elektrisch leitfahiges 2DEG konnte somit direkt auf der Oberfldche erzeugt und in situ im
UHYV kontaktiert werden. Die untere Grenze fiir die Leitfahigkeit durch die Si(lll)(\/3x\/3)-
Ag Rekonstruktion wird zu (460...520) uS/o quantifiziert.

Die Oberflache der verwendeten Probe besteht aus einem Netzwerk aus Terrassen, die sich
um eine Si(111)-Ebene (3,14 A) unterscheiden. Die Eigenschaften der unteren und oberen

Terrasse sind hinsichtlich ihrer atomaren und elektronischen Eigenschaften identisch.
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3 Ladungstransport durch die Si(111)(V/3xV3)-Ag

Rekonstruktion

Bevor die mikroskopischen Messungen zum Ladungstransport durch die Si(111)(V3xV3)-Ag
Rekonstruktion mittels Raster-Tunnel-Potentiometrie vorgestellt werden, wird zunichst ein

Uberblick iiber den Stand der Forschung gegeben.

3.1 Stand der Forschung
3.1.1 Die elektrische Leitfahigkeit der Si(111)(v3xV3)-Ag

Rekonstruktion

Makroskopische Ladungstransportmessungen auf der Si(111)(N3xV3)-Ag Rekonstruktion
begannen Anfang der 90er Jahre [76]. In Vierpunktgeometrie mit Klemmen oder variablen
Spitzen, dhnlich dem eines STMs, wurde versucht, die Leitfdhigkeit durch die Oberfldchenre-
konstruktion zu bestimmen und von der Volumenleitfdhigkeit des Silizium-Substrats zu
diskriminieren. Einhergehend mit der technologischen Weiterentwicklung konnte der
Elektrodenabstand von anfanglichen Millimetern bis auf aktuell wenige Mikrometer

verringert werden.

Tabelle 1 zeigt eine Zusammenfassung publizierter Literaturwerte, welche mafigeblich in der
Arbeitsgruppe von Shuji Hasegawa entstanden sind. Eine grof3e Variation der Leitfahigkeiten
durch die Rekonstruktion (coperiache) Von (20...3000) uS/a ist zu beobachten. Tendenziell
werden grofBere Leitfahigkeiten bei kleineren Elektrodenabstinden gefunden. Eine
Interpretation dieses Sachverhalts wird in Kapitel 3.1.2 gegeben. Tabelle 1 zeigt zudem die
errechneten Leitfdhigkeiten durch den Bereich der Oberflichenbandverbiegung im Silizium.
Bis auf eine Referenz spezifizieren die iibrigen Autoren die Leitfahigkeit durch den Bereich

der Raumladungszone auf etwa 50uS/o.
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Referenz Elektrodenabstand Substrat G Oberfliche OVerarmungszone
[105] 8...10 um n-dotiert 20 uS/o 20 uS/o

[63] 5.6 mm n-dotiert (11-100) Qcm (38+8) uS/o (111£7) uS/o
[78] mehrere Millimeter p-dotiert 20 Qcm (115+5) uS/o 40 uS/o

[106] 8 um n-dotiert (10-100) Qcm 600 uS/o 50 uS/o

[107] 100 pm n-dotiert (5-15) Qcm 700 uS/o 50 uS/o

[106] 20 um, Si stufenfrei n-dotiert (10-100) Qcm 800 uS/o 50 uS/o

[107] 10 um n-dotiert (5-15) Qcm 1000 puS/o 50 uS/o

[107] 1 um n-dotiert (5-15) Qcm 1500 uS/o 50 uS/o

[108] 10 um p-dotiert 190 Qcm 3000 uS/o -

Tabelle 1: Zusammenfassung publizierter  Literaturwerte zur Leitfihigkeit der
Si(111)(\3x3)-Ag Oberfliche. Gyerarmungszone enthdlt die berechneten Leitfihigkeiten der
Verarmungszone unter der Oberfliche. Referenz [106] hat durch spezielle Probenprdparation

eine stufenfreie Si(111)7x7-Oberfliche generiert.

Fiir n-dotiertes Silizium (100 Qcm), wie es in dieser Arbeit verwendet worden ist, zeigt
Abbildung 34 die Leitfdhigkeit durch den Bereich der Raumladungszone als Funktion der
Oberflichenvalenzbandkante und damit letztendlich als Funktion der Besetzung des Si-
Zustands (siehe Abschnitt 2.1.2) im Detail. Die energetische Position der Oberfldchenvalenz-
bandkante wurde fiir die im weiteren Verlauf dieser Arbeit verwendeten Proben gemail3
Abbildung 22 (a) fiir eine Besetzung des Oberflachenzustands von 250 meV abgeschitzt. Sie
ist als griiner Bereich in Abbildung 34 eingezeichnet. Die zu erwartende Leitfdhigkeit durch
die Raumladungszone, welche als Kurzschlusskanal fiir den Ladungstransport durch den

Si-Zustand fungieren wiirde, wird hiernach ebenfalls zu maximal ~50 pS/o abgeschétzt.
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Abbildung 34: Berechnete Leitfihigkeit durch die Raumladungszone als Funktion der
Oberfldchenvalenzbandkante fiir n-dotiertes Silizium (~100 Qcm). Hierfiir wurden die freien
Ladungstrdgerdichten im Valenz- und Leitungsband als Funktion der Oberfldchenbandver-
biegung bei Raumtemperatur berechnet und auf Grundlage der jeweiligen Beweglichkeiten
(1) fiir Locher und Elektronen in eine Leitfihigkeit umgerechnet. Der griine Bereich markiert
die zu erwartenden Leitfihigkeiten durch die Raumladungszone gemdfs experimenteller
Resultate zur Oberfldchenbandverbiegung fiir die im Rahmen der vorliegenden Arbeit
verwendeten Proben (siehe hierzu Abbildung 22 (a) bzw. Ref. [90]). Piktogramme der
Bandverbiegung illustrieren die von den Autoren verwendeten Begriffe (Inversion und

Akkumulation) bei den jeweiligen Situationen. Abbildung gemdf3 Ref. [106] mit leichten

Verdnderungen.

Im Kapitel 2.1.2 wurde bereits erortert, dass sich die Ladungstrigerdichte im S;-Zustand
durch Ag-Adatome gezielt verdndern ldsst. Dies sollte sich auch in einer Verdnderung von

OOberfliche dulern.

Abbildung 35 zeigt experimentelle Ergebnisse zur Verdnderung der Leitfdhigkeit wihrend der
Adsorption von Silber auf der Si(111)(+/3 x+/3)-Ag Oberfliche nach Ref [109]. Wie aufgrund
der bereits vorgestellten Eigenschaften zu erwarten war, sinkt bei jeder Deposition der
Widerstand. Jedoch lassen sich zwei unterschiedliche Bereiche identifizieren. Wéhrend der
ersten drei Depositionen (A-C) verbleibt der Widerstand auch nach Ende der Deposition beim
jeweils kleinsten Widerstand. Nachdem 0.032 ML deponiert worden sind, verdndert sich

dieser Verlauf und der Widerstand steigt nach erfolgter Deposition an (D-F).
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Abbildung 35: Verdnderung der Oberflichenleitfihigkeit wihrend der Adsorption von Silber
auf der Si(111)(\3x+/3 )-Ag Oberfliche bei Raumtemperatur, gemessen in Vierpunktgeomet-
rie. Die Deposition wurde mit einer Rate von 0.24 ML/Min auf n-dotiertem Silizium
(100 Qcm) ausgefiihrt. Abwdrtszeigende Pfeile kennzeichnen den Beginn einer Deposition
und aufwidrtszeigende das Ende. Bei jeder Deposition (Dauer zwei Sekunden) wurden 0.008
ML Silber adsorbiert. Bis zu einer Adatomdichte von 0.032 ML sinkt der Widerstand bei jeder
Deposition. Dariiber nukleiren die Adatome zu Ag-Kristallen. Abbildung aus Ref. [109].]

Der zugrunde liegende physikalische Prozess fiir dieses Verhalten ist schematisch in
Abbildung 35 skizziert. Bis zu einer kritischen Bedeckung von 0.032 ML diffundieren die
Adatome als Monomere auf der Oberfliche. Durch die eingeschrinkte Mobilitdt beschreiben
viele Autoren diesen Zustand als ein zweidimensionales Adatomgas [93, 110]. In diesem
Zustand sind die Adatome ionisiert und donieren den Oberflachenzustand. Oberhalb der
kritischen Bedeckung koaleszieren die Ag-Adatome jedoch und bilden Kristallite auf der
Oberflache [110]. Im koaleszierten Zustand stehen die Adatome nicht mehr als Donatoren zur
Verfligung, was mit einem Anstieg des Widerstands einhergeht. Die zeitliche Dynamik des
Nukleationsprozesses ldsst sich durch den langsam ansteigenden Widerstand nach erfolgter

Deposition beobachten (sieche D) [110].
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3.1.2 Kenntnisstand zu den mikroskopischen Transporteigenschaften

Ab 2002 waren Vierpunktmessungen technologisch derart weit entwickelt, dass die
Oberflachenleitfahigkeit auf der Si(111)(4/3x+/3)-Ag Rekonstruktion mit rdumlichen
Auflésungen im Mikrometerbereich untersucht werden konnte [107]. Dadurch gelang es,
mikroskopische Prozesse des makroskopischen, elektrischen Widerstands in diesem System
zu studieren. In Abbildung 36 sind hierzu interessante Ergebnisse aus Vierpunktmessungen
dargestellt. Die gemessene Leitfdhigkeit variiert mit dem Elektrodenabstand und bei kleineren
Abstinden werden hohere Leitfahigkeiten bestimmt. Die Autoren erkldren diesen Trend mit
der Anwesenheit extrinsischer Defekte in der Oberfliche, die als zusitzliche Streuzentren
dienen [107]. Bei verringertem Elektrodenabstand ist die Wahrscheinlichkeit durch ein
Streuzentrum wie z. B. eine Substratstufe beeinflusst zu werden geringer, was den Anstieg in

der Leitfahigkeit erklart.

Abbildung 36 (b) zeigt eine systematische Vierpunktmessung mit 8§ pm Elektrodenabstand
zum Einfluss von Substratstufen auf die Leitfadhigkeit der Oberfliche. Durch geeignete
Temperaturfiihrung wéhrend der Probenpriparation wurden Stufen auf der Oberfliche des
Siliziums zu ,,Stepbunching“-Bereichen hoher Stufendichte koalesziert [111-113]. Die
»Stepbunching“-Bereiche sind getrennt durch mikrometergrofle, atomar glatte Si(111)-7x7
Terrassen. Die Autoren setzen voraus, dass die Priparation der Si(111)(4/3x+/3)-Ag
Rekonstruktion die strukturellen Eigenschaften des Si-Substrats nicht verdndert. Der
gemessene Widerstand iiber ,,Stepbunching“-Bereiche hinweg ist bis zu fiinfmal hoher als auf
den ,,Stepbunching“-freien Terrassen. Substratstufen haben aufgrund dieser Ergebnisse einen
wichtigen Anteil an der makroskopisch gemessenen Leitfiahigkeit durch die Rekonstruktion
[107]. Spezifiziert wurde die Leitfahigkeit iiber Substratstufen erstmalig Ende 2004 von
Matsuda et. al. [114, 115]:

I.  Auf vizinalen Si(111)-Substraten mit einem Stufenabstand von (10...20) nm wurde
die Leitfahigkeit der Oberfliche als Funktion des Winkels zu den Substratstufen
vermessen. Aus der Anisotropie der Leitfahigkeit und mit Kenntnis der Stufendichte

wurde die Leitfahigkeit iiber Substratstufen zu sy = 3000 Q'm™! bestimmt.
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Abbildung 36: (a) Widerstand der Si(111)(\3x+3)-Ag Rekonstruktion bei Raumtemperatur
gemessen in Vierpunktgeometrie mit variablem FElektrodenabstand (blau). Die Autoren
erkldren die Verringerung des Widerstands bei kleinen Elektrodenabstinden damit, dass
Oberflichenstufen bei kleinen Abstinden nur eine untergeordnete Rolle spielen. Zusdtzlich
zeigt der blaue Bereich das erwartete Verhalten des Widerstands fiir einen zusdtzlichen 3D-
Transportkanal durch das Volumensilizium. Inset (a-c) zeigt schematisch den zugrundeliegen-
den Prozess. Die Abweichung vom experimentellen Verhalten ist ein erneuter Hinweis auf
ausschlieflichen 2D-Transport durch den S;-Zustand. (b) Vierpunktmessung mit 8 um
Elektrodenabstand auf einem Wafer mit ,,Stepbunching . Ein erhéhter Widerstand wird iiber
,,Stepbunching “-Regionen gefunden. Die Autoren schlussfolgern daher, dass eine Streuung

oder Transmission an Stufen einen grofien Beitrag zur makroskopisch bestimmten Leitfihig-

keit hat [107].

II.  Mit derselben Methode wurde die Leitfdhigkeit von Substratstufen, die zu
»Stepbunching-Bereichen koaleszieren wurden, bestimmt. Hierbei wurde im We-
sentlichen die Differenz der Leitfdhigkeiten auf den Terrassen und {ber
»Stepbunching“-Bereichen verwendet. Mit Hilfe dieser zweiten Methode wurde die

Leitfahigkeit iiber Substratstufen hinweg zu csu. = 4000 Q'm™! bestimmt.

III.  Im Gegensatz zu den zwei o. g., liber viele Stufen mittelnden Verfahren, bestimmten
die Autoren Gsyf auch rein mikroskopisch. Hierzu wurde die mit dem STM ver-
messene Phasenlage von Friedel-Oszillation an Stufenkanten analysiert. Dazu wird
der Transport iiber die Stufenkante als quantenmechanische Transmission iiber eine

Barriere aufgefasst. Die Wellenfunktionen des S;-Zustands werden an der Barriere
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reflektiert und bilden ein stehendes Interferenzmuster in der LDOS, was als Friedel-
Oszillation bezeichnet wird. Die Phasenlage @ der Friedel-Oszillation ist dabei di-

rekt  verknlipft mit der Transmission T {iber die Barriere zu
T=1-(1+tan’(®+x))". Die Barriere wird als 5-Barriere der Stirke 10 eVA

modelliert. Bei einer geschétzten Barrierendicke von einer atomaren Bindungsldnge
des Si-Volumenkristalls von 2,35 A entspricht dies einer Barrierenhdhe von 4,5 eV.
Eine energieunabhingige Transmission von (30+15)% wurde bestimmt. Dies bedeu-
tet, dass Elektronen mit einer Wahrscheinlichkeit von 30% die Stufe passieren kon-
nen. Mit Hilfe von kr aus Literaturwerten bestimmten Matsuda et. al. die mikrosko-
pische Leitfdhigkeit iiber Substratstufen im Rahmen der Beschreibung nach
Landauer (siehe hierzu auch Kapitel 1.2.2.2) zu 6swee = (9000+£4000) Q'm.

Zusammenfassend verstehen die Autoren den Transport {iber eine monoatomare Substratstufe
als quantenmechanische Transmission {iiber eine Barriere. Im Rahmen der Landauer-
Transportbeschreibung wird der Transmissionskoeftizient von 30% in eine Leitfdhigkeit liber
die Substratstufen {iberfiihrt (siehe hierzu auch Abschnitt 1.2.2.2). Als Mittelwert der drei
komplementidren Analysen spezifizieren sie die Stufenleitfahigkeit zu Gsy,E=5000 Q'm!.
oswfe 1St hierbei als Leitfdhigkeit eines ballistischen 2D-Systems mit einem 1D-Liniendefekt

zu verstehen. Abbildung 37 (a) verdeutlicht dies schematisch.

Eine Defektlinie durchkreuzt ein ballistisches 2D-System. Die Leitfahigkeit wird tiber die
strominjizierenden Kontakte bestimmt. Die Messung ist somit eine Zweipolmessung und
beinhaltet auch die Kontaktwiderstinde [39]. Ein System der Breite b= (1 m, 1 mm, 1 pm, 1
nm) und einer atomaren Substratstufe hat demnach eine Leitfahigkeit von 5000 Q', 5 Q" 5
107 Q' bzw. 5 10° Q' Der Widerstand iiber Substratstufen spielt im Makroskopischen zwar
eine untergeordnete Rolle, im Mikroskopischen kann er jedoch einen starken Einfluss auf z.

B. die Verteilung lokaler Strompfade ausiiben.
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Abbildung 37: Schemaskizze zum Verstindnis der Dimension von osup [Q'Im'I] und
o [7/0]. (a) Ein ballistisches 2D-System der Breite b wird durch eine 1D-Defektlinie
gestort. Die Leitfihigkeit des Systems wird in Zweipolgeometrie bestimmt, d.h. inklusive der
Kontaktwiderstinde. Der Leitwert skaliert mit Gsygem = Osufe®b. (b) Ein diffuses 2D-System
mit einer spezifischen Leitfihigkeit von cipgc [Q'I/D] skaliert mit Gsygem = 02pEG*b/l und ist

damit bei festem Ldngen-Breiten Verhdltnis grofleninvariant.

Abbildung 37 (b) illustriert die Messung der Leitfdhigkeit an einem diffusen 2D-System der
Breite b und Léange 1. Der Leitwert dieses 2D-Systems ist im Gegensatz zur Leitfdhigkeit
inklusive 1D-Defekt unabhidngig von der quadratischen SystemgroBe und skaliert mit
Gsystem = 02pEG*D/1. Seine spezifische Leitfdhigkeit 6opgg hat die Einheit [Q']. Um Verwechs-
lungen mit dem Leitwert des Systems zu vermeiden, wird die Leitfahigkeit im Rahmen dieser
Arbeit mit [Q'/0] bezeichnet, um anzudeuten, dass es sich um eine Sheet-Leitfahigkeit

handelt.
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3.1.3 Zusammenfassung

Die publizierten Leitfdhigkeiten durch den Oberflichenzustand der Si(lll)(\/SX\B)—Ag
Rekonstruktion schwanken zwischen (20...3000) uS/o, wobei tendenziell groBere
Leitfahigkeiten bei kleinerem Vierpunkt-Elektrodenabstand zu finden sind. Die Leitfahigkeit
durch die Raumladungszone, welche als Kurzschlusskanal fiir den Ladungstransport durch

das 2DEG fungieren wiirde, wird auf n-dotiertem Silizium zu maximal ~50 puS/o abgeschitzt.

Der Ladungstransport durch das 2DEG wird durch Substratstufen des Si(111)-Wafers
behindert. Der Transport iiber die Stufen wird als Tunneln iiber eine quantenmechanische
Barriere aufgefasst. Die Transmission iiber eine Stufe wird zu (30+15)% bestimmt. Es wird
vermutet, dass sich die makroskopisch gemessene Leitfahigkeit aus der lokalisierten Streuung

an Substratstufen und den diffusen Streuprozessen zusammensetzt.

Bei einer Besetzung entsprechend Er ~ 350meV wird die Leitfahigkeit tiber Stufenkanten
durch die Auswertung von LDOS-Oszillationen zu Gsue=(9000+4000) Q'm’! spezifiziert
[114]. Studien an Ensembles von Stufenkanten durch Vierpunktmessungen bestimmen die
mittlere Leitfdhigkeit einer Stufenkante zu G6sy,=(3000...4000) Q'lm'l, so dass die Autoren

von einer Stufenleitfihigkeit von oguez=(5000) Q'm™ ausgehen [114].
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Abbildung 38 zeigt einen im Potentiometrie-Modus aufgenommen Rohdatensatz auf der
Si(111)(+/3x+/3)-Ag Rekonstruktion bei Raumtemperatur. Im Umkehrpunkt zwischen der
Hin- und Riickspur einer Rasterzeile wurde die Querstromrichtung umgedreht. Man erhélt
dadurch zeitlich eng auf einander folgende Potentialdaten von zwei Querstromrichtungen
nahezu gleichen Betrags. Der zeitliche Unterschied zwischen der Hinspur (jextern—) und der
Riickspur (Jextern¢<—) liegt im Bereich von einigen Sekunden, so dass Driftartefakte sowie
Effekte durch Kontaktdegradation vermindert werden. Potentialdaten beider Querstromrich-
tungen einer Rasterzeile lassen sich auf diese Weise direkt miteinander vergleichen. Aufgrund
der bis zu mehreren Stunden langen Messzeit zur Aufnahme eines kompletten Datensatzes
wird die langsame Rasterrichtung (vertikale Richtung) im Allgemeinen stark von Driftartefak-
ten beeinflusst.

Topografie Hec,sTP(X:Y ) Jextern = Hec,sp(X,Y ) jextern <

100
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300

400
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- -800  -600  -400  -200
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Abbildung 38: (a) Nachbearbeitete STM-Topographie der Si(111)(3x+/3 )-Ag Rekonstruktion
(400x400 nm’ bei einer Auflosung von 10° Messpunkten, Upj,s= -70 mV, I= 1 nA).
(b) pecstr(x,y) Rohdaten (Hinspur) bei einer mittleren makroskopischen Stromdichte von
38 mA/m. (c) pecsre(x,y) Rohdaten (Riickspur) bei einer mittleren makroskopischen
Stromdichte von -26 mA/m. Die makroskopische Stromrichtung wurde im Vergleich zu (b)
invertiert. Ein starkes Driftsignal ist den u..srp Daten iiberlagert. Obwohl die Daten fiir beide
Stromrichtungen aufeinanderfolgend aufgenommen wurden, ist die Drift unterschiedlich.

Die Messzeit fiir diesen Datensatz betrug ca. 9 Stunden.
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Abbildung 38(b, c) zeigt die Rohdaten von pecstp fiir beide Querstromrichtungen. Erste, mit
der Topographie korrelierte Potentialverldufe, lassen sich erkennen. Die Potentialdaten
erscheinen entlang der langsamen Rasterrichtung stark driftbehaftet. Beide Querstromrichtun-

gen zeigen dabei den gleichen Trend, allerdings mit unterschiedlicher Stirke.

Zur besseren Darstellung illustriert Abbildung 39 das mittlere Potential jeder Rasterzeile.
Obwohl die Potentialdaten beider Stromrichtungen simultan aufgenommen worden sind,
besitzen sie eine stark unterschiedliche Drift. Die Stirke des maximalen Driftsignals ldsst sich

zu ~40 nV/s abschétzen.
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Abbildung 39: Das mittlere Potential einer jeden Zeile aus Abbildung 38(b, c) als Funktion
der vertikalen Ldnge. Obwohl die Daten fiir beide Stromrichtung aufeinanderfolgend

aufgenommen wurden, ist die den u..srp-Daten iiberlagerte Drift stark unterschiedlich.

Um die gemessenen Potentialdaten einer weiteren Analyse zugénglich zu machen, ist es
unabdingbar, einen Linienabzug entlang der langsamen Rasterrichtung durchzufiihren.
Hierbei wird den Potentialwerten einer Zeile der entsprechende Mittelwert abgezogen. Die so
verdnderten Potentialdaten enthalten damit streng genommen keine Information mehr {iber

den vertikalen Potentialverlauf. Den durch Linienabzug nachbearbeitet STP-Datensatz zeigt

Abbildung 40.
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Abbildung 40: Nachbearbeiteter Datensatz aus Abbildung 38: Der Mittelwert einer jeden

Rasterzeile wurde von den .. srp-Daten abgezogen.

Auf den freien Flichen sind entlang der vertikalen Rasterrichtung nichtmonotone Potential-
verlaufe erkennbar. Dieses sind Artefakte des Linienabzugs. Um sie zu beseitigen wurde ein
stiickweiser, iterativer Linienabzug angewendet. Abbildung 41 illustriert die verschiedenen
Bearbeitungsschritte. Zuerst wird ein Linienabzug auf Basis der Werte des schmalen
Rechtecks durchgefiihrt. Abbildung 41(a) zeigt das Ergebnis. Die Vertiefung in der linken
oberen Ecke fiihrt zu einem Streifen falscher Werte, die wiederum mit einem Linienabzug
innerhalb eines weiteren Rechtecks angepasst werden (siche (b)). Jede Zeile dieses Streifens
erhilt zusitzlich noch einen Potentialoffsetwert, welcher zuvor im unteren Bereich des
Rechtecks ermittelt und bereits durch den ersten Linienabzug erfasst worden ist. Das Ergebnis
einer weiteren Nachbearbeitung im unteren Teil zeigt Abbildung 41(c). Bevor auf einzelne
Beobachtungen im Detail eingegangen wird, erscheint es zweckméBig, die Potentiometrie-
Daten zusammen mit den Topographie-Daten als 3D-Darstelllung aufzubereiten. Die
Topographie wird hierbei als Hoheninformation dargestellt, der die Potentiometrie-Daten

farblich iiberlagert sind.
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Abbildung 41: Darstellung der verschiedenen Bearbeitungsschritte zum Entfernen der Drifi.

(a) Entlang des Rechtecks wurde ein Linienabzug durchgefiihrt. (b) Reparatur des oberen
Streifens: Die untere Zeile des Rechtecks tiberlappt sich mit dem sinnvollen Bearbeitungsbe-
reich aus der vorherigen Bearbeitung. Der Mittelwert dieser Zeile wird daher als Offset des
Linienabzugs im kleinen Rechteck verwendet. (c) Entsprechend wird der untere Teil repariert,
indem die obere Zeile des Rechtecks als Offset fiir den Linienabzug des unteren Streifens
verwendet wird. Das sich ergebende Potentialbild ist frei von unphysikalischen, nicht

monotonen Verldufen.
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Abbildung 42: 3D-Darstellung der STP Daten (400 x 400 nm’) aus Abbildung 40: Die
Topographie wurde auf die Hohe einer monoatomaren Si(111)-Stufe binarisiert und ist als
Hoheninformation dargestellt. Die u..srp-Daten sind der Topographie farbkodiert iiberlagert.
Gradienten auf den freien Fldichen und lokalisierte Spriinge in u..srp an monoatomaren
Terrassenstufen sind ersichtlich. (a) kleine eingeschlossene Strukturen liegen auf demselben
Potential wie ihre Umgebung. (b) zeigt den Potentialabfall an einer Domdnengrenze. Die

gestrichelten Linien zeigen die Position der Linienprofile aus Abbildung 43.

Abbildung 42 illustriert, dass die Potentiallandschaft eindeutig mit der Topographie korreliert
ist. Sie erinnert an ein Perkolationsnetzwerk, das durch die Terrassenstufen geformt wird. Die
Stromdichte wird in einem solchen Fall stark inhomogen und ortsabhéngig sein. Abhingig
von der jeweiligen Lage einer Stufe im Perkolationsnetzwerk finden sich lokalisierte

Potentialspriinge von bis zu ~40uV.
Die Verdnderungen in e, stp lassen sich in drei Klassen einteilen:

1.Homogene Potentialabfille entlang der freien Flache (Linienprofil Bereich I).
2.Lokalisierte Potentialspriinge an Stufenkanten (Linienprofil Bereich II).

3. Lokalisierte Potentialspriinge an Doménengrenzen (Linienprofil Bereich III).
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Ein Linienprofil auf der freien Flache, d.h. aus Bereich I zeigt Abbildung 43 (a). Das
Linienprofil wurde entlang der schnellen Rasterrichtung evaluiert, so dass Artefakte durch die
Bildbearbeitung ausgeschlossen werden konnen. Im Rahmen der experimentellen Auflésung
wird ein linearer Potentialgradient von ca. 20 uV auf 100 nm beobachtet. Dies entspricht
einem elektrischen Feld von 200 V/m. Der Ladungstransport wird in diesen Bereichen
mafgeblich diffus stattfinden und ist durch delokalisierte Streuung (Elektron-Elektron- und
Elektron-Phonon-Streuung) charakterisiert. Eine lokalisierte Streuung an statisch verteilten
atomaren Defekten ldsst sich jedoch auflosungsbedingt nicht eindeutig ausschlieBen. Unter

der sicherlich fraglichen Annahme, dass die im Mittel extern aufgeprigte Querstromdichte

von 38 mA/m durch diese Flache flieB3t, wird die Leitfdhigkeit des 2DEG nach o = J & 74

O, pec =1900uS /0 berechnet.

Es wird sich im weiteren Verlauf zeigen, dass dieser Wert nur um etwa 50% von dem einer

wesentlich genaueren Bestimmung der 2DEG-Leitfahigkeit abweicht (siche Kapitel 3.2.2.2).

Den Potentialverlauf iiber eine Stufenkante hinweg zeigt Abbildung 43 (b). Das Potential
variiert am Ort der Stufe um 40 pV innerhalb von etwa 2 nm. Eine direkte Bestimmung der
Stufenleitfdhigkeit aus den Potentiometrie-Daten wird in Kapitel 3.2.1 durchgefiihrt. Dem
rdumlichen Verlauf von pecstp am Ort der Stufenkante widmet sich detailliert Kapitel 4. Das
Linienprofil iiber eine Doménengrenze zeigt Abbildung 43 (c). Ob es sich um eine
Antiphasengrenze oder eine Zwillingskorngrenze handelt, ist auflosungsbedingt nicht
eindeutig zu verifizieren. Das Potential variiert am Ort der Domédnengrenze um ca. 10 pV. Die
Variation ist allerdings nicht so lokalisiert wie am Ort der Stufe. Dies konnte darin begriindet

sein, dass das Linienprofiel nicht entlang der schnellen Rasterrichtung evaluiert werden kann.

Zundchst wird die Variation in pestp als Funktion der externen Querstromdichte analysiert.
Abbildung 44 zeigt eine weitere Messung bei der ein Finger des Perkolationsnetzwerkes bei
vier verschiedenen Querstromdichten abgebildet worden ist. Die Auswertung ist in Abbildung

45 dargestellt.
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Abbildung 43: Linienprofile gemdpf3 der gekennzeichneten Bereiche aus Abbildung 42 (Uecsrp
(rot), Topographie (schwarz)). (a) Homogener Potentialgradient auf der freien Fliche, (b)
lokalisierter Potentialsprung an einer Stufenkante und (c) Potentialsprung an einer

Domdinengrenze. Die Profile wurden itiber jeweils 4 nm gemittelt. Abbildung aus Ref. [36]
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Abbildung 44: Analyse des Potentialsprungs an Stufenkanten bei verschiedenen externen,
makroskopischen Querstromdichten von (a, b) 38 mA/m, (c, d) -26 mA/m, (e, f) 76 mA/m und

(g, h) -52 mA/m. Das gemittelte elektrische Feld auf den freien Fldchen wurde fiir diese
Analyse abgezogen.
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Der Potentialsprung an der Stufenkante ist eine lineare Funktion der makroskopisch getrieben

Querstromdichte. Fiir [;=0 verschwindet die Potentialdifferenz (Abweichung 0.5uV). Bei der

betrachteten Struktur betrigt der Potentialsprung an einer Stufenkante 454 (23)uV % .
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Abbildung 45: Zusammenfassung der Analyse aus Abbildung 44. Der Potentialsprung an
einer monoatomaren Terrassenstufe ist eine lineare Funktion der makroskopisch getriebenen

Querstromdichte.

Die Transmission der Stufe ist demnach fiir Transportvorgénge energieunabhédngig. Schitzt
man die Barrierenhohe nach Abschnitt 3.1.2 mit ca. 4,5 eV ab, so ist dieses Verhalten leicht zu

verstehen, da eine Verdnderung der effektiven Barrierenhohe bei den betrachteten Strom-

dichten in der GroBenordnung von A'“% sop © 107 liegt. Eine energieunabhingige

Transmission wird ebenfalls durch die Analyse von Matsuda et. al. bestétigt [114].
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3.2.1 Mikroskopische Bestimmung der Stufenleitfahigkeit

Im vorangegangenen Kapitel wurde experimentell gezeigt, dass der mikroskopische
Spannungsabfall an einer Terrassenstufe proportional zum extern aufgepriagten Strom ist. Der

entsprechende Spannungsabfall ldsst sich demnach linear mit der mikroskopischen

Stromdichte tber eine spezifische Stufenleitfahigkeit verkniipfen Aug,, :agthe Jsuge (S1€hE

hierzu auch Abschnitt 3.1.2). Das Problem bei dieser Art der mikroskopischen Stufenleit-
fahigkeitsbestimmung ist die genaue Kenntnis von jswfe. Die Potentialdaten deuten ein

Perkolationsnetzwerk an, so dass die Stromdichte durchaus sehr inhomogen sein kann.

Um dennoch eine experimentelle, mikroskopische Abschéitzung der Stufenleitfdhigkeit
machen zu kénnen wird davon ausgegangen, dass es im globalen MaBstab keine perkolieren-
den, d.h. kurzgeschlossenen Strompfade gibt. Perkolationspfade hoher Stromdichte miissen
demnach irgendwo eine Terrassenstufe tiberwinden. Sie verursachen an diesen Stellen einen
grolen Potentialsprung, der mit einem sehr kleinen Potentialsprung in Gebieten geringer
Stromdichte einhergeht. Eine Aussage liber die Stufenleitfahigkeit ist in diesem Fall moglich,
wenn man die lokalen Stromdichten und Spannungsabfille am Ort der Stufe durch ihre
Mittelwerte ersetzt. Als Mittelwert des Stroms wird die extern aufgeprigte Querstromdichte
verwendet. Der mittlere Spannungsabfall kann aus groBskaligen STP-Messungen extrahiert

werden.

Abbildung 46 zeigt entsprechende STP-Daten. Um statistisch signifikante Mengen an
Potentialspriingen analysieren zu konnen, wurde die Auswertung automatisiert. Die
Positionen der Terrassenstufe wurden aus der Topographie mit Hilfe einer ,,Kantensuchrouti-
ne* pixelgenau extrahiert. Um Driftartefakte zu vermeiden, wurden an diesen Positionen nur
Schnitte entlang der schnellen Rasterrichtung, welche mit der externen Querstromrichtung

libereinstimmt, analysiert. An den gemessenen Potentialspriingen in pecstp(x) wurde eine
X-X(

symmetrischen Stufenfunktion der Form p, g, (x) = Apg,, - (1+exp * ) ofer ANEEPASSL.

Die Verteilung aller Potentialspriinge Apswse in den entsprechenden STP-Daten zeigen die
Histogramme (b, d). Der STP-Datensatz (a, b) zeigt die Potentiallandschaft sowie die
Potentialspriinge aus einem Probenbereich von 400 x 400 nm?”. Die Finger des Perkolations-
netzwerks stellen in X-Richtung sowohl abfallende als auch ansteigende Potentialspriinge dar.

Entsprechend finden sich im Histogramm Potentialspriinge, die der externen Stromrichtung
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entgegengesetzt sind. Der Mittelwert aller Potentialspriinge Ay, ist jedoch 7.3 puV und

entspricht vom Vorzeichen her der externen Querstromrichtung.

a) b) 140
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Abbildung 46: Analyse der Potentialspriinge iiber Stufenkanten: (a, c) zeigen die zugrunde-
liegenden Potentiometrie-Bilder bei einer Querstromdichte von jeyen=38 mA/m und von
Jextern= 4350 mA/m. (b) Zeigt ein Histogramm der Potentialspriinge iiber Stufenkanten aus (a).
Der Mittelwert der Potentialspriinge betrdgt 7.3 uV. (d) Illustriert ein Histogramm der
Potentialspriinge iiber Stufenkanten aus (c). Der Mittelwert der Potentialspriinge betrdgt
72 uV mit einer Standardabweichung von 79 uV. Aufgrund der hohen Stromdichte ist in (c) ein

leichtes Thermospannungssignal an den Stufenkanten zu erkennen.
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Der extern aufgeprigte Strom flieft jedoch auch durch das Volumen des Si-Wafers. Es
erscheint an dieser Stelle sinnvoll, den Wafer-Leitwert Gwagr = (16...22 kQ)'1 heraus
zurechnen. Der Leitwert der Si(111)(+/3 x+/3 )-Ag Rekonstruktion wurde in Kapitel 2.3.1 auf
Grundlage des makroskopischen Werts zu Gopgg = (5.8...6.5 kQ)'1 abgeschitzt. Die
Stromdichte durch das 2DEG, bereinigt durch die parasitire Leitfahigkeit des Wafers, ist

R Oovic  Mit e = (70~ 80)%-

ergibt sich die
2DEG +GWafer

demnach J2pEG ]extern

Stufenleitfahigkeit auf Basis der Auswertung aus Abbildung 46 (a, b) zu
O e = (3600...4200) Q'm™. Dieser Wert darf jedoch nur als eine obere Grenze fiir die

Leitfahigkeit verstanden werden, da nach (a) vermutet werden kann, dass der Querstrom einen
Grofteil der Terrassenstufen umfliel3en kann. Die Stromdichte durch die Stufe kann daher von
Jextem Nach unten hin abweichen, was zu einer oberen Abschitzung der Stufenleitfahigkeit

fiihrt.

GroBerskalige Abbildungen erlauben einen besseren Mittelungsprozess iiber diese Fehlerquel-
len. Abbildung 46 (c, d) zeigt die Auswertung auf 1 x 1 pm? bestechend aus 16 000
Einzelschnitten. Die Verteilung der Potentialspriinge ist mit einem Mittelwert von 72 uV nun

nahezu gauBverteilt. Mit der entsprechenden Standardabweichung und angenommener

Normalverteilung ergibt sich der Mittelwert zu Aug,, =72£0.6uV . Die Stufenleitfahigkeit

bei dieser Datenbasis ist oy, =(4400...5000) Q'm™". Die nachfolgende Tabelle fasst den so

bestimmten Wert mit Literaturwerten unter Benennung der experimentellen Methode

zusammen.
Referenz O'stufe Methode
Diese Arbeit | <5000 Q'm™ Mikroskopisch; wahre Transportmessung unter

Verwendung der externen Stromdichte

Diese Arbeit | (5000...6800) Q'm™ E=250meV aus STS; T=30% aus Ref. [92] und m* aus

Literatur
[114] (9000+4000) Q'm™ Mikroskopisch; Phasenschub von Friedel-Oszillationen
[114] (3000...4000) Q'm"! Vierpunktmessungen; wahre Transportmessung; vizinale

Oberflachen bzw. ,,Stepbunching®-Bereiche
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Eine erstaunlich gute Ubereinstimmung mit bereits publizierten Literaturwerten ist

anzumerken. Fiir die vorliegende Probe wird die Stufenleitfdhigkeit zu

O gure = 5000 Q7'm~' angenommen. Auf eine genaue Fehlerangabe wird an dieser Stelle

aufgrund moglicher systematischer Fehlerquellen verzichtet. Im Gegensatz zu allen
bisherigen Analysen, ist die Stufenleitfdhigkeit in dieser Arbeit jedoch erstmalig mikrosko-

pisch und in einem echten Transportexperiment bestimmt worden.

3.2.2 Modellierung der Transporteigenschaften

In Kapitel 3.2.1 wurde die spezifische Leitfdhigkeit durch Stufenkanten zu

Ogure = 5000 Q7'm™ mikroskopisch bestimmt und als Leitwert eines ballistischen Systems

mit einem 1D-Defekt inklusive der Dissipation an den Kontakten eingefiihrt. Dies ist jedoch
eine stark idealisierte Vorstellung und im vorliegenden Fall sicherlich nicht richtig. Die
homogenen Potentialgradienten auf den freien Flichen sind ein direktes Anzeichen einer
diffusen Streuung. Eine zweidimensionale Modellierung der Transportvorgdnge auf
Grundlage der gemessenen Realstruktur erscheint schwierig und ist dariiber hinaus auch
konzeptionell nicht eindeutig. Daher wird im Folgenden der Transport durch die Realstruktur

der Si(111)(4/3 x+/3)-Ag Rekonstruktion rein diffus modelliert.

Bis auf die Kontakte ist das System stromquellenfrei, so dass div}'mikm(x, y)=0 gilt. Ein
Kurzschlusskanal durch die Raumladungszone unter dem 2DEG wird nach Abschnitt 3.1
vernachldssigt. Fern von lokalisierten Streuzentren folgt pec dem Verlauf des elektrostatischen

Potentials (siehe Abschnitt 1.2.2), so dass bei der gewdhlten Modellierung des Ladungstrans-

ports das ohmsche Gesetz j(x,y)=o(x,y) Vu, (x,y) das elektrochemische Potential pec

mit der mikroskopischen Stromdichte } verknlipft. Auf einem diskreten Gitter ist diese

mikro
Art der Beschreibung dquivalent zu einem Netzwerk aus ,,ohmschen® Widerstinden. Jede
Terrassenstufe besitzt dabei eine konstante und isotrope Leitfdhigkeit. Entsprechend der
Definition einer 1D-Defektlinie wird die gemessene Realstruktur approximiert durch Bereiche
kleiner grader Defektlinien. Dies geschieht typischerweise mit der verwendeten Rasterauflo-
sung. Die Terrassenstufe ist eingebettet in das diffuse 2DEG mit seiner spezifischen, zunédchst

unbekannten Leitfahigkeit copeg [€2/0]. Bei einer Pixelweite von z.B. 1 A ist die Leitfahigkeit

durch eine Terrassenstufe der Léinge [/,

ixel

o -1 IR
demnach GStufe = (O-Stufe pia)” +(Oypee) - Die
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Summe ist notwendig, damit bei Abwesenheit einer Stufe (T—100%) die Leitfahigkeit an
dieser Stelle nicht divergiert und den Wert des 2DEG annimmt. Die Leitfahigkeit des 2DEGs

. L, . . .
— Pixel —
st G, ppe = Oyppe 10 1, I—O'ZDEG. Die gemessene Realstruktur kann so in ein Netzwerk
1xe

diskreter Widerstinde bzw. Leitwerte iiberfiihrt werden. Dieser Modellierung folgend, wurde
an jedem Knoten des Netzwerks das Potential mittels STP gemessen. Aufgrund der Rasterung
sind die Potentialknoten in einem kubischen Gitter mit je vier Verbindungswiderstinden
(entsprechend Gsure 0der Gopeg) angeordnet. Die Anforderung bei dieser Art der Modellie-
rung besteht darin, Widerstandsnetzwerke von bis zu 10° Knoten zu berechnen. Das
verwendete Berechnungsverfahren wird im folgenden Kapitel vorgestellt und im Anschluss

daran werden die physikalischen Ergebnisse diskutiert.

3.2.2.1 Ein analytisches Verfahren zur Losung groRer Widerstandsnetzwerke

Betrachtet man ein einfaches Widerstandsnetzwerk bestehend aus Spannungsquellen und
Widerstdnden, so ist das Losungsschema offensichtlich: Aufgrund der Kontinuitétsgleichung
miissen sich die Strome in allen Knoten, auler an den Quellen und Senken des Stromes

(Spannungs- oder Stromquelle), zu null addieren.

Knotennummer

Leitwert

‘ vorgegebener Potentialwert

O berechneter Potentialwert

Abbildung 47: Skizze eines einfachen Widerstandsnetzwerks mit vorgegebenen Potentialen an
zwei Knoten (rot). Die Knotenpotentiale 1 und 2 sind abhdngig von den Leitwerten der

eingezeichneten Widerstdnde.

Abbildung 47 zeigt die Skizze eines einfachen Widerstandnetzwerkes mit einer Spannungs-
quelle. Die Knoten wurden entsprechend durchnummeriert. Zur Aufstellung eines entkoppel-
ten Gleichungssystems werden die Komponenten des Netzwerks in einzelne logische

Elemente zerlegt:
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Enthilt das Problem k+1 Knoten, so wird zunéchst eine leere (k x k)-Matrix aufgestellt.
Ein Knoten definiert das Bezugspotential (U=0) und taucht im Weiteren nicht mehr auf. Er
wird als Knoten 0 bezeichnet. Die Zeilen und Spalten der Matrix repriasentieren jeweils
die nummerierten Knoten. Auf der Diagonalen werden die Summen aller Leitwerte zum
jeweiligen Knoten eingetragen. Die Nebendiagonalelemente sind die Leitwerte der
Verbindungen zwischen zwei Knoten und werden mit einem negativen Vorzeichen

versehen. Fiir das Widerstandsnetzwerk aus Abbildung 47 bedeutet dies

#1 #2 #3
#1 (G +G, 0 -G,
#2 0 G, +G, -G,
#3 -G, -G, G, +G,

Diese Matrix wird durch hinzufiigen der Spannungsquellen erweitert. Eine Spannungs-

quelle zwischen den Punkten p und q wird allgemein beschrieben durch das Gleichungs-

system:

p

— #p #q #k

l I #p(... ... 1

RN | ISR | R O U,)
#kl1 -1 0 )\,

q

——o

Im angegeben Beispiel setzt die Spannungsquelle nur in Knoten 3 an, da Knoten 0 der
Bezugsknoten ist und keinerlei Beachtung bedarf. Es ist leicht zu zeigen, dass sich das

entkoppelte Gleichungssystem schreiben ldsst als:

#1 #2 #3
#1 (G +G, 0 -G, 0)(U,
#2 0 G,+G, -G, 0]U, (0 0 0 U)
#3 -G, -G, Gy+G, 1| U,

0 0 1 0\ [

1

Die unbekannten Knotenpotentiale U;-U; sind somit eindeutig bestimmt. In der Literatur
ist dieses Verfahren als Knotenpotentialverfahren bekannt [116, 117] und Grundlage vieler

kommerzieller Programme (z.B. Spice).

Die Stiarke dieses Verfahrens liegt darin, dass sich beliebige Netzwerke jeder Konfiguration

numerisch gut behandeln lassen. Zu beachten ist dabei allerdings, dass die Matrixgréf3e bei
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diesem Verfahren quadratisch mit der Anzahl der Knoten und der Spannungsquellen zunimmt.
Die zu berechnenden STP-Daten besitzen meist eine Auflosung von 256 x 256 Messpunkten
entsprechend 65536 Knoten. Der Bildrand wird als gemessenes Potential vorgegeben womit
sich eine quadratische Matrix mit 66560 x 66560 Eintrigen (65536 Knoten und 4 x 256
Potentialwerte des Randes) ergibt. Die Matrix besitzt jedoch nur wenige Nebendiagonalele-
mente (~4) und ldsst sich mit Matlab® bei SystemgroBen bis 10° x 10° entsprechend einer
STP-Auflésung von 1024 x 1024 Datenpunkten auf aktuellen Computern (1GB, 3GHz) in

etwa 15 Minuten 16sen.

Im vorliegenden Fall ist jedoch nur die spezifische Stufenleitfahigkeit (sieche Kapitel 3.2.1)
und die gemessene Potentiallandschaft (STP-Messung) mikroskopisch bekannt. Um aus

diesen Daten weitere Transporteigenschaften des Systems wie z. B. o,,,; zu extrahieren,

wurde eine iterative Anpassungsroutine verwendet. Abbildung 48 verdeutlicht schematisch

] 1. Extrahiere Defekte aus der Topographie

— 2. Klassifizierung der Defekte

' 3. Setze Defekt “Einfachstufe” auf o=510°% Q'm™"
o

7~

die Vorgehensweise.

Berechne Vergleich mit STP-Daten
Potentiallandschaft (Summe der Abweichungen)

Verandere Widerstande
der Ubrigen Defektklassen

Abbildung 48: Die gemessenen p..srp(x,y)-Daten werden mit einem kubischen Widerstands-

netzwerk modelliert. Das resultierende Netzwerk verbindet gemessene Potentialknoten mit der
vollen Auflosung der STP-Messung (schematisch nicht dargestellt). Das gemessene Potential
an den Bildkanten wird als Potentialwert vorgegeben. Die Berechnung der spezifischen
Widerstinde wird derart ausgefiihrt, dass zuerst die einzelnen Defekttypen der STM-
Topographie klassifiziert werden. Einfachstufen wird ein spezifischer Leitwert von
5000 Q' 'm” zugewiesen. Die Potentiallandschaft wird berechnet und iiber die Summe der
Abweichungsquadrate mit u..srp(x,y) verglichen. Die tibrigen Defekttypen werden bis zur

Konvergenz (typischerweise AR; < 0. 1 Q ) verdndert.

Zuerst werden in der STM-Topographie die Terrassenstufen pixelgenau identifiziert. Dies

geschieht numerisch mit einer Kantensuchroutine in Matlab®. Die vier Verbindungswider-
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stinde (Leitwerte) von Potentialknoten, die rdaumlich auf Terrassenkanten lokalisiert sind,

werden auf die Leitfdhigkeit 2Gy,,gesetzt. Den iibrigen Verbindungswiderstinden

(Leitwerten) wird der zunichst noch unbekannte Leitwert 6,ppg zugewiesen. Das Potential an
den Bildkanten wird entsprechend der pe.stp(X,y)-Daten gesetzt und fungiert als Randbedin-
gung. Die Potentiallandschaft wird dann mit dem vorgestellten Verfahren berechnet. Die
Abweichung zu den Messdaten wird liber die Summe der Abweichungsquadrate bestimmt
und durch die Variation von cypgg minimiert. Die Optimierungsroutine wurde als “Nelder-
Mead-Simplex” Suchmethode implementiert und ist standardmiBig in der Matlab®

Programmbibliothek enthalten [118].

Wie bereits in Kapitel 3.2 dargestellt, ist den pec stp(X,y)-Daten héufig ein sehr niederfrequen-
tes Storsignal (Drift) iiberlagert, was eine Nachbearbeitung in Form von Linien- oder
Ebenenabzug notwendig macht. Dies verfremdet jedoch die Potentiallandschaft und
beeinflusst die quantitative Anpassung des spezifischen Leitwerts. Um den Einfluss dieser
Verfremdung zu minimieren und um eine Aussage zur Signifikanz und Varianz der Ergebnisse

machen zu konnen, werden einige zuséatzliche Stiitzstellen in der Bildmitte verwendet.

Das Potential dieser Knoten wird auf die gemessenen Potentiale der e stp(X,y)-Daten gesetzt.
Fiir verschiedene Zufallspositionen der zusdtzlichen Stiitzstellen wird der spezifische 2DEG-
Leitwert ermittelt. Die Haufigkeitsverteilung dieser Werte, wird im Folgenden als MaB fiir die
Signifikanz und Varianz verwendet. Im Anhang A sind hierzu Konsistenzuntersuchungen
dargestellt. So wurde beispielsweise der Einfluss zusétzlicher Stiitzstellen bei normalverteil-
tem Rauschen der Messdaten untersucht. Ebenso wurde der Einfluss der Stiitzstellenanzahl

bei Ebenen- und Linienabzug auf die Ergebnisse untersucht.

Typische Simulationen werden derart ausgefiihrt, dass o,pgg zu einer festen Stiitzstellenanzahl
bei 100 verschiedenen Stiitzstellenpositionen berechnet wird. Die Stiitzstellenanzahl wird
anschlieend variiert um deren Einfluss auf die Ergebnisse analysieren zu kénnen. Zu jeder
Konfiguration muss hierbei die Anpassung von oyppg erneut erfolgen, was bei fiinf
verschiedenen Stiitzstellenanzahlen mit je 100 zufallsverteilten Positionen einen erheblichen

Rechenaufwand von 500 zu berechnende Konfigurationen darstellt.

Das Simulationsprogramm wurde vor diesem Hintergrund so geschrieben, dass es ein
verteiltes Rechnen auf beliebig vielen Rechnern unterstiitzt. Alle zu berechnenden Konfigura-
tionen werden hierfiir in einer Arbeitstabelle protokolliert. Jeder Simulationsrechner greift auf
diese Tabelle zuriick und holt sich die Parameter fiir seinen Rechenauftrag. Die Ergebnisse

werden dann zuriick geschrieben. Fiir die im Folgenden prisentierten Simulationen wurde der
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gesamte CIP-Pool der Physik mit {iber 60 PCs genutzt. Mit dieser Computeranzahl betrigt die
Rechenzeit fiir die Berechnung eines Datensatzes der Standartauflosung von 256x256
Messpunkten und einem Anpassungswiderstand immerhin noch 24 Stunden bei einer
Stiitzstellenanzahl von [10,20,30,40,50] mit je 100 Konfigurationen und einem freien
Anpassungswiderstand. Die Simulationszeit fiir die Berechnung eines Anpassungswiderstands

bei einer Auflosung von 512x512 Messpunkten liegt bei etwa einer Woche.

3.2.2.2 Ergebnisse der Modellierung der Transporteigenschaften

Abbildung 49 (a, b) zeigt IxI pmz der Si(lll)(\/SX\B)—Ag Oberfliche mit simultan
gemessenen [lec stp(X,y)-Daten. Die Potentialdaten wurden durch Linienabzug und einen 2x2
Medianfilter nachbearbeitet. Die numerisch extrahierten Positionen von monoatomaren
Terrassenstufen zeigt (c). Das Widerstandsnetzwerk besteht somit aus zwei verschiedenen

Leitwerten: Der bereits mikroskopisch bekannte Stufenleitwert

GSmfe’1 = (O gue “Lpixer Y+ (O pee) und  die  anzupassenden = 2DEG-Leitfdhigkeit

[, . N
G, pec = Caprg T 1= 0, prc auf den freien Flachen.
xe

STM Topografie Hecsp Leitfihigkeitsmatrix

250 500 750 1000
X [nm]

4 05 0 05 1

x10°

b) c)

Abbildung 49: STP-Daten von 1 x 1 um’ der Si(111)(J3x+3)-Ag Oberfliche bei
Jextern= 450 mA/m. (a) zeigt die Topographie der Oberfliche. (b) illustriert die simultan
gemessenen Ue.srp(X,y)-Daten und (c) die aus der Topographie gewonnene Leitfihigkeitsmat-
rix. Die Potentialdaten wurden durch einen Linienabzug und einen 2x2 Medianfilter

nachbearbeitet.
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Die nun folgende Berechnung wird mit der vollen Auflésung der experimentellen Messdaten
(512x512 Pixel) ausgefiihrt. Bei der vorliegenden Knotenanzahl von 260000 wurden maximal
50 zusidtzliche Stiitzstellen als Qualitidtskontrolle verwendet. Dies entspricht weniger als
0.02 %o aller experimentellen Messwerte. Abbildung 50 zeigt die berechnete 2DEG-
Leitfahigkeit oopeg bei verschieden Stiitzstellenpositionen und bei Variation der Stiitzstellen-

anzahl.
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Abbildung 50: Die 2DEG-Leitfihigkeit o,prc bei verschiedenen Stiitzstellenpositionen sowie
bei Variation der Stiitzstellenanzahl. Zu jeder Stiitzstellenanzahl wurden 100 Konfigurationen
mit zufallsverteilten Stiitzstellen berechnet (rote Punkte). Der Medianwert zu fester
Stiitzstellenanzahl ist als blauer Punkt dargestellt. Bei kleiner Stiitzstellenanzahl sind

systematisch niedrigere Werte zu finden. Oberhalb von 20 Stiitzstellen bleibt oiprc fast

konstant. Bei 50 Stiitzstellen betrdgt der Medianwert o, ,,; =3100 uS/o. Der Ausschnitt zeigt

hierzu die entsprechende Streuung und die Standardabweichung betrdgt 1300 uS/o.
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Das Verhéltnis nimmt mit der Stiitzstellenanzahl zu und bleibt oberhalb von 20 Stiitzstellen
nahezu konstant. Im ,,Anhang A: Konsistenzuntersuchungen zum Einfluss zusitzlicher
Stiitzstellen™ wird dargestellt, dass dieses Verhalten zu erwarten ist, wenn die Potentialland-
schaft durch Linien- oder Ebenenabzug verfremdet worden ist. Fasst man die Werte bei

30...50 Stiitzstellen zusammen, so ergibt sich die 2DEG-Leitfdhigkeit zu
Oy pec = 308021100 puS/o, bestimmt als Medianwert mit der entsprechenden Standardabwei-
chung. Abbildung 51 zeigt einen Vergleich der gemessenen und errechneten Potential-

landschaften, sowie das Differenzbild mit den Leitfahigkeiten o,,,; =3080 pS/o und

e = 5000 Q7'

Messdaten Simulation Differenz

Abbildung 51: Ergebnisse der diffusen Modellierung (1 x 1 um): (a) zeigt die gemessenen
Ueestp(X,y)-Daten  und (b) das Ergebnis der Simulation mit den Leitfihigkeiten

Oypig =3080 uS/o und o, = 5000 Q'm™'. Die zusitzlichen Stiitzstellen (40) sind als

Kreise eingezeichnet. (c) illustriert das Differenzbild zwischen Messung und Berechnung. Die
Datensdtze (a-c) sind gleich skaliert und ihr Farbverlauf entspricht von rot nach blau 2.5mV.

(d) zeigt das Differenzbild bei einem angepassten Farbverlaufvon 600 uV.

Die berechnete Potentiallandschaft gibt die gemessenen e stp(X,y)-Daten sehr gut wieder.
Der Mittelwert der Absolutdifferenzen ist 54 pV. Bezogen auf die abgebildete Dynamik von
2,5 mV entspricht dies einer mittleren Abweichung von 2 %o. Im Differenzbild erkennt man
linienartige Storungen und ein Thermospannungssignal an den Stufenkanten. Hiervon
abgesehen lassen sich eng begrenzte Bereiche finden, in denen die Simulationen eindeutig

von den Messdaten abweichen. Abbildung 52 zeigt den Ausschnitt eines solchen Bereichs.
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Abbildung 52: Ausschnitt (120 x 120 nm’) eines Bereichs bei der die Simulation von den

Messdaten abweicht.

Die grof3e Insel in der Bildmitte liegt bei den Messdaten auf einem Potential von 350 puV,
wohingegen sie in der Simulation ein Potential von 250 pV hat. Diese Abweichung von
100 pV findet sich dementsprechend im Differenzbild. Die Frage ist, ob die Simulationswerte
an dieser Stelle unzutreffend oder aber die Messdaten storbehaftet sind. Beim genauen
Analysieren der betreffenden Stelle in den pecstp(X,y)-Daten bemerkt man, dass das Potential
von links nach rechts entlang der schnellen Rasterrichtung nachgezogen erscheint. Dem
eigentlich tieferen Potential der Insel sind somit Streifen des hoheren Potentials aus dem
linken Bereich tiberlagert. Im Streifenmuster der Rasterbewegungen erkennt man immer
wieder ungestorte Streifen, dessen Potential dem der Simulation gleicht. Eine weitere
Abweichung ist im unteren linken Bereich des Ausschnitts zu erkennen. Aus der Topographie
ist ersichtlich, dass sich hier ebenfalls die Spitze modifiziert hat. Da aus den strukturellen
Daten die Leitfahigkeitsmatrix extrahiert wird, ist sie an dieser Stelle ebenfalls fehlerhaft was

auch diese Abweichungen erklart.

Abbildung 53 zeigt exemplarisch einen weiteren Bereich, bei der die Simulation systematisch
von den pecste(X,y)-Daten abweicht. Das Potential der sichelférmigen Struktur in der
Bildmitte erscheint in der Simulation 140pV zu tief. Rechts daneben findet sich eine Struktur,

deren Potential um 150uV zu hoch wiedergegeben wird.
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Topografie Simulation Differenz

Abbildung 53: Bildausschnitt mit systematischen Abweichungen zwischen gemessenem . srp
und Simulation. Die Kreise markieren mogliche Domdnengrenzen, welche in der Simulation
nicht beriicksichtigt wurden. Die Ausrichtung der Domdnengrenzen ist durch Pfeile

gekennzeichnet.

Zwei Griinde werden fiir diese Abweichung vermutet. Zum Einen ist bei dieser BildgroB3e die
STP-Auflosung nicht ausreichend, um Dominengrenzen wie sie in Kapitel 2.1.1 diskutiert
worden sind, zu identifizieren. Aufgrund des abrupten Sprungs in pe.stp kOnnten beispiels-
weise in den markierten Bereichen Doménengrenzen liegen. Insbesondere konnte eine kleine
Dominengrenze die betreffende Struktur vom hoheren Potential des linken Bereichs
entkoppeln. Ein weiterer vielleicht noch wichtigerer Grund ist die Ndhe der Struktur zum
Rand. Es ist auffallig, dass der obere Rand der Struktur linienartige Storungen mit erh6htem
Potential zeigt. Dieses, durch Stérungen erhohte Potential einiger weniger Rasterlinien,
bestimmt dann als Randwert das Potential der Struktur. Die Struktur bekommt folglich ein
insgesamt iiberhohtes Potential. Mit diesen Begriindungen lassen sich nahezu alle Differenzen

zwischen den Messdaten und der Simulation auf Artefakte des Messprozesses zuriickfiihren.

Aufgrund der kleinen mittleren Abweichungen von 2%o, welche fast vollstindig auf Artefakte
des Messprozess zuriickgefiihrt werden konnen, erscheint die diffuse Modellierung geeignet,
die mikroskopischen Transporteigenschaften der Si(111)({/3x+3)-Ag Oberfliche zu
modellieren. Obwohl die langsame Rasterrichtung durch Driftkorrekturen in Form von
Ebenen- und Linienabzug verfremdet worden ist, konnten aus der nachbearbeiteten
Potentiallandschaft geméd Anhang A dennoch die mikroskopischen Transporteigenschaften
quantifiziert werden. Die Leitfahigkeit des ungestorten 2DEG ergibt sich demnach zu

Oypic = 3080 uS/o und die Leitfihigkeit tiber monoatomare Stufen zu o, =5000 Q'm™,
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Auf der Grundlage dieser Modellierung konnen nicht nur die mikroskopischen Transportei-
genschaften des Systems bestimmt werden. Zusammen mit der Realstruktur konnen ebenfalls
die lokalen Stromdichten durch das Perkolationsnetzwerk berechnet werden. Abbildung 54 (¢)
zeigt die rdumliche Stromdichte fiir den bereits diskutierten Datensatz. Die Stromdichte ist
stark inhomogen und schwankt zwischen (0-5) A/m. Ein ausgezeichneter Perkolationspfad
mit einer mittleren Stromdichte von ca. 3 A/m ist in der oberen Bildhilfte zu erkennen. In der
unteren Bildhélfte besteht das Perkolationsnetzwerk aus vielen kleineren Inseln, die vom
Strom umflossen werden. (d) zeigt die zweidimensionalen Stromdichte aus diesem Bereich als
Vektorplot. Die Stromdichte teilt sich in eine rechts- und linksherum flieBende Komponente

auf, um sich nach der Insel wieder zu vereinigen.'

Diese Ergebnisse zeigen eindrucksvoll, dass der elektrische Transport vor allem entlang
favorisierter Perkolationspfade erfolgt. Die makroskopisch vermessene Leitfahigkeit durch
die Si(111)(+/3 x+/3)-Ag Rekonstruktion ist daher neben den mikroskopischen Transporteigen-
schaften auch von den strukturellen Eigenschaften, die das Perkolationsnetzwerk beschreiben,

abhingig. Diesem Sachverhalt widmet sich das nédchste Kapitel.

! Interessante Interferenzeffekte werden an solchen Strukturen bei tiefen Temperaturen
vermutet. In der Zukunft wird die experimentelle Moglichkeit bestehen, Studien bei bis zu 12
T und 5.6 K durchfiihren zu konnen. Prinzipiell konnte damit pec(x,y) in Aharonov-Bohm

Strukturen mit rdumlicher Auflésung untersucht werden.
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A W
Stromdichte

Abbildung 54: (a) gemessene und (b) berechnete Potentiallandschaft (1 x 1 um’) mit

Oypec =3080 uS/o und oy, =5000 Q 'm™' ohne zusitzliche Stiitzstellen. Die sich daraus

ergebende, rdumlich variierende Stromdichte illustriert (c). Farbkodiert ist der Absolutwert

des Stroms. Die Stromdichte variiert von (0-5) A/m. (d) zeigt die zweidimensionale

Stromdichte als Vektorplot.
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3.2.2.3 Von den mikroskopischen Transporteigenschaften zur makroskopi-

schen Leitfahigkeit

Im vorangegangen Kapitel wurden die Transporteigenschaften der Si(111)(4/3x+/3)-Ag
Oberfldche erstmalig vollstindig mikroskopisch charakterisiert. Zusétzlich findet sich in der
Literatur eine Vielzahl von Untersuchungen zur makroskopischen Leitfdhigkeit dieser
Oberfliche. Eine Ankopplung der mikroskopischen Werte an makroskopisch bestimmte
Leitfahigkeiten, meist in Form von Vierpunktmessungen, gelang bisher nicht. Im vorliegen-
den Fall ist jedoch die Realstruktur durch STM-Topographien im Detail bekannt und es kann
der Versuch unternommen werden, zusammen mit den mikroskopisch bestimmten Transport-
eigenschaften, die sich daraus ergebende makroskopische Leitfdhigkeit der Probe zu

bestimmen. Abbildung 55 (a) zeigt eine STM-Topographie der Oberfliche von 1.5 x 1.5 um’.
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Abbildung 55: (a) Eine grofe STM-Topographie (1.5 x 1.5 um’) wurde benutzt um aus den
mikroskopischen Leitfihigkeiten (osu,=5000 Q'm! und 020E6G=3080 uS/o) die makroskopi-
sche Leitfdhigkeit der Probe zu berechnen. Fiir verschiedene quadratische Ausschnitte wurde
die Leitfdhigkeit in horizontaler (blau) und vertikaler (rot) Richtung berechnet. Die farbigen
Striche illustrieren die verwendeten Elektroden an zwei gegeniiberliegenden Seiten des
verwendeten Bereichs. (b) Grofsenabhdngig ergeben sich unterschiedliche Leitfihigkeiten
durch das Perkolationsnetzwerk. Oberhalb von 500 nm Bildgrofse bleibt der Mittelwert der
Leitfdhigkeiten beider Richtungen unabhdngig von der Stromrichtung nahezu konstant (850
uS/o).
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Die Topographie erscheint zundchst bei diesem Probenort stark inhomogen. Links der
Bilddiagonalen ist die groBte StrukturgroBe auf der oberen Terrasse, wo hingegen sie rechts
der Bilddiagonalen auf der unteren Terrasse zu finden ist. Beriicksichtigt man jedoch, dass es
keinen Unterschied zwischen der unteren und oberen Terrasse gibt, so erscheint dieser
Ausschnitt gleichwohl homogener, d.h. mit denselben Strukturgroflen rechts wie links der
Bilddiagonalen. Mit dieser Realstruktur wurde berechnet, was eine ideale Vierpunktmessung
ergeben wiirde. Mit den mikroskopisch bestimmten Leitfdhigkeiten, d.h. Gsy,=5000 Q'm’!
und 6pec=3080 uS/o wurde die Leitfahigkeit bei verschiedenen quadratischen Bildgrofen
berechnet. Ladungstransport konnte nur im jeweiligen Innenraum stattfinden und die
Elektroden wurden durch je zwei gegeniiberliegende Seiten des Quadrats modelliert. Die
berechneten Sheet-Leitfdhigkeiten in Abhdngigkeit von der BildgroBe zeigt (b). Fast
unabhéngig von der verwendeten BildgroBe ist die Leitfahigkeit in horizontaler Richtung
grofler als in der Vertikalen. Fiir das gesamte Bild betridgt diese Anisotropie ca. 20%. Sie ist
direkt verkniipft mit der rdumlichen Struktur des Perkolationsnetzwerks. Viele Strukturen sind
horizontal elongiert, so dass sie eine erhohte Barriere fiir den vertikalen Stromfluss darstellen.
Obgleich die Leitfdhigkeiten fiir die horizontale und vertikale Stromrichtung Ieicht
unterschiedlich sind, ist ithr Mittelwert oberhalb von 500 nm Bildgré3e nahezu konstant. Er

betrdgt ca. 850 uS/o.

Die Analyse eines weiteren interessanten Probenorts zeigt Abbildung 56. Eine monoatomare
Substratstufe, die wahrscheinlich nicht durch den Wachstumsprozess entstanden ist, sondern
bereits vor der Prdparation auf dem Si-Wafer vorhanden war, durchkreuzt den gesamten
Probenbereich. Interessanterweise scheint die Substratstufe die Perkolationsbildung in ihrer
direkten Umgebung zu behindern. Ein ca. 75 nm breiter Streifen ohne Terrassen ist die Folge.
Er ist ein niederohmiger Kanal in der horizontalen Richtung durch das Perkolationsnetzwerk.
Fiir den vertikalen Stromtransport ist die Stufenkante jedoch ein nicht perkoliertes Hindernis.
Abbildung 56 (b) zeigt die entsprechende Analyse. Wenn aufgrund der geometrischen Wahl
des verwendeten Ausschnitts die Substratstufe bspw. in der horizontalen Richtung zum Tragen
kommt, ist ein Anstieg der Leitfdhigkeit zu beobachten. Entgegengesetztes gilt fiir die
vertikale Stromrichtung. An diesem Probenort verdndern sich die Leitfdhigkeiten fiir beide
Stromrichtungen oberhalb von 1x1 pum? fast gar nicht mehr. Ahnlich wie zuvor bleibt der

Mittelwert oberhalb von 500 nm BildgroBe bei 820 xS/ o konstant.
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Abbildung 56.: Berechnung der makroskopischen Sheet-Leitfihigkeit in einem Probenbereich
mit gleichmdfiger Perkolationsstruktur. Fiir verschiedene Bildgrofien wurde die Leitfihigkeit
in horizontaler (blau) und vertikaler (rot) Richtung berechnet. Eine durchgehende
monoatomare Stufe des Substrats fiihrt bei einer Bildgréfse von 1350 nm zu einer Erhohung
(horizontal — blau) bzw. Verringerung der Leitfihigkeit. Bei Bildgroffen oberhalb von 500 nm
bleibt die Sheet-Leitfihigkeit konstant. Der Mittelwert beider Stromrichtungen betrdgt ab
[ um’ Bildgrife ca. 820 uS/ o.

Diese Ergebnisse lassen sich dahingehend deuten, dass das natiirliche Perkolationsnetzwerk
der Si(lll)(\/SX\/S)—Ag Rekonstruktion einer gewissen Statistik folgt und oberhalb von
500 nm quadratischer Bildgroe ein sinnvoller Mittelungsprozess iiber verschiedene
Perkolationspfade einsetzt. Bis zur maximal untersuchten BildgroBe von 2 x 2 um” bleibt der

Mittelwert aus horizontaler und vertikaler Leitfdhigkeit bei ~800 puS/o konstant.

Es ist naheliegend, diese mikroskopisch bestimmte Leitfahigkeit durch die Si(111)(V3xV3)-Ag
Rekonstruktion mit der Leitfdhigkeit, wie sie makroskopisch auf dieser Probe bestimmt
worden ist, zu vergleichen. In Kapitel 2.3.1 wurde die Leitfdhigkeit durch die Rekonstruktion
zu (460...520) puS/o auf Grundlage des Gesamtwiderstands zwischen den Kontakten
abgeschitzt. Im Vergleich zu 800 puS/o aus der mikroskopischen Bestimmung ist dies eine
erstaunliche Ubereinstimmung, betrachtet man erstens die geringe GroBe des analysierten
Bereichs von 4 pm’ im Vergleich zur gesamten Probe von 12:10° um® und zweitens die
Ungenauigkeiten bei der Bestimmung der Leitfdhigkeit durch die Rekonstruktion aus dem

Gesamtwiderstand in einer Zweipol-Messung (sieche Kapitel 2.3.1).
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Dies eroffnet die Moglichkeit, die gemachten Analysen, welche ausschlieBlich auf
mikroskopischen Messungen beruhen, mit makroskopischen Vierpunktmessungen anderer
Arbeitsgruppen zu vergleichen. Abbildung 57 zeigt eine Zusammenfassung von Literatur-
werten mit ithren Elektrodenabstinden. Mit kleiner werdenden Elektrodenabstinden wurden
immer hohere Leitfahigkeiten gemessen. Bei einem Elektrodenabstand von nur noch wenigen
Mikrometern wird die Leitfdhigkeit durch diese Rekonstruktion zu ~800 uS/o spezifiziert.
Dies ist exakt der Wert gegen den die Leitfdhigkeit durch das Perkolationsnetzwerk auf Basis

der mikroskopischen Transporteigenschaften konvergiert.
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Sheet Leitfahigkeit [uS]

4001

2001

Ref C: Elektrodenabstand ~ 1 mm, 110 pS
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Abbildung 57: Darstellung der berechneten Sheet-Leitfihigkeit auf Grundlage der
mikroskopisch bestimmten Transporteigenschaften (rot + blau) zusammen mit Literaturanga-
ben. Alle Literaturangaben sind Vierpunktmessungen. Mit kleiner werdendem Elektrodenab-
stand werden grofiere Leitfihigkeiten gefunden. Bei einem Elektrodenabstand von nur noch
20um werden 800uS spezifiziert. Dies ist der Wert gegen den die errechnete Sheet-
Leitfihigkeit unter Verwendung mikroskopischer Grofien konvergiert. Referenzen: A,B:[106],
C:[78] D:[63]

Bei einem Elektrodenabstand von nur 1 pm wurde im Jahr 2003 die Leitfahigkeit zu 1500
uS/o spezifiziert [107]. Dieser hohe Wert ist im Rahmen der hier gezeigten Ergebnisse
dadurch zu erkldren, dass ein fast atomar glatter, gut perkolierter Bereich vermessen worden

ist. Nach Abbildung 56 konnte der Probenort bspw. parallel und in der Nihe einer Substrat-
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stufe gelegen haben.”” Die groBe Streuung der Literaturwerte kann somit wie folgt erklart
werden: Die gemessenen Leitfiahigkeiten sind Leitfdhigkeiten durch das Perkolationsnetzwerk
und nicht intrinsische Eigenschaften des 2DEGs. Bei groflen Elektrodenabstinden wird das
Perkolationsnetzwerk inklusive weiterer Defekte (Substratstufen, ,,Stepbunching® etc.)
vermessen. Geringe Leitfdhigkeiten sind die Folge. Da diese Effekte mit verringertem
Elektrodenabstand minimiert werden, wurden ansteigende Leitfdhigkeiten in jlingeren

Publikationen beobachtet.

2 Auf einen Vergleich mit Ergebnissen von Ref. [108] (3000 uS/o) wird an dieser Stelle
verzichtet. Die Autoren haben p-dotiertes Silizium verwendet. Eine Akkumulationszone unter

dem 2DEG kann daher nicht ausgeschlossen werden (siehe hierzu bspw. Abbildung 34).
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3.3 Raster-Tunnel-Potentiometrie auf der Si(111)(v3xV3)-Ag

Rekonstruktion auf stark gestuften Silizium Substraten

Im Verlauf dieser Dissertation entstand eine enge Zusammenarbeit mit der Arbeitsgruppe von
Prof. R. Moller von der Universitidt Duisburg-Essen, welche ebenfalls mittels Raster-Tunnel-
Potentiometrie den Ladungstransport durch Si(111)(\N3xV3)-Ag Rekonstruktion untersucht.*
Im Unterschied zu den bisher vorgestellten Ergebnissen auf unverkippten Substraten wurden
in Duisburg vizinale Si-Substrate verwendet. Die in Abschnitt 2.3.4 beschriebene Perko-
lationsbildung ist hierbei unterbunden, so dass es zur Ausbildung einer gestuften Oberflédche
mit atomar glatten Terrassen kommt. Wahrend das natiirliche Perkolationsnetzwerk auf
unverkippten Substraten eine isotrope Unordnung aufweist, ist das 2DEG auf verkippten
Substraten durch zueinander parallele und ausgedehnte Stufen gestort. Ein Beispiel dieser
Oberfldche zeigt Abbildung 58 (a). In Anlehnung an Vierpunktmessungen der Arbeitsgruppe
Hasegawa, wurde der Ladungstransport durch diese Strukturen in Abhéngigkeit von der
externen Stromrichtung parallel und senkrecht zur préferierten Stufenrichtung untersucht.
Ergebnisse der Duisburger Arbeitsgruppe fiir beide Stromrichtungen zeigt Abbildung 58
(b, e). Eine detaillierte Beschreibung der experimentellen Daten ist in der Diplomarbeit von
Evgeny Zubkov, sowie der Dissertation von Amin Bananni zu finden [22, 119]. Die im
Rahmen dieser Arbeit entwickelten Analysemethoden wurden ebenfalls verwendet, um die
mikroskopischen Transportprozesse dieses Systems zu identifizieren. Eine Analyse wurde auf
Basis der in Kapitel 3.2.2 vorgestellten Methoden durchgefiihrt und soll im Folgenden kurz

vorgestellt werden.

Die fiir die Messungen verwendeten Substrate unterscheiden sich von den Volumeneigen-
schaften her nicht von den in dieser Arbeit verwendeten Proben (Si:P, 130 Qcm). Der einzige
Unterschied zu den bereits vorgestellten Messungen besteht darin, dass Wafer mit 0.5°
Fehlneigung von der (111)-Richtung verwendet worden sind, was zu vizinalen Oberfldchen
fihrt. Die Si(111)(\3xV3)-Ag Rekonstruktion wurde gemiB Abschnitt 2.2 pripariert. Die
Oberflaiche dieser Proben besteht aus atomar glatten Terrassen, die durch Si-Stufen
(monoatomare, doppel und dreifach Stufen) mit fast paralleler Ausrichtung und einer

Stufendichte von ca. 30 Stufen/um getrennt sind. Ein externer Querstrom wurde durch zwei

> Arbeitsgruppe Prof. Méller, Fachbereich Physik der Universitit Duisburg-Essen,
47048 Duisburg
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freibewegliche Goldspitzen im Abstand von (50..300) um aufgeprigt. Sowohl die Kontaktie-
rung durch die Goldspitzen, als auch die Positionierung der Tunnelspitze konnte durch ein
Raster-Elektronen-Mikroskop mit einer lateralen Auflosung von ca. 100 nm iiberwacht
werden. Dieser experimentelle Aufbau erméglicht die Analyse des Ladungstransports durch

eine gegebene Struktur bei in der Ebene rotierender Stromrichtung.

Abbildung 58 zeigt auf diese Weise durchgefiihrte STP-Messungen. Bei den Messdaten (a, b)
ist die extern aufgeprigte Stromrichtung senkrecht zur préferierten Stufenrichtungen. Auf den
freien Terrassenfldchen ldsst sich ein Gradient auflosungsbedingt nur sehr schwach erkennen

und die Potentialspriinge spiegeln mafigeblich die Terrassenstruktur wieder.

Abbildung 58 (d, e) zeigt STP-Daten fiir die Querstromrichtung parallel zur priferierten
Stufenrichtung. Es ldsst sich deutlich erkennen, dass in diesem Fall der Stromfluss auf enge

Kanile, welche durch die Terrassenstruktur geformt werden, eingeengt ist.
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Abbildung 58: STP-Daten fiir parallele und senkrechte externe Querstromrichtungen zur
prdferierten Stufenrichtung. Die Stromdichte betrdgt in (a, b) 0.4 A/m und in (d, e) 0.26 A/m.
Der Bildausschnitt in (d) zeigt die Defekt-Klassifizierung (griin: monoatomare Stufen, blau:

mehrfach Stufen, gelb: Domdnengrenze A, rot: Domdnengrenze B) und (c, f) zeigen die

entsprechenden Simulationen.
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Der Ladungstransport durch diese Strukturen wurde mit dem in Abschnitt 3.2.2 beschrieben
Verfahren untersucht. Um die STP-Daten erfolgreich beschreiben zu konnen, mussten
zusitzlich zur 2DEG-Leitfahigkeit auch spezifische Leitfdhigkeiten fiir Mehrfachstufen und
zwei unterschiedliche Domédnengrenzen angepasst werden, so dass diese Simulationen
insgesamt vier freie Parameter besitzen. Beim natiirlichen Perkolationsnetzwerk wurde die
Stufenleitfahigkeit mikroskopisch bestimmt und als fester Parameter fiir die Transportsimula-
tion verwendet (siche Abschnitt 3.2.2). Im Gegensatz dazu, wurden bei der Analyse der
vizinalen Oberfldche die Widerstandsverhéltnisse derart skaliert, dass die simulierte mittlere
Stromdichte der experimentellen Stromdichte entsprach.”* Abbildung 58 (c, e) zeigt die
Ergebnisse fiir beide Stromrichtungen. Die Ubereinstimmung der berechneten Potentialland-
schaften mit den gemessenen Potentiallandschaften ist exzellent, so dass auch diese
experimentellen Daten sich sehr gut im Rahmen der entwickelten Modellierung beschreiben

lassen. Eine Zusammenfassung der Simulationsparameter ist in Tabelle 2 zu finden.

Hervorzuheben ist, dass sowohl die 2DEG-Leitfdhigkeit als auch die monoatomare
Stufenleitfahigkeit von der externen Stromrichtung abhdngen und von den Ergebnissen des
natiirlichen Perkolationsnetzwerks abweichen. Zur Diskussion dieser Abweichungen miissen
zusdtzliche physikalische Prozesse beriicksichtigt werden. Zur Klarung dieses Sachverhalts
wird zundchst die unterschiedliche Transmission iiber die Terrassenstufen diskutiert. Daran

anschlieBend wird die verdnderte 2DEG-Leitfahigkeit betrachtet.

* Aufgrund der Kontaktgeometrie (punktformige Kontaktierung mit zwei Goldspitzen)
musste die Stromdichte am Ort der STP-Messungen aus der Analyse der elektrischen
Feldverteilung auf der Mittelsenkrechten bestimmt werden. Eine Beschreibung dieses

Verfahrens ist in Ref. [119] zu finden.
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vizinales Substrat | vizinales Substrat Natiirliches
jextern Senkrecht | jextern parallel zur | Perkolationsnetzwerk
zur Stufe Stufe

o2peG [1S/0] >2000 270 +/- 70 3080 +/- 1100
Monoatomare 3200 +/- 500 <300 5000
Stufe [Q 'm™]
Mehrfachstufen 700 +/- 300 <40 X
[Q'm ]
Domanengrenze A 3500 +/- 1000 15 +/- 5 X
[Q7'm™']
Domidnengrenze B >10000 1900 +/- 500 X
[ Q—lm—l

Tabelle 2: Zusammenfassung der spezifischen Leitfihigkeiten fiir Querstromrichtungen
senkrecht und parallel zur prdiferierten Stufenrichtung. Bei senkrechter Stromrichtung zur
prdferierten Stufenrichtung kann die 2DEG-Leitfihigkeit nicht eindeutig bestimmt werden, da
die Gradienten in u..srp auf den freien Terrassen unterhalb der Auflosungsgrenze liegen. Fiir
2DEG-Leitfihigkeiten grofer als 2000 uS/o ergibt sich augenscheinlich keine Verdnderung
der Potentiallandschaft mehr, so dass nur eine untere Schwelle fiir die 2DEG-Leitfihigkeit
angegeben werden kann. Fiir die Domdnengrenze B kann ebenfalls nur eine untere Schwelle
angegeben werden, denn sie liegt meist senkrecht zur externen Stromrichtung. Auflésungsbe-
dingt sind daher kaum Potentialabfdille zu beobachten, so dass die numerische Anpassung
dieser Leitfihigkeit kaum Auswirkungen auf die Potentiallandschaft hat. Bei paralleler
Stromrichtung zur prdferierten Stufenrichtung konnen aufgrund derselben Argumentation nur
obere Grenzwerte fiir die Stufenleitfihigkeiten angegeben werden. Zum Vergleich sind die

Resultate fiir das natiirliche Perkolationsnetzwerk aus Kapitel 3.2.2.2 mit aufgefiihrt.
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3.3 Raster-Tunnel-Potentiometrie auf der Si(11 1)(\/3x\/3)-Ag Rekonstruktion auf stark
gestuften Silizium Substraten

Die Transmission durch die Barriere einer monoatomaren Stufe ist fiir den Ladungstransport
senkrecht zur Stufenkante um den Faktor 10 hoher als fiir den Ladungstransport parallel dazu.
Begreift man den Transportprozess als quantenmechanische Transmission von ebenen Wellen
des 2DEG iiber eine Potentialbarriere, so bedeutet eine senkrechte Querstromrichtung, dass
der Wellenvektor senkrecht auf der Barriere steht. Beim parallelen Ladungstransport ist der
Wellenvektor dementsprechend parallel zur Barriere. Vom Grundgedanken her kann im
Rahmen der klassischen Mechanik verstanden werden, warum die Transmission bei

senkrechtem Einfall maximal ist: Klassisch wire zu erwarten, dass ein Teilchen mit der

kinetischen Energie E,,, =%m(vi +v”2) eine Barriere (z. B. eine schiefe Ebene) am besten

iiberwinden kann, wenn sein Impulsvektor senkrecht zur Barriere zeigt. Fiir eine treffendere
Beschreibung ist es notwendig, die quantenmechanische Transmission iiber eine Barriere als
Funktion des Winkels zu betrachten. Analytisch kann in zwei Dimensionen die Transmission
durch eine linienartige, unendlich ausgedehnte und rechteckige Barriere der Breite 2a und
Potentialhdhe V berechnet werden zu

2qk

T:e-Zian
2qk | - cosh(2qa)+i(ki -q° )sinh(2qa) ’

(V- -2
mit g= \/2m (v E%H{z und der Wellenvektorzerlegung ‘k‘ =k} +k”2 in parallele und
I

senkrechte Anteile zur Barriere. Bei der Herleitung wird die Tatsache, dass der Wellenvektor

k, aufgrund der Konstruktion erhalten bleibt, ausgenutzt. Abbildung 59 zeigt die normalisierte

Transmission |T]* als Funktion des Winkels der einlaufenden Welle fiir verschiedene
Modellparameter, wobei Ref. [114] bei der Berechnung der Stufentransmission von 4.5 eV
Barrierenhohe und 2,35 A Barrierendicke ausgeht. Allen Modellparametersitzen ist
gemeinsam, dass die Transmission mit zunehmendem Winkel vom senkrechten Einfall
abnimmt. Bei 30° betrdgt die Transmission bspw. noch 50%, jedoch bei 70° nur noch 0.1 %o
der Transmission vom senkrechten Einfall. Diese erkldrt die beobachtete Variation der
Transmission um den Faktor 10 fiir die externen Stromrichtungen parallel und senkrecht zu

den Stufenkanten.
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— 2a=1e-010, V=3eV
2 — 2a=1e-010, V=4eV
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Abbildung 59: Normalisierte Transmission |T| fiir verschiedene Parameter aus Barrierenhé-
he und -Dicke als Funktion des Wellenvektor-Winkels zur Barriere. 0° entspricht einem
senkrechtem Einfall und bei 90° ist die einlaufende Welle parallel zur Barriere. Die
Berechnungen wurden ausgefiihrt fiir k=2n/68 A und m =0.13 m, entsprechend der

experimentellen Werte aus Abschnitt 2.3.

Nachdem das Verhalten der Transmission {iber die Terrassenstufen analysiert und als Funktion
der Stromrichtung interpretiert worden ist, soll nun die Variation der 2DEG-Leitfdhigkeit
diskutiert werden. Die 2DEG-Leitfahigkeit flir senkrechte Querstromkonfiguration ist
vergleichbar mit der 2DEG-Leitfahigkeit des natiirlichen Perkolationsnetzwerkes aus
Abschnitt 3.2.2.2. Erfolgt der Stromfluss jedoch entlang der engen Terrassen in der parallelen
Querstromkonfiguration, so erscheint die 2DEG-Leitfahigkeit um den Faktor 10 vermindert.
Die Ursache fiir diese verminderte Leitfdhigkeit interpretieren wir als laterale Grenzflachen-
streuung.” Die mittlere freie Weglidnge wurde in Abschnitt 4.2 anhand der Ergebnisse auf
dem natiirlichen Perkolationsnetzwerk zu 70 nm abgeschitzt, was vergleichbar mit der
Terrassenbreite ist. In einem semiklassischen Transportbild erfahren die Ladungstriger
demnach eine Streuung an den lateralen Grenzflichen. Eine verminderte effektive freie
Weglinge beim Transport entlang der Kanéle ist die Folge. Dies ist analog zur Reduktion der
Leitfdhigkeit in diinnen Filmen durch Oberflaichenverunreinigungen wie sie von Fuchs und

Sondheimer 1952 gefunden worden ist [120].

25 - . . . ..
In zwei Dimensionen konnte man laterale Grenzflachen auch Grenzlinien nennen.
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3.4 Diskussion der mikroskopischen Transporteigenschaften

3.4 Diskussion der mikroskopischen Transporteigenschaften

Die Modellierung des Ladungstransports hat sich als ein funktionelles Instrument erwiesen,
um einen Zugang zu den mikroskopischen Transporteigenschaften zu erlangen. Gerade im
Hinblick auf die in Abschnitt 3.3 vorgestellten Ergebnisse zeigt sich jedoch, dass eine
Beschreibung des Ladungstransports mit konstanten mikroskopischen GroB3en in beliebigen
Strukturen unzureichend sein kann: Durch laterale Grenzflachenstreuung kann die effektive
Leitfahigkeit auf einer Terrasse in engen Kandlen vermindert sein und die Transmission {iber

eine Terrassenstufe ist im Allgemeinen eine winkelabhéngige Funktion.

Im Zuge dieser Resultate deuten wir das Ergebnis fiir die Stufenleitfahigkeit des natiirlichen

Perkolationsnetzwerks (oy,, =5000 Q7'm™") als Mittelwert der Transmissionsfunktion iiber

alle Einfallswinkel. Das Ergebnis fiir die Stufenleitfdhigkeit bei priferierter Stromrichtung

senkrecht zu den Stufen (oy,,  =3200 Q7'm™) ist demnach als eine Mittelung der

Transmissionsfunktion fiir kleine Winkel zu interpretieren. Eigentlich sollte die Leitfahigkeit
bei préferiert senkrechtem Einfall grofer sein als bei der Mittelung im natiirlichen Perkolati-
onsnetzwerk. Dies lieB sich mit den durchgefiihrten Experimenten jedoch nicht eindeutig
verifizieren. Eine Erkldrung dieser Diskrepanz konnte in einer geringeren Ag-Adatom
Dotierung und damit geringeren Ladungstragerdichte im 2DEG bei den Duisburger-Proben zu

finden sein.

Die Bestimmung der 2DEG-Leitfahigkeit auf dem natiirlichen Perkolationsnetzwerk der
Si(111)(V3x\3)-Ag Rekonstruktion ist wahrscheinlich nicht durch laterale Grenzflichen-
streuung beeinflusst, da die StrukturgroBen meist oberhalb der mittleren freien Weglinge
liegen. Zusdtzlich sollte das ,ungeordnete” Perkolationsnetzwerk, im Gegensatz zur
kanalartigen Terrassenstruktur auf den vizinalen Oberflichen, weniger anfillig fiir Effekte

durch Grenzflachenstreuung sein. Die 2DEG-Leitfahigkeit des natiirlichen Perkolations-

netzwerks ©,,,; =3080 uS/o wird damit als die intrinsische Leitfahigkeit des 2DEG bei

Raumtemperatur interpretiert.
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4 Das elektrochemische Potential in der Umgebung

von lokalisierten Defekten

Sowohl von theoretischer als auch experimenteller Seite her ist bisher wenig bekannt, wie sich

das elektrochemische Potential direkt an einer stromdurchflossenen Barriere verhdlt.

Fiir homogene Systeme im Gleichgewicht kann eine Verteilungsfunktion gemdpf3 f (k) definiert

werden. Fiir homogene System im Nicht-Gleichgewicht ist eine Beschreibung in thermodyna-

mischen quasi-Gleichgewichtsgroffen zweckmdfig und eine Beschreibung gelingt mit k-
abhiingigen Verteilungsfunktionen f (l;) In einer Dimensionen fiihrt dies zu zwei quasi-
Verteilungsfunktionen fiir die jeweiligen Transportrichtungen f(k*) und f(k™), wie sie

schematisch in Abschnitt 1.2.2 diskutiert worden sind.

Bei inhomogenen Systemen im Nicht-Gleichgewicht kann die Besetzungsfunktion jedoch
ortsabhdngig werden f (7{, 17) , was eine konzeptionelle Beschreibung bis heute erschwert. Soll

der Ladungstransport dariiber hinaus auf Lingenskalen kleiner als die Phasenkohdrenzlinge

I, und die Energierelaxationslinge beschrieben werden, so kann eine Beschreibung mit

thermodynamischen quasi-Gleichgewichtsgrofien unzureichend sein und eine Beschreibung
miisste vollstindig quantenmechanisch unter Beriicksichtigung der inhomogenen Nicht-
Gleichgewichtsverteilung stattfinden. Dies erschwert eine geschlossene Beschreibung bis

heute.

Die durchgefiihrten STP-Messungen erlauben erstmalig, den Ladungstransport mit hochster
raumlicher Auflosung in einem 2D-System zu studieren. Durch die niedrige Dimensionalitiit
sind dabei die Ladungsdichte nahe der Fermienergie und die Defektstruktur als Topographie
zugdnglich. Ferner erhdlt man iiber die Messgrofse pe.srp ein Mapf; fiir das elektrochemische
Potential, welches die lokalen Besetzungsfunktionen des Nicht-Gleichgewichts gemittelt iiber
die FEnergie beinhaltet. Die Besetzungsfunktionen werden durch Streuprozesse und
Abschirmung auf unterschiedlichen Ldingenskalen dynamisch bestimmt. In diesem Kapitel
wird experimentell der rdumliche Verlauf des elektrochemischen Potentials an einer
monoatomaren Stufe mit atomarer Auflésung untersucht und die gemessene Ausdehnung der

Variation im Rahmen der angesprochen Konzepte (siehe Abschnitt 1.2.2) diskutiert.
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Der rdumliche Verlauf des elektrochemischen Potentials wurde anhand von hochauflésenden
STP-Daten mit einer Rasterweite von bis zu 2 A, entsprechend Abbildung 60 analysiert. Der
gewidhlte Probenort beinhaltet eine nahezu streifenformige Terrasse. Drei elektrisch
voneinander entkoppelte Bereiche, die jeweils durch eine aufsteigende und absteigende
Terrassenstufe definiert werden, konnen mit dieser Auflésung simultan untersucht werden.
Die externe Stromrichtung wurde zwischen der Hin- und Riickspur einer jeden Rasterzeile
umgedreht, um Effekte, die ausschlieBlich mit der Stromrichtung verkniipft sind, herausarbei-
ten zu konnen. Eine laterale Drift zwischen beiden Stromrichtungen wird aufgrund der
schnellen zeitlichen Abfolge minimiert. Einzelschnitte aus den Topographie und Potentialda-
ten sind fiir beide Stromrichtungen und Terrassenflanken in Abbildung 61 dargestellt. (a) zeigt

einen Einzelschnitt fiir eine ansteigende und (b) fiir eine abfallende Terrassenkante.

-100 0 100 -100 -50 0 50 100
pec.STP [p\/] pec.STP [pV]

Abbildung 60: Hochaufgeloste STP-Daten an Stufenkanten (20 x 60 nm’). (a, b) zeigen die
entsprechenden Topographien aufgenommen bei I, = 1 nA und Upi,s = 0,01 V. (¢, d) zeigen die
simultan aufgenommen Potentiallandschaften pe.srp bei jexiern=108 mA/m (Hinspur) und (d)
bei jexern=75 mA/m (Riickspur). Der Rasterabstand betrdgt 2 A. Gestrichelte Pfeile in den
Bildern markieren laterale Schnitte entlang der schnellen Rasterrichtung, entsprechend

Abbildung 61.
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Abbildung 61: Analyse einer Rasterzeile gemdfs Abbildung 60: (a) zeigt pecstpr- und

Topographie-Daten fiir eine ansteigende und (b) fiir eine abfallende Terrassenstufe, jeweils
fiir beide Stromrichtungen. Der Potentialsprung ist fiir beide Polarititen auf ca. 7(2) A
lokalisiert und die Stufenkante erstreckt sich iiber 14(2) A. Abbildung aus Ref. [36].

Die Topographie-Spur der Hin- und Riickspur und somit beider Stromrichtungen liegt sehr
exakt iibereinander. Eine laterale Drift ist somit kaum vorhanden und der rdumliche Verlauf
der STP-Daten beider Stromrichtungen kann absolut verglichen werden. Das Potential auf
dem ungestorten 2DEG zeigt innerhalb der betrachteten Léngenskala von 7 nm keinen

Gradienten und variiert um ca. 20 uV. An der Stufenkante variiert pe.stp monoton vom
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unteren auf das obere Niveau innerhalb von ca. 7 A. KecsTp invertiert bei Inversion der
externen Stromrichtung symmetrisch um seinen Mittelpunkt. Die Topographie-Spur besitzt
mit 14 A eine doppelt so groBe Ubergangsweite wie die Potentialdaten. Auffallend ist eine
Vertiefung auf der jeweils unteren Terrasse mit etwa 2 nm lateraler Ausdehnung. Vergleicht
man an der Stufenkante die laterale Position der Topographie- und Potentiometrie-Spur bei
jeweils 50% ihres Anstiegs, so ergibt sich, dass der Potentialsprung nicht am Ort der Stufe
lokalisiert ist. In Abbildung 61 betriéigt der Versatz ca. 15 A.

Dies sind iiberaschende Ergebnisse. Erstens sollte nach S. Datta (siehe auch Abschnitt 1.2.2.2)
das elektrochemische Potential von einem Niveau auf das andere abrupt am Ort der Barriere
variieren [39] und zweitens verwundert es, dass der Ubergang in pecstp nicht mit der lateralen

Position der Stufe zusammenfallt und an der die Tunnelbarriere lokalisiert ist [99].

Fiir eine signifikantere Analyse dieses Sachverhalts wurde eine Vielzahl von Messdaten

statistisch ausgewertet. Hierzu wurden symmetrische Stufenfunktionen der Form
X-Xp

Mo szp (%) = Apg,, - (I+exp ™ )_1+H0ﬁm numerisch angepasst.”® Die absolute Position (xo), die

Ubergangsweite Ap und die Variation Apsyr eines jeden Einzelschnitts konnten auf diese
Weise mit voller Statistik der Messwerte ausgewertet werden. Dies erfolgte gleichsam fiir die
Topographie und Potentiometrie. Abbildung 62 zeigt die entsprechenden GréBen auf Basis
einer Statistik von 356 Einzelschnitten. Die Verteilungen sind nahezu normalverteilt und die
entsprechenden Standardabweichungen sind angegeben. Der Verlauf von pecsrp und der
Topographie an der Stufenkante ldsst sich aufgrund dieser Analyse mit drei Beobachtungen

beschreiben: *’
. Die Variation von pecstp ist der Topographie-Variation um AX = 10.8(5) A zugunsten
der unteren Terrasse vorgelagert.

II. An der Stufenkante variiert pe.stp monoton vom unteren auf das obere Niveau inner-

halb von Ly, = 5.6(4) A.

III. Die Variation in der Topographie-Spur besitzt mit Laswt. = 10.5(4) A eine doppelt so

groBe Ubergangsweite wie die Potentialdaten.

2% Anstelle von p wird bei der Topografie Anpassung z verwendet.

*" Die Ubergangsweite wird hierbei als 20% - 80% Ubergangsweite bestimmt.
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a) b) c)
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Abbildung 62: (a) Zeigt die Verteilung des Versatzes AX zwischen der Variation in der
Topographie und Potentiometrie. (b) Illustriert die Ubergangsweiten der Topographie-Spur
Lusufe und (c) die Ubergangsweiten in der Potentiometrie-Spur L,,. Der Medianwert der
Verteilung und die entsprechenden Standardabweichungen sind angegeben. Bei angenom-
mener Normalverteilung sind die gesuchten Grofien: (a) Versatz von u..srp zur Topographie
zugunsten der unteren Terrasse AX = 10.8(5) A, (b) Ubergangsweite der Topographie
Lasue = 10.5(4) A und (c) Ubergangsweite von te.srp Li, = 5.6(4) A. Insgesamt wurden 356

Einzelschnitte ausgewertet.

Die Positionen der lateralen Variationen der pe. stp-Daten und der Topographie sind durch die
Anpassung der Fit-Funktion absolut bekannt. Die Einzelschnitte an einer im Allgemeinen
nicht gradlinigen Terrassenstufe konnen dadurch ,,gerade gezogen“ werden, um sie
anschlieend iiber einen weiten Bereich lateral zu mitteln. Abbildung 63 illustriert das
Resultat und zeigt die Qualitit der geradlinigen Ausrichtung. Zwei so nachbearbeitete
Datensitze, bestehend aus je 100 Rasterzeilen, sind dargestellt. (c, f) zeigt die mittleren
Verldufe von pecstp und der Topographie aus einem Probenbereich von jeweils 14 nm

senkrecht zur Stufe.
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Abbildung 63: Aus der Analyse gemdfs Abbildung 62 ist die Position des Sprungs in der
Potentiometrie und der Topographie bekannt. Jede Rasterzeile kann dadurch lateral
verschoben werden, so dass eine gerade Kante entsteht. (a, b) zeigt die ausgerichteten
Potentiometrie-Daten und (d, e) die Topographie-Daten aus zwei unterschiedlichen Bereichen
von jeweils (14 x 10) nm’. Die ausgerichteten Zeilen kénnen dadurch absolut senkrecht zur
Terrassenstufe iiber einen weiten Bereich gemittelt werden. (c) Das Potentiometrie-Signal ist
in guter Niherung eine ausgeschmierte Stufenfunktion der Breite Ljsup = 10.5 A. (f) Das
Topographie-Signal besitzt ein Minimum von ~ 30 pm Tiefe vor der Stufe auf der unteren
Terrasse. Nahe der Auflosungsgrenze ist ein vorgelagertes Maximum zu erkennen. Eine

symmetrische Oszillation auf der oberen Terrasse ist im roten Datensatz (e) zu erkennen.
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Der Verlauf von pecstp entspricht den vorherigen Beobachtungen hinsichtlich Symmetrie und
Ubergangsweite. In der Topographie (f) ist nun sehr deutlich eine Vertiefung von ~30 pm auf
der unteren Terrasse zu erkennen. Nahe an der Auflosungsgrenze ist ein vorgelagertes
Maximum erkennbar. Eine symmetrische Oszillation auf der oberen Terrasse ist im Datensatz

(e) auszumachen.

Bisher gibt es keine vergleichbaren experimentellen Daten, welche die Vertiefung bzw. die
Oszillation auf der unteren und ggf. auch oberen Terrasse in der Topographie beschreiben. Es
ist jedoch naheliegend, die Oszillationen an der Terrassenkante als Friedel-Oszillationen zu
interpretieren, welche mit Hilfe von STS in der LDOS bei tiefen Temperaturen bereits
intensiv studiert worden ist [99, 121]. Die urspriinglich ungestorte Ladungstridgerdichte sollte
demnach mit Az/4 oszillieren und ist innerhalb von Ap/4 um die Barriere vermindert. Nach
Kapitel 2.3.1 betrigt die Fermiwellenlinge auf dieser Probe Ay = 68 A (aus E¢ und m’), so
dass sich die theoretische Ausdehnung der Vertiefung in der Topographie zu 17 A ergibt, was

dem experimentellen Befund entspricht.

Nachdem die Topographie-Spur ausreichend diskutiert und verstanden worden ist, bleibt noch
zu kldren, warum die Variation in pe.stp der Terrassenstufe vorgelagert ist und ob die
beobachtete Ubergangsweite in Heestp mit der vorherrschenden Lehrmeinung eines abrupten
Ubergangs von L. konform ist. Um diesen Sachverhalt zu kliren, wurde eine Simulation zur
Raster-Tunnel-Potentiometrie angefertigt, die im ndchsten Kapitel vorgestellt wird. Im
Anschluss daran werden die Ergebnisse der Simulation im Hinblick auf eine Interpretation der

gemachten Beobachtungen dargestellt.
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4.1 Simulation der STP-Daten liber einer Stufenkante

Die gemessenen Verldufe der Topographie- und Potentiometrie-Daten (Ubergangsweiten
sowie ein moglicher Versatz zwischen der Topographie und pecstp) sind durch die Abbildung
mit einer Sonde (Tunnelspitze) endlicher Ausdehnung beeinflusst. Um den Einfluss von
Abbildungsartefakten abschétzen zu konnen, wurde eine STP-Simulation geschrieben, welche

sowohl Topographie- als auch p stp-Daten berechnet.

Im Rahmen dieser Simulation wird die k-Abhéngigkeit der Transmission vernachldssigt. Es

wird angenommen, dass der Tunnelstrom in einfacher Weise exponentiell vom Abstand

d = \/ Az? + Ay?* + Ax> zwischen einem Aufpunkt der Spitze zu einem Aufpunkt der
Oberfliche abhédngt. Der Tunnelstrom zwischen zwei Aufpunkten ist somit einfach
I = e mit «=In(10) A™', der hiufig verwendeten Abklingkonstanten fiir STM-Experimente

im UHV. Die Sondenspitze wird ebenso wie die Oberfliche aus diskreten Aufpunkten
modelliert. Als Diskretisierung hat sich 1 A in der xy-Ebene als zweckmiiBig und ausreichend
genau erwiesen. Der z-Abstand in der Tunnelspitze wird auf 1.82 A dem W(l11)-
Ebenenabstand gesetzt, da Wolframdraht mit <111>-Vorzugsorientierung verwendet wurde.

10

Abbildung 64 verdeutlicht dies in einer maB3stabsgetreuen 2D-Ansicht.
“Oberflache”

1(x)
'l

30 40 50 60 70 80 90 100
X [A]

Abbildung 64: 2D-Darstellung zur Illustration der STP-Simulation. Nur die Aufpunkte der
Spitze mit einem Durchmesser von 25 A sind gezeigt. Der Tunnelabstand betréigt 7 A. I(x)
zeigt die Tunnelstromdichte in willkiirlichen Einheiten am Ort der Probe fiir die gezeigte

Spitzenposition. Die gezeigte Situation ist in Abbildung 65 in einer 3D-Darstellung zu sehen.

Der gesamte Tunnelstrom ergibt sich aus der Summe aller Aufpunkte der Spitze zu jedem
Aufpunkt der Oberfliche. Um Rechenzeit zu sparen, wird die Summe eines jeweiligen
Spitzenpunktes jedoch nur zu Probenpunkten innerhalb von 30 x 30 A” in der xy-Ebene

ausgefiihrt. Der Tunnelstrom wird beim Rastern iiber die Oberfliche durch Nachfiihren der
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Spitzenhohe bis auf 1%o konstant gehalten, was der Messvorschrift der Konstant-Strom-
Topographie entspricht. Die Hohenangabe bezieht sich auf den Abstand des letzten Aufpunkts
der Spitze zum néchstgelegenen Aufpunkt der Oberfliche. Der Tunnelstromsollwert wird
hierfiir durch Setzen der Sondenhdhe iiber einer Topographie konstanter Hohe zu Anfangs

einmalig bestimmt.

Abbildung 65 zeigt eine 3D-Darstellung der Ergebnisse mit einer Spitze von 25 A Durchmes-
ser iiber einer Modelloberfliche im Tunnelabstand von 7 A. Aufgrund der ansteigenden
Topographie verschiebt sich der Tunnelstrompfad zu positiven x-Werten im Vergleich zum
Mittelpunkt der Spitze. Dies hat Konsequenzen fiir die Messung von ec oberfliche: Selbst wenn
die Spitze topographisch noch vor der Stufe ist, kann bereits ein Teil des Tunnelstroms aus
dem Bereich der eigentlichen Stufe kommen. Es ist daher verstidndlich, dass eine Variation

von Wecstp Vor der Variation in der Topographie mdglich ist.

Auf Basis dieser Modellvorstellung kann pecstp berechnet werden, um sowohl die
Abbildungsschirfe als auch den Versatz zur Topographie-Variation bestimmen zu konnen. Die
Berechnungen wurden derart ausgefiihrt, dass jedem Ort der Oberfliche ein spezifisches
WecOberfliche ZUgeordnet worden ist. pecstp Wird berechnet durch den gewichteten Mittelwert

der lokalen pec oberfiiche Mit dem aus diesem Bereich kommenden Tunnelstrom.?®

*® Eine energieunabhingige Transmission wurde in Kapitel 3 im relevanten Energieintervall

fiir den elektrischen Transport experimentell bestétigt.
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x10°

Tunnelstrom [w. E.]

150

50 50
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Abbildung 65: 3D-Darstellung einer Tunnelspitze mit 25 A Durchmesser iiber einer
Modelloberfliche mit 3.14 A Stufenhéhe im Tunnelabstand von 7 A. Die Aufpunkte der Spitze
mit 1.82 A Ebenenabstand in z-Richtung und 1 A Diskretisierung in der xy-Ebene sind in
schwarz gezeigt. In rot ist die rdumlich aufgeldste Tunnelstromdichte auf der Oberfldche
illustriert (Farbskala in willkiirlichen Einheiten). Im Vergleich zum Mittelpunkt der Spitze ist
der Tunnelstrompfad um 4 A zu positiven x-Werten verschoben. Seine laterale Ausdehnung
betrigt 6 A FWHM. Eine 2D-Ansicht der gezeigten Position zeigt Abbildung 64. Die
Aufpunkte der Oberfliche sind aus Ubersichtsgriinden nicht dargestellt.
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4.2 Ergebnisse der Simulationen

In diesem Abschnitt werden zunichst die am besten angepassten Resultate diskutiert. Zum
besseren Verstidndnis werden erst am Ende Flussdiagramme der Parameterverédnderungen (wie
z. B. Spitzendurchmesser, Tunnelabstand, Verlauf von pec oberfiiche Und der Topographie etc.)
und deren Einfluss auf die Ubereinstimmung diskutiert. Zunichst muss jedoch die LDOS an

der Oberflachenstufe und pec oberfiache der Probe modelliert werden.

Angelehnt an einen DFT-LDA Ansatz von Lang und Kohn wird die LDOS an einer
Oberflachenstufe durch ,,Friedel-Oszillation, wie sie im Kapitel 4 bereits diskutiert worden
ist, ausgeschmiert [122]. Die selbstkonsistente Abschirmung der Ladungen verhindert hierbei
eine abrupte Variation der LDOS an der Terrassenstufe und sorgt fiir eine endliche

Ubergangsweite.

Praktisch wurde dies umgesetzt, indem die Friedel-Oszillation senkrecht zu einer unendlich
ausgedehnten Stufe berechnet wurde. Die Stufe wird als o-Barriere mit einer Transmission T
behandelt. Auf dem zweiten Halbraum der Stufe wird ebenfalls eine Friedel-Oszillation
angewendet. Die Stufenhohe wurde anschlieBend auf eine monoatomare Si(lll)(\/SX\B)—Ag
Stufe (3.14 A) normiert. Um einen mdglichen, unsymmetrischen Verlauf der Topographie
modellieren zu konnen, wurde die Friedel-Oszillation auf beiden Terrassenseiten (Halbrau-

men) unterschiedlich stark exponentiell geddmpft. Analytisch bedeutet dies

Z=Zyy 2

rechts

Z/inkv = a/inkv (blinks - RJO (_kp-x + q)) . e’(’i”k‘x)

x<0

Z (brechts

— RJ, (kpx + D) & )

. =a
rechts rechts >0

Z/ inks

x=0 = Zrechts x=0

max(z) —min(z) = 3.144

mit Jo der Besselfunktion erster Gattung nullter Ordnung, k¢ der Fermiwellenzahl, ® einer frei
anzupassenden Phase und x einem Dadmpfungsfaktor. Abbildung 66 (a) zeigt die Ergebnisse

der besten Anpassung mit den freien Parametern der Topographie (Spitzendurchmesser Dspie,

Tunnelabstand, /If, ® sowie den Dampfungskonstanten Kjinks und krechs). Bei der Anpassung

der Potentiometrie-Spur wurden ein lateraler Versatz zur ,,Oberfldchentopographie® und zwei

unterschiedliche Dampfungskonstanten als freie Parameter verwendet.
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Fiir die Anpassung von ecoberfiiche Jo=1 gesetzt und die Dynamik auf Eins normiert. Die
Anpassung des Tunnelabstands und des Spitzendurchmessers geschah ausschlieBlich an die

Topographie-Daten.

a) Topographie

4 T
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Abbildung 66: Ergebnisse der STP-Simulation mit bestmoglicher Ubereinstimmung: (a) zeigt

die Topographie mit , friedelartig” verschmierter Oberfldchenstufe. Die simulierte
Topographie-Spur (griin) passt sehr exakt zum gemessenen Verlauf (schwarze Punkte). In blau
ist die verwendete Oberfliche skizziert. (b) illustriert den gemessenen Verlauf von y..srp (rote
Punkte) im Vergleich zum simulierten ue.srp (griin). Der Verlauf von pec overfiche (blau) wurde
mit einer Exponentialfunktion verschmiert. Die experimentellen Daten sind Schnitte aus
Abbildung 60, jeweils gemittelt iiber 20 A. Die Spitzenhéhe beginnt auf der unteren Terrasse
bereits 8 A vor der physikalischen Position der Stufe zu variieren. Dies ist dadurch erklirbar,
dass ein Anteil des Tunnelstroms von der oberen Terrasse getragen wird, obwohl sich die

Spitze lateral noch 8 4 davor befindet.
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Der so bestimmte Wert fiir den Spitzendurchmesser von 25 A ist konsistent mit SEM-
Messungen an einer Vielzahl von identisch préiparierten Tunnelspitzen dieser Arbeitsgruppe
[35, 123]. Dies wird durchaus als Validierung des Modells gewertet. Die Topographie-
Oszillationen auf beiden Terrassenhilften und die Ubergangsweite der Topographie
entsprechen sehr exakt den experimentellen Befunden. Gleichermaflen entspricht der

simulierte pcstp-Verlauf sehr exakt den experimentellen Daten. Die im Rahmen der STP-

Simulation bestimmte Fermiwellenldnge von ﬂ,f= 75 A erscheint konsistent zur STS-
Bestimmung der Fermiwellenldnge mit A, = 68 A nach Kapitel 2.3.1.

Die fiir die weitere Diskussion wichtigen Ergebnisse aus dieser Modellierung sind

zusammengefasst:

1. Topographie-Anpassung:

a. Eine bestmdgliche Topographie Anpassung wird fiir einen Spitzendurchmesser

von 25 A und einem Tunnelabstand von 7 A erreicht.

b. Die Fermiwellenlinge wird zu A,= 75 A mit Dimpfungskonstanten von

30 A" auf der unteren und 15 A" auf der oberen Terrasse spezifiziert.
2. Potentiometrie-Anpassung

a. Der gemessene Verlauf von pecstp 1st mit einer Stufenfunktion von e oberfiiche

unvereinbar.

b. Die unabhingig angepassten Ddmpfungskonstanten entsprechen den Dampf-

ungskonstanten der Topographie.

c. Die Variation von Lec oberfiache findet nicht am Ort der Terrassenstufe statt, son-

dern ist lateral um 13 A zur unteren Terrasse hin verschoben.

Dies sind interessante Ergebnisse und das ,,ausgeschmierte” elektrochemische Potential
Wecoberfliche Steht im Widerspruch zu Dattas Vorhersage. Eine Interpretation wird im néchsten
Kapitel (Kapitel 4.2) gegeben. Zunichst werden jedoch die Studien zur Parameterverdnderung
aufgezeigt, um das genannte Simulationsergebnis weiter zu verifizieren. Abbildung 67 fasst
schematisch die Vielzahl von Modellstudien zusammen. (a) zeigt nochmals das bereits

diskutierte, am besten passende Modell.
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Abbildung 67: Flowchart zur Parametervariation und ihrer Auswirkungen. (a) prdsentiert
nochmals die Ergebnisse der besten Anpassung mit asymmetrisch verbreiteter und versetzter
Uec,0verfiche- (D) zeigt das Ergebnis wenn Dspi.e optimal an ue.srp angepasst ist: Die

Topographie-Spur wird nicht wiedergegeben. (c) zeigt das Ergebnis bei Verwendung einer
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Stufenfunktion fiir Uec,oberfiiche , Wenn Dspi- optimal an die Topographie-Daten angepasst ist.
Der Ubergang von pe.srp ist zu steil und der Versatz zur Topographie passt nicht. (d)
illustriert eine ,, artifizielle“ Oberfliche mit einer 5 A tiefen Vertiefung vor der Stufe: Obwohl
die Topographie-Spur in Mafsen stimmt und auch der Versatz richtig wiedergegeben wird, ist
der Ubergang von pe.stp zu steil. (e) illustriert das Ergebnis der besten Anpassung, jedoch
mit einer symmetrischen Verbreiterung von Uecoperfiiche. Die Anpassung erscheint etwas
schlechter als mit einer asymmetrischen Verbreiterung. Die Abweichung ist allerdings

minimal.

> Diskussion zu (b): Mochte man gemiB Datta an einem abrupten Ubergang von
Kec.Oberfliche fe€Sthalten, so kann bspw. der Spitzendurchmesser vergroBBert werden um die
laterale Auflosung zu verringern. Es ist dadurch mdglich, eine Anpassung an die expe-
rimentellen p.stp-Daten zu erlangen. Bei einem Durchmesser von 170 A ist die Uber-
gangsweite in e stp dhnlich den experimentellen Daten und auch der Versatz zur To-
pographie passt. Allerdings konnen die Friedel-Oszillationen zu beiden Seiten der
Terrassenstufe in der Topographie mit ihrer lateralen Ausdehnung von weniger als 20 A
nicht abgebildet werden, was im Widerspruch zu der experimentellen Beobachtung

steht.

» Diskussion zu (c¢): Optimiert man hingegen den Spitzendurchmesser fiir die Topogra-
phie, so ergibt sich ein eine zu kleine Ubergangsweite in pecstp und auch der Versatz

korrespondiert nicht zu den experimentellen Daten.

» Diskussion zu (d): Die Topographie-Spur passt noch einigermaflen, allerdings weicht
die berechnete Potentialspur noch substantiell von den experimentellen Daten ab. Selbst
bei dieser drastischen Modellierung der LDOS kann der Spitzendurchmesser nicht
weiter vergroBert werden, um die Ubergangsweite im berechneten UecsTp zu erhohen.

Andernfalls kann die Vertiefung vor der Terrassenstufe nicht mehr abgebildet werden.
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» Diskussion zu (e): Verwendet man auf beiden Terrassenhélften dieselben Dampfungs-
konstanten so ergibt sich eine etwas schlechtere Anpassung als bei (a). Aufgrund der
geringen Abweichung ist eine Aussage liber unterschiedliche Dampfungskonstanten auf

beiden Terrassenseiten allerdings schwierig.

Im Rahmen dieser Modellstudien sind die experimentellen Daten, insbesondere der Verlauf
von [lecstp, Nicht mit einer Stufenfunktion von pec oberfische ZU beschreiben. Des Weiteren ist
ein lateraler Versatz von 13 A zwischen der Barriere fiir den Ladungstransport und der

Terrassenstufe notwendig.
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4.3 Interpretation der Variation des elektrochemischen Poten-

tials in der Umgebung von monoatomaren Substratstufen

Im Folgenden wird der Versuch unternommen, den beobachteten und durch Simulationen
verifizierten Verlauf von pecstp zu interpretieren. Die folgende Interpretation schlieft die
durch den Transport bedingte Nicht-Gleichgewichtsverteilung mit ein. Dariiber hinaus wird
versucht, von der idealisierten Vorstellung des rein diffusen oder rein ballistischen Transports
Abstand zu nehmen und das System als mesoskopisch zu betrachten. Zunichst wird noch
einmal die vorherrschende Lehrmeinung nach S. Datta illustriert, um sie anschlieend dem

eigenem Interpretationsansatz gegeniiber zu stellen.

Abbildung 68 zeigt schematisch die einzelnen Prozesse wihrend des ballistischen Ladungs-
transports liber eine Barriere im Rahmen der Beschreibung von Datta [39]. Die Besetzung der
k'- und k-Zustinde ist unterschiedlich, um einem Netto-Elektronentransport von links nach
rechts zu entsprechen. Am Ort der Barriere werden Elektronen entweder mit 1-T reflektiert
oder transmittierten mit der Wahrscheinlichkeit T zu (e). (a-h) illustrieren den Verlauf des
quasi-chemischen Potentials in der Ndhe der Tunnel-Barriere und -e®k skizziert die
entsprechende elektrostatische Energie. Die Kontaktbereiche sind nicht skizziert und es wird
davon ausgegangen, dass in (a) und (h) die entsprechenden Besetzungen vorliegen. An der
Barriere kommt es zur Ausbildung eines elektrostatischen Dipols und @k, variiert innerhalb
der elektrostatischen Abschirmlidnge. Vor der Barriere (d) ist die Elektronendichte erh6ht und
hinter der Barriere (e) erniedrigt. Nach Datta ist die Abschirmung am Ort der Barriere nicht
durch den Transport beeinflusst und entspricht der elektrostatischen Abschirmung fiir die
stromlose Situation, wie bspw. bei T=0 [39]. Als Folge der ungestorten Abschirmung ist das
elektrochemische Potential zu beiden Seiten der Barriere konstant und variiert abrupt am Ort
der Barriere (siehe hierzu auch Abschnitt 1.2.2.2). Experimentell wird allerdings eine endliche

Ubergangsweite beobachtet, so dass diese Modellvorstellung erweitert werden muss.
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Abbildung 68: Schemaskizze zum Verlauf des elektrostatischen und der quasi-chemischen
Potentiale innerhalb eines ballistischen Systems mit einer Tunnel-Barriere nach Datta [39].
Die Abschirmung entspricht dem Gleichgewichtsfall, dass heifst wie bei einer undurchldssigen
Barriere. Als Konsequenz davon vermutet Datta, dass das elektrochemische Potential bis zur

Barriere konstant ist und dann abrupt variiert.

Abbildung 69 zeigt einen Interpretationsansatz der die Nicht-Gleichgewichtsverteilung am
Ort der Barriere und den nicht vollstindig ballistischen Transport miteinschlieft. Die
relevanten Léngenskalen liegen in einem Bereich, bei dem eine konzeptionelle Beschreibung
vollstdndig quantenmechanisch unter Beriicksichtigung der rdumlich variierenden Nicht-
Gleichgewichtsverteilung stattfinden miisste. Dieser Zugang ist wenn iiberhaupt nur mit
groBem Aufwand verfiigbar. Beim nun folgenden Interpretationsansatz kann dieser
Sachverhalt deshalb nur sprachlich umschrieben werden. Hiufig wird dabei im Rahmen des
Welle-Teilchen Dualismus zwischen quantenmechanischen und semi-klassischen Konzepten

gewechselt.

Durch den nicht vollstindig ballistischen Ladungstransport ist die Kopplung innerhalb einer
Mode verringert. Geschieht das Entvolkern von k'-Zustinden links der Barriere mit einer
vergleichbaren Rate wie das Nachfiillen, so befinden sich die k'-Zustinde vor der Barriere in
einer starken Nicht-Gleichgewichtsverteilung. Die Besetzungen der quasi-chemischen
Niveaus der k' -Zustéinde enthilt in diesem Fall Locher unter der Fermikante. Diese freien k-
Zustinde werden aus den {ibrigen k'-Zustinden links der Barriere nachgefiillt, so dass die
Ungleichgewichtsverteilung sich gegen die eigentliche Propagationsrichtung der k'-Zustinde
nach links erstrecken konnte. Analoges gilt fiir die k-Zustinde rechts der Barriere.
Schematisch zeigt (c-f) die daraus resultierende Besetzung fiir ,heifle” Locher links der
Barriere und ,,heifle Elektronen rechts der Barriere. Der Grundgedanke des Interpretationsan-
satzes ist, dass die iiber die Barriere transmittierenden Elektronen links der Barriere eine

verminderte Ladungsdichte hinterlassen, die nicht unendlich schnell ausgeglichen werden
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kann. Dieselbe Argumentation ergibt einen Elektroneniiberschuss rechts der Barriere. Im
zeitlichen Mittel wiirde demnach eine Abweichung von der -elektrostatischen Dipol-
Ladungsdichte resultieren. Die dynamisch verdnderte elektrostatische Energie (-e®) am Ort
der Barriere zeigt Abbildung 69 (d, e) in gestrichelten Linien. Innerhalb einer Lidngenskala,
die mit dem dynamischen Ausgleich von Ladungen verkniipft ist, weicht die elektrostatische
Energie beim Netto-Stromtransport von der elektrostatischen Energie der Gleichgewichtsver-
teilung, d. h. ohne Stromtransport, ab. In diesem Sinn interpretieren wir die experimentell
beobachtete Ubergangsweite im elektrochemischen Potential als dynamisch verinderte

Abschirmung als Folge des Transports am Ort die Barriere.

Bereich dynamisch veranderter Abschirmun

Tunnelbarriere
‘ e

f) 9) h)

Uec.STP

“e¢e ek
I elektrostatische Dipolladung

<

mittlere freie Weglange mittlere freie Weglange

Abbildung 69: Schemaskizze zum Verlauf der quasi-Potentiale in einem mesoskopischen
System mit einer Tunnel-Barriere als Erweiterung des Modells von Datta. Durch die
Transmission iiber die Barriere werden heifse Locher und Elektronen erzeugt, welche ihre
Uberschussenergie innerhalb der Energierelaxationslinge verlieren. Die elektrostatische
Abschirmung wird durch den Transport iiber die Barriere behindert und als Konsequenz
davon variiert das elektrochemische Potential monoton am Ort der Barriere innerhalb einer

endlichen Ubergangweite.
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Dieser Interpretation folgend, sollte eine dynamisch verdnderte Abschirmung dort am groften
sein, wo die lokale Zustandsdichte vermindert ist. Genau dies wird experimentell beobachtet.
Abbildung 70 illustriert diesen Sachverhalt im Kontext der erarbeiten Interpretation. Das
elektrochemische Potential (a) variiert maximal im ersten LDOS-Minimum der Friedel-
Oszillation der Topographie (b). Die maximale Variation des elektrochemischen Potentials ist
durch einen grauen Bereich angedeutet. Eine Seitenansicht der atomaren Struktur an der Stufe
zeigt (c). Die Position der Stufe wurde hierfiir von Hand an die Variation in der Topographie
angepasst und um 8 A nach rechts verschoben, wie es die STP-Simulation spezifiziert. Die
Topographie-Spur variiert demnach auf der unteren Terrasse bereits 8 A bevor der Spitzenmit-
telpunkt die physikalische Position der Stufe erreicht hat. Somit ist die beobachtete Variation
in pecstp Um ca. Ap/4 = 17 A der physikalischen Position der Stufe vorgelagert und die sich
hieraus ergebende Differenz zwischen der lateralen Variation in pe.stp und der Topographie

entspricht dem experimentellen Befund von ca. AX = 10.8(5) A.
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Abbildung 70: Schnitte durch (a) pecsrr-Daten und (b) Topographie-Daten aus Abbildung 60,
Jeweils gemittelt iiber 20 A. Blau markiert Daten fiir jesiera>0 (Hinspur) und rot illustriert die
Daten der Riickspur mit jeye,»<O. Der Bereich maximaler Variation in pe.srp liegt im LDOS-
Minimum der Friedel-Oszillation und ist der Stufe um ca. Ay/4 vorgelagert (grauer Bereich).
(c) illustriert schematisch die Seitenansicht der atomaren Struktur einer monoatomaren Stufe
in der (110)-Ebene gemdf3 Ref. [73, 102]. Die Stufe verliuft entlang der [110]-Richtung. Die
., Stufenposition *“ wurde von Hand an die gemessene Variation der Topographie angepasst und

8 A weiter nach rechts verlagert, wie es die STP-Simulation gemdf3 Abbildung 66 anzeigt.
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4 Das elektrochemische Potential in der Umgebung von lokalisierten Defekten

Theoretisch sollte ein lateraler Versatz von AX = 9 A auftreten, was jedoch als gute Uberein-
stimmung angesehen wird. Mogliche Fehlerquellen sind die genaue Phasenlage der Friedel-

Oszillation sowie die genaue elektronische Struktur an der Stufe.

Eine Erklarung warum der Versatz des elektrochemischen Potentials zugunsten der unteren
Terrasse erfolgt, kann im Rahmen dieser Arbeit nicht abschlieBend gegeben werden. Es ist
jedoch zu bedenken, dass die Realstruktur an der Stufe nicht symmetrisch ist. Der auf der
unteren Terrasse lokalisierte Oberflichenzustand wird durch eine Monolage Silizium
begrenzt, wohingegen der obere Oberflachenzustand lateral durch ,,Vakuum* begrenzt ist. Die
Defektzustinde auf der oberen und unteren Terrasse sind daher unterschiedlich, was im

Rahmen von ,, Tight-Binding* Berechnung bestitigt wird [124].

Die hier erstmalig aufgestellte Interpretation einer endlichen, nicht abbildungsbedingten
Ubergangsweite von e stp, als dynamisch verinderte Abschirmung in Folge des Transports
tiber die Barriere, ist somit konsistent mit den aus STS-Messungen gewonnenen elektroni-
schen Eigenschaften. Eine dominierende Beeinflussung von pe.stp durch die energetische
Relaxation der angeregten Ladungstriger am Ort der Barriere kann ausgeschlossen werden,

da keine Variationen innerhalb der Energierelaxationslinge beobachtet worden sind. *’

2 Elektronen, die die Barriere elastisch durchquert haben, sind ,,heie Elektronen gemal der
quasi-Gleichgewichtsbesetzung fern der Barriere. Innerhalb der Energierelaxationslédnge
werden diese Elektronen in die thermische Besetzungsfunktion zum jeweiligen Zustand
einsortiert. Eine Thermalisierung kann zundchst iiber Elektron-Elektron-Wechselwirkung
erfolgen, allerdings wird der Energiebetrag letztendlich {iber Elektron-Phonon-Stée an das
Gitter iibergeben. Die Energierelaxationslinge ist fiir die Si(111)(¥3xV3)-Ag Rekonstruktion
unbekannt. Sie kann allerdings iiber die mittlere freie Wegldnge im Rahmen der Drude-
Sommerfeld-Beschreibung abgeschitzt werden. Mit E¢= 250 meV und m =0.13 betrigt die
mittlere freie Wegldnge bei einer 2DEG-Leitfahigkeit von 3080 uS/o (Werte siehe Kapitel
3.2.2.2) etwa 70 nm. Die beobachtete Ubergangsweite von Uecste von La, = 5.6(4) A ist um
den Faktor ~100 kleiner, so dass die Energierelaxation nur eine untergeordnete Rolle spielen

kann.
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5 Zusammenfassung

In dieser Arbeit wird der Ladungstransport durch das zweidimensionale Elektronengas der
Si(111)(V3x\3)-Ag Rekonstruktion als prototypisches Modellsystem fiir elektrische Leiter mit
Hilfe der Raster-Tunnel-Potentiometrie untersucht. Hierzu wurde ein zweidimensionales
Elektronengas auf der Oberfliche eines Si(111)-Wafers im UHV durch Silber-Adsorption
geschaffen und in situ fiir Transportuntersuchungen elektrisch kontaktiert. Vorab wurde die
atomare Struktur aufgeklart, wonach die IET-Struktur auch bei Raumtemperatur die stabile
atomare Konfiguration dieser Rekonstruktion ist. Die mikroskopischen Prozesse, welche sich
zum makroskopischen Widerstand aufaddieren, wurden im Ortsraum einzeln beobachtet und
analysiert. Neben diffusen Streuprozessen durch Elektron-Phonon- und Elektron-Elektron-
Streuung wurden Stufenkanten des Substrats und zwei Arten von Domédnengrenzen als

lokalisierte Streuprozesse identifiziert.

Die detaillierte Analyse der Variation des elektrochemischen Potentials wurde an mono-
atomaren Stufenkanten vorgenommen. Ein Ergebnis dieser Analysen ist, dass die Variation
des elektrochemischen Potentials eine lineare Antwort der externen Stromdichte ist. Der
Transmissionskoeffizient ist demzufolge im relevanten Energieintervall fiir Transportexperi-

mente energieunabhingig.

Der rdumliche Verlauf des elektrochemischen Potentials am Ort einer monoatomaren Stufe
wurde mit einer Auflésung von bis zu 2 A analysiert. Im Zusammenspiel mit einer STP-
Simulation konnte verifiziert werden, dass die beobachteten Variationen keine abbildungsbe-
dingten Artefakte beinhalten. Das elektrochemische Potential variiert demnach monoton von
der unteren zur oberen Terrasse innerhalb einer Ubergangsweite von 5.6(4) A und ist der
physikalischen Position der Terrassenstufe lateral um ca. 17 A entsprechend Ar/4 vorgelagert.
Die experimentell beobachtete Ubergangsweite im elektrochemischen Potential wird einer
dynamisch verminderten Abschirmung als Folge des Transports am Ort der Barriere
zugewiesen. Ladungstriger, die zur elektrostatischen Abschirmung des Potentialunterschieds
am Ort der Barriere bendtigt werden, transmittieren im Rahmen dieser Interpretation durch
die Barriere, woraus eine unzureichende elektrostatische Abschirmung resultiert. Diese
Interpretation entspricht einer konzeptionellen Erweiterung der Ladungstransportmodellie-
rung nach S. Datta [39]. Es bleibt abzuwarten, ob sie in zukiinftigen theoretischen Modellen

aufgegriffen wird.
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5 Zusammenfassung

Die durchgefiihrten Experimente analysieren dariiber hinaus den Ubergang von den
elementaren mikroskopischen Prozessen zum makroskopischen Widerstand. Mit Hilfe einer
Transportmodellierung konnte der rdumliche Verlauf des elektrochemischen Potentials in
einem realen System mit lokalisierten Defekten untersucht werden. Voraussetzung hierfiir war
eine strukturelle Charakterisierung durch STM-Topographien. Dies ermoglichte es erstmalig,
die spezifischen Leitfahigkeiten fiir jeden physikalischen Prozess auf Basis mikroskopischer
Messungen zu ermitteln. Ein zentrales Resultat dieser Analysen ist, dass die intrinsische
Leitfihigkeit des zweidimensionalen Elektronengases der Si(111)(V3xV3)-Ag Rekonstruktion
bei Raumtemperatur und einer Besetzung des S;-Oberflichenzustands von E~250 meV

3080+£1100 uS/o betrdgt. Die Transmission iiber monoatomare Terrassenstufen von 30 %

entspricht im Rahmen dieser Beschreibung einer Stufenleitfahigkeit von osi,=5000 Q'mt.

Im Zusammenspiel mit den strukturellen Informationen aus grof3skaligen STM-Topographien
konnte auf Basis dieser mikroskopischen GroBBen der Ladungstransport bis zur makroskopi-
schen Skala modelliert werden. Ein Resultat dieser Analysen ist, dass die Stromdichte durch
die Si(lll)(\/3x\/3)-Ag Rekonstruktion im Allgemeinen stark inhomogen ist. Der Ladungs-
transport wird auf mesoskopischer bis makroskopischer Skala durch ein Perkolationsnetzwerk
beeinflusst, dass sich wihrend des Wachstums der Si(111)(V3xV3)-Ag Rekonstruktion
selbstorganisiert formiert. Eine Vielzahl unterschiedlicher Literaturwerte zur Leitfahigkeit
durch die Si(lll)(\/3x\/3)-Ag Rekonstruktion aus Vierpunktmessungen kann durch die Rolle
des natiirlichen Perkolationsnetzwerks zusammenhédngend erkldrt werden. Die eigenen
Resultate spezifizieren hierzu eine konstante Leitfiahigkeit durch das natiirliche Perkolations-

netzwerk von ~800 uS/o oberhalb von 500 nm quadratischer Sheet-Grofe.

Dartiber hinaus wurden STP-Messungen auf der Si(11 1)(\/3X\/3)—Ag Rekonstruktion auf stark
gestuften Substraten analysiert. Eine Modellierung des Ladungstransports konnte auch auf
dieses System erfolgreich angewandt werden. Die Analysen zeigen jedoch eindrucksvoll, dass
eine Beschreibung des Ladungstransports mit konstanten mikroskopischen Groflen in
beliebigen Strukturen erweitert werden muss. So ist die quantenmechanische Transmission
tiber eine Potentialbarriere eine winkelabhéngige Funktion und die Streuung an lateralen
Grenzflachen (Analogon zu Fuchs-Sondheimer) kann die effektive Leitfahigkeit des 2DEG
auf einer Terrasse vermindern. Fiir eine mittlere Stromrichtung parallel zu Substratstufen
konnte eine Verringerung der Stufentransmission um den Faktor 10 nachgewiesen werden.
Die experimentell bestimmte Stufentransmission des natiirlichen Perkolationsnetzwerks wird

daher als Mittelwert der Transmissionsfunktion iiber alle Einfallswinkel interpretiert.
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Anhang A: Konsistenzuntersuchungen zum Einfluss

zusatzlicher Stitzstellen

Normalverteiltes Rauschen

Die gemessenen e stp(X,y)-Daten sind leider hdufig durch niederfrequente Storsignale (Drift)
iiberlagert. Ein GroBteil davon kann zwar durch individuelle Nachbearbeitung in Form von
Linien- oder Ebenenabzug herausgefiltert werden. Allerdings wird hierdurch aber die
quantitative Anpassung der spezifischen Widerstinde beeinflusst. Um den Einfluss dieser
Storsignale zu minimieren und um eine Aussage zur Signifikanz und Varianz der spezifischen
Widerstdnde machen zu konnen, werden wenige zusitzliche Stiitzstellen in der Bildmitte
verwendet. Sie ermoglichen, dass die Potentiallandschaft in der Nihe dieser Stiitzstellen
wieder an das gemessene Potential angepasst wird. Der FEinfluss dieser zusitzlichen
Stiitzstellen sowie der Messdatenbearbeitung auf die Ergebnisse der Widerstandsanpassung

soll im Folgenden dargestellt werden.

I. Messdaten mit normalverteiltem Rauschen

Um herauszufinden, welche Auswirkungen die o. g. zusitzlicher Stiitzstellen auf die
Anpassung der Leitfdhigkeiten haben, wurde aus gemessenen Topographie-Daten eine

Leitfdhigkeitsmatrix ~ geméd den  Ergebnissen aus Kapitel 3.2.2.2  generiert
(0, pee =3080 uS/o, oy, = 5000 Q7'm™). Abbildung 71 (b) zeigt die hieraus berechnete

Potentiallandschaft mit der Randbedingung, dass das Potential an den Réndern einem linearen
Anstieg in x-Richtung folgt und in y-Richtung konstant ist. Ein normalverteiltes Rauschen mit
einer Standardabweichung 654 von 10% der Dynamik der errechneten Potentiallandschaft
zeigt (c) und die hieraus generierten ,,Messdaten, welche als sauber definierte Testpotentiale
fiir die weitere Analyse fungieren, zeigt (d). Sie entsprechen einer STP-Messung mit
iiberlagertem normalverteiltem Rauschen. Zu beachten ist, dass das Signal zu Rauschverhélt-

nis schlechter als in wirklichen Messdaten ist.
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Leitfahigkeitsmatrix Berechnete Potentiallandschaft
GEDEG
100
50
0
O.Stufe .
a) b)
normalverteiltes Rauschen Berechnete Potentiallandschaft + Rauschen
100
50
0

Abbildung 71: (a) zeigt die verwendete Leitfihigkeitsmatrix gewonnen aus einer STM-
Topographie. Die Farbskala entspricht der lokalen Leitfihigkeit. (b) illustriert die hieraus
berechnete Potentiallandschaft mit der Randbedingung eines linear in x-Richtung ansteigen-
den Potentials an den Rdndern. Die Farbskala zeigt das lokale Potential. (c) zeigt
normalverteiltes Rauschen mit einer Standardabweichung s von 10% der Dynamik aus (b).
(d) illustriert die Summe von (b) und (c). Diese Potentiallandschaft wird im Folgenden als

Test-Messdatensatz fiir u..srp(x,y) verwendet.

Abbildung 72 zeigt die Ergebnisse der Leitfahigkeitsanpassung wenn die verrauschten
Potentialwerte als ,,Messdaten® verwendet werden. Die berechneten Werte schwanken um den
Medianwert von 3270 puS/o. Die Standardabweichung betrdgt 600 puS/o, so dass innerhalb des
Fehlers die eingesetzte 2DEG-Leitfdhigkeit von 3080 pS/o gut angepasst wird. Die
bestimmten Werte sind nahezu normalverteilt und spiegeln damit das Rauschen der
Messdaten wieder. Es erscheint auf den ersten Blick verwunderlich, dass der Fehler in der

Bestimmung der Leitfahigkeit groBer erscheint, als dass Rauschen in den Messdaten dies
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erwarten lisst. Begriinden ldsst sich dies damit, dass die Stiitzstellen ebenfalls mit Rauschen
behaftet sind. Eine Stiitzstelle am Bildrand, welche eine starke Abweichung von seinem
eigentlichen Wert hat, kann abhéngig von der Struktur eine grof3e Potentialfliche definieren.
Dies kann bspw. geschehen, wenn ein enger Steg am Rand liegt und zu einem grof3en
geschlossenem Bereich verbunden ist. Das Rauschen der Randpixel die als Randbedingungen
dienen, verschiebt dann das Potential des ganzen geschlossenen Bereichs. Die Leitfahigkeit
der begrenzenden Kanten wird in einem solchen Fall gegeniiber dem wahren Wert
verringert/vergrofert, um das Potential des geschlossenen und durch die ,falschen*

Randbedingungen definierten Bereichs anzupassen.
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Abbildung 72: Ergebnisse der Anpassung fiir eine Testpotentiallandschaft mit normalverteil-
tem Rauschen (blau) nach Abbildung 71. In Rot sind die Ergebnisse fiir das invertierte
Rauschen dargestellt. (a) Die berechnete 2DEG-Leitfihigkeit schwankt um den Medianwert
von 3270 + 600 uS/0. Die Varianz nimmt mit der Stiitzstellenanzahl zu und die Signifikanz der
Berechnung sinkt, da bei vielen Stiitzstellen viele Potentialgebiete stark durch die Stiitzstellen
beeinflusst werden. Dementsprechend nimmt die Schwankungsbreite mit der Stiitzstellenan-
zahl zu. (b) Histogramm der 2DEG-Leitfihigkeit aller berechneten Konfigurationen aus (a).
Die Werte sind nahezu normalverteilt und spiegeln damit das normalverteilte Rauschen der

Testpotentiallandschaft wieder.

Abbildung 73 verdeutlicht dies. Wird das Potential am rechten Randpixel gegeniiber dem
ungestortem Wert zu hoch gemessen, so wird die 2DEG-Leitfdhigkeit um die Summe der
Abweichungsquadrate zu minimieren, erhoht. Wird das Potential zu klein gemessen, wird die

2DEG-Leitfahigkeit verringert. Abbildung 72 zeigt ebenfalls eine Anpassung mit invertiertem
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Rauschen. Wie zu erwarten ist, werden beim invertierten Rauschen aufgrund dieser Tatsache

leicht andere Werte spezifiziert.

“eQSTP

“ec,STP echt
MecsTp Rauschen”

— MecsTp RAuschen
>

X,y

Abbildung 73: Schemaskizze zur Stufenleitfihigkeit bei verrauschten Randpixel. Die schwarze
Kurve illustriert den ungestorten Potentialverlauf. Wird der rechte Randpixel durch Rauschen
falsch gemessen, so ergeben sich andere Stufenleitfihigkeiten um die Summe der Abwei-

chungsquadrate der Potentialverldufe zu minimieren.

In einer Ubersicht zeigt Abbildung 74 die Testpotentiallandschaft zusammen mit der
berechneten Potentiallandschaft und Abbildung 74(c) die Differenz der Testpotentialland-
schaft von den errechneten Werten.

Differenz

Messdaten Simulation

W d

Abbildung 74: Vergleich der Testpotentiallandschaft mit normalverteiltem Rauschen (a) mit
der berechneten Potentiallandschaft (b). Als Widerstandsverhdltnis wurde der Mittelwert von
2790 uS/a verwendet. (c) zeigt die Differenz der Testpotentiallandschaft mit der errechneten

Potentiallandschaft.
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Bis auf das normalverteilte Rauschen sind im Rahmen der darstellbaren Farbdynamik keine
Abweichungen von der Testpotentiallandschaft zu erkennen. Als wichtiges Ergebnis kann
demnach festgehalten werden, dass das Einfiihren zusitzlicher Stiitzstellen keinen verfil-
schenden Einfluss auf die Bestimmung der Leitfdhigkeiten hat, sofern den
Lec sTP(X,Y)-Messdaten ein normalverteiltes Rauschen {iberlagert ist. Es sollte jedoch erwéhnt
werden, dass bei der Verwendung zusétzlicher Stiitzstellen die ,,Fldche®, bei der sich das
Potential selbstkonsistent einstellt, verkleinert. Folglich sinkt die physikalische Aussagekraft
der errechneten Leitfahigkeiten mit steigender Stiitzstellenanzahl. Gleichzeitig nimmt die
Varianz der errechneten Leitfahigkeiten nach Abbildung 72(a) zu. Vor diesem Hintergrund

sollte die Anzahl zusétzlicher Stiitzstellen moglichst minimal gehalten werden.

II. Bearbeitung der Messdaten durch Linienabzug

Haufig ist den Messdaten ein Storsignal entlang der langsamen Rasterrichtung iiberlagert.
Solche Storeinfliisse werden meist durch Abzug des Mittelwerts (Linienabzug) einer jeden
Rasterzeile minimiert. Abbildung 75(a) zeigt das bereits verwendete Testpotential aus dem
vorherigen Abschnitt. Abbildung 75(c) illustriert das neue Testpotential fiir diesen Abschnitt
nach Abzug des Mittelwerts einer jeden Zeile.

Berechnete Potentiallandschafi Linefit: Mittelwert einer jeden Zeile Berechnete Potentiallandschaft + Linefit

-50 0 50

c)

Abbildung 75: Dem bereits verwendetem Testpotential aus dem vorherigen Abschnitt (a) wird
der Mittelwert einer jeden Rasterzeile (b) abgezogen. Das neue Testpotential (c) zeigt dadurch

linienartige Stérungen, welche hdufig bei der Bildbearbeitung auftreten.
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Die Ergebnisse mit diesem Testpotential, welches durch Linienabzug verfremdet wurde, zeigt
Abbildung 76. Hier zeigt sich die Notwendigkeit zusdtzliche Stiitzstellen zu verwenden. Je
nachdem ob der Mittelwert einer jeden Zeile abgezogen (blau) oder addiert (rot) wurde,
ergeben sich unterschiedliche Medianwerte der 2DEG-Leitfahigkeiten von 3660 £ 1090 uS/o
(blau) bzw. 2460 + 380 uS/o (rot), angegeben als Medianwert einer jeden Klasse. Zu beachten
ist, dass sich sowohl bei der Addition als auch bei der Subtraktion die 2DEG-Leitfahigkeiten
der eingesetzten 2DEG-Leitfdhigkeit von 3080 pS/o anndhern. Bei 50 zusétzlichen
Stiitzstellen, dies bedeutet 5 %o der Messpunkte werden als zusétzliche Stiitzstellen
verwendet, wird ein Leitfahigkeitsverhdltnis von 3260 = 525 uS/o (blau) bzw. 2480 + 400
uS/o (rot) gefunden.
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Abbildung 76: Ergebnisse der Leitfihigkeitsanpassung bei einem Testpotential mit
Linienabzug (blau). Der Medianwert der 2DEG-Leitfdhigkeiten aller Konfigurationen (blau)
ist 3660 = 1090 uS/0. In Rot sind Ergebnisse fiir den invertierten Linienabzug dargestellt. Der
Medianwert aller Verhdltnisse (rot) ist bei dieser Verfremdung der Testpotentiallandschaft
2460 + 380 uS/o. Der Mittelwert ist somit 3060 uS/o und entspricht sehr exakt der
eingesetzten 2DEG-Leitfihigkeit.

Die Verwendung zusétzlicher Stiitzstellen ist somit geeignet den Einfluss von linienartigen
Storungen die durch den Linienabzug der Nachbearbeitung oder aber durch Stérungen
wiéhrend der Messung auftreten, zu verringern. Es wurde gezeigt, dass sich mit zunehmender
Stiitzstellenanzahl die angepasste 2DEG-Leitfdhigkeit der eingesetzten 2DEG-Leitfahigkeit

anndhert. Im Rahmen der hier présentierten Analyse erscheint es ferner gerechtfertigt die
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Standardabweichung aus der Zufallsverteilung der Stiitzstellenpositionen als Maf3 fiir den

Fehler der Bestimmung zu verwenden.

III. Bearbeitung der Messdaten durch Ebenenabzug

Die Verdnderung der Raumtemperatur (Tag/Nachtabsenkung der Vorlauftemperatur der
Heizkorper) erzeugt hdufig ein Storsignal. In den pecstp(X,y)-Daten zeigt sich diese Stérung
als ,,Tonne“ entlang der langsamen Rasterrichtung. Der bekannten Testpotential wurde eine
quadratische Hyperflidche iiberlagert um diesem Sachverhalt zu entsprechen (sieche Abbildung

77(b)). Das neue Testpotential zeigt Abbildung 77(c).

Berechnete Potentiallandschafi quadratische Ebene Berechnete Potentiallandschaft + quadratische Ebene

20 40
a

Abbildung 77: Dem bereits verwendetem Testpotential aus dem vorherigen Abschnitt (a) wird

60

)

eine quadratische Ebene (b) abgezogen. Das neue Testpotential (c) zeigt dadurch eine
tonnenartige Storung entlang der langsamen Rasterrichtung, welche hdufig in den Messdaten

zu finden sind (Vergleiche Abschnitt 3.2).

Ergebnisse der Leitfdhigkeitsanpassung mit diesem Testpotential zeigt Abbildung 78. Es ist
deutlich zu sehen, dass die 2DEG-Leitfahigkeit ab 20 zusitzlichen Stiitzstellen nahezu
konstant ist. Bei 50 zusitzlichen Stiitzstellen wird die 2DEG-Leitfahigkeit zu 2190 + 1030
uS/o bzw. 2120 + 620 uS/o (Hyperfliche invertiert) bestimmt.
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Abbildung 78: FErgebnisse der Leitfihigkeitsanpassung: Der Medianwert der 2DEG-
Leitfihigkeiten aller Konfigurationen (blau) ist 2880 + 1850 uS/o. In Rot sind Ergebnisse fiir

den invertierten Hyperflichenabzug dargestellt. Ihr Medianwert (rot) ist bei dieser

Verfremdung der Testpotentiallandschaft 1870 = 870 uS/a. Bei 50 zusdtzlichen Stiitzstellen
wird die 2DEG-Leitfdhigkeit zu 2190 = 1030 uS/o (rot) bzw. 2120 = 620 uS/o (blau)

bestimmt.

Zusammenfassend konnte die eingesetzte 2DEG-Leitfahigkeit bei allen Konsistenziiberprii-

fungen gut reproduziert werden. Leider ist bei experimentellen Datensdtzen die Storung

unbekannt und liegt dariiber hinaus nicht in seiner invertierten Form vor, so dass bei der

Analyse der Leitfahigkeiten die Standardabweichung als ein MaB fiir die Ungenauigkeit der

Leitfdhigkeitsbestimmung verwendet werden muss.
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Raster-Tunnel-Mikroskopie (engl. Scanning Tunneling Microscopy, STM)
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