5.5 Phononen

Phononen in fcc-Gitter

2
it
3

* Die fcc Einheitszelle enthalt 4 Atome. Somit sind

4x3 Phononenbander zu erwarten.

3 akustische Bander (1 longitudinales und 2 =

transversale) und 3x3 optische. |

« Alle 4 Atome sind identisch und alle 3 &

Raumrichtungen, so daf} viele der Bander

entartet sind. 3
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5.5 Phononen

Projektion auf die Oberflachenbrillouinzone

Surface Brillouin Zones for fcc

« Oberflachen- und Bulk-Brillouinzonen haben unterschiedliche Formen.
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5.5 Phononen

Schwingungseigenschaften von Oberflachen

Aus Festkorperphysik bekannt: Phononen

An Oberflachen:  Keine Periodizitat L zur Oberflache — lokalisierte Oberflachenanregungen

Rekonstruktion, Relaxation — veranderte Schwingungseigenschaften

Aus Molekulphysik bekannt: Molektlschwingungen

An Oberflachen: Bindung zur Oberflache — frustrierte Translationen und Rotationen
chem. WW mit Oberflache — verschobene Schwingungsfrequenzen
charakteristische Gruppenfrequenzen — ldentifikation von Atomen und Molekulen
verschiedene Adsorptionsplatze —>

Unterscheidung verschiedener Spezies
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5.5 Phononen

Schwingungseigenschaften von Oberflachen

Aus Festkorperphysik bekannt: Phononen

An Oberflachen:  Keine Periodizitat L zur Oberflache — lokalisierte Oberflachenanregungen
Rekonstruktion, Relaxation — veranderte Schwingungseigenschaften

£

ho(q,)

+——__ Surface phonons

k J

Zone
boundary

q

« 3D Phononenbander werden uber q, integriert.
» Reine Oberflachenphononen existieren nur in der projizierten Bandllcke.
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5.5 Phononen

Oberflachenphononen: Von der Monolage zum Festkorper

Dispersionskurven fir eine
endliche Anzahl (1, 2, 3, 5, 10
und 30) von fcc(111)-Lagen
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5.5 Phononen

Oberflachenphononen von fcc(100) Flachen

Frequency (arb. units)

« S, horizontale Schermode zwischen T und X und vertikal zwischen MundT.
« S,und S, sind zwischen T und X bzw. M und T in der Sagitalebene polarisiert.

. S und S sind in der 2. Lage lokalisiert.
. S1 horizontale Mode mit starker Lokalisierung in der 1. Lage.
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5.5 Phononen

Akustische Mode unterhalb der Festkdrper- Rayleigh-Phonon
oden MY
» Auslenkung in der Sagittal-Ebene (gegeben 04b-Lar=h-=TF Q- i-r4r7-7--X
durch OF-Normale und Richtung von k) KM)(/
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Ohne sie wirden heutige Mobiltelefo- Wavelength

(b) ne dberhaupt nicht erst funktionieren: i
Die Rede ist ven den zahlreichen akusti- |

Output

0 21/N, k,

schen Oberflachemwellenfiltern (CFWs)

Ugh
: - neben den aktiven Halbleiterchips die
Schldsselkomponenten der modernen
Kommunikationstechnik. Was sind nun / S
T T (c) . o . .
Baier, Epcos; elektronik industrie 10 - 2000 DLC thin film Zn0 thin film
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5.5 Phononen

Fuchs- Kliewer Phononen

lonische Kristalle z.B. ZnO, SrTiO4, ...

2
Wy (Ey ~€x)

wy —w* —iyw

e(w)= &1 (w) +igy(w) S ‘ = :
w
0 o, ay
Longitudinal: \/
g(w=w;)=0 -
V.P+0 VXP=0 Frequency o——

Transversal:

V.P=0VXP %0 » é(w=wr)=c0
Fuchs- Kliewer (FK)
Randbedingungen: » e(wpg)=-1
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5.5 Phononen

Schwingungseigenschaften von Oberflachen
Aus Molekulphysik bekannt: Molektlschwingungen
An Oberflachen: Bindung zur Oberflache — frustrierte Translationen und Rotationen
chem. WW mit Oberflache — verschobene Schwingungsfrequenzen
%
%

charakteristische Gruppenfrequenzen Identifikation von Atomen und Molektlen
4 verschiedene Adsorptionsplatze Unterscheidung verschiedener Spezies

— - — -
-

fcc(001) c(2x2)

Frequency w(q,)

_\:\ vertikale Bewegung einer adsorbierten

T q“ X Schicht aus Edelgasatomen
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5.5 Phononen

Methoden

Energiebereich von Phononen und Molekllschwingungen:
5—500 meV (40 — 4000 cm™Y)

Typische Linienbreiten:
0,1 -3 meV

Bsp.: Streuung von Elektronen und Atomen

Electron scattering // He atom scattering
A

(IT Khalil Zakeri-Lori und Philip Willke, Vorlesung ,Oberflachenphysik® SS 2023
S§! 10

Karlsruhe Institute of Technology



5.5 Phononen

Exp. Methoden: 1- Inelastische Heliumatomstrahlstreuung (HAS)
Helium beam
source eTeilchen regt Oberflachenschwingung an
(inelastische Streuung)
eCharakteristischer Energieverlust
eBestimmung der kinetischen Energie tUber
Flugzeitmessung

LiF(100} ra— ] L (b)
B = 64.2° 1 - 6
= o T
fs= 258 = ] =l 4
i ] @ 2
K- | L »
% 115 ] El 3
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L L 1 L 1 L 1 L 1 L 1 L 1 N N N 1 1 1 1 1 1
14 18 18 20 22 24 25 2 5 40 5 0 & 1 15
Time of Flight [me] Energy Loss [mel]

~1meter  _ Energiebereich 2 - 50 meV mit spektraler Auflésung AE ~ 0.5 meV

- Empfindlichkeit hoch fiir Moden, die mit Korrugation der OF korreliert sind
- Impulsiibertrag moglich

- sehr gutes Vakuum erforderlich (< 10”7 mbar)
- hohe Streuintensitat nur bei sehr guter OF - Qualitat
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5.5 Phononen
Exp. Methoden: 2- HochaufgelOste Elektronenenergieverlustspektroskopie (HREELS)

[ Electron source | | Pre monochromator| |Rotateable
analyser

1 . e —————— | [ Main monochromator | [Scattering chamber| [Channeltron
i 1 with lens system
vibrational ‘ electronic ]
excitations excitations i I 330 mm | 175 mm |
0.75F - | I I
> ]
wh
=
2
=05 ]
__"g_’ - Energiebereich 5 - 1000 meV mit spektraler Auflésung AE > 1 meV
- s - Empfindlichkeit sehr hoch
95l - Impulsiibertrag méglich
| 190 - gutes Vakuum erforderlich (< 106 mbar)
i - hohe Streuintensitat und Empfindlichkeit nur bei sehr guter
oLk I Oberflachenqualitat
0.0 0.1 1 2 3 4 5 6 7

Energy Loss [eV]
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5.5 Phononen

Exp. Methoden: 2- HochaufgelOste Elektronenenergieverlustspektroskopie (HREELS)

Langreichweitige Dipolstreuung: Kurzreichweitige StoRRstreuung:
4 dipole
impact scattering

scattering

'i

target

Resonanz Stol3streuung:
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5.5 Phononen

Exp. Methoden: 2- HochaufgelOste Elektronenenergieverlustspektroskopie (HREELS)
Energy Loss [meV]
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5.5 Phononen

Kohn-Anomalie

3 2D: Fermi Surface
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HREELS: Belsplel Adsorptlon eines komplexeren Molekiils
, N ®

" Benzol — Si(100)
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v 0 500 1000 15 0 2500 3000 (sp3- und sp2-Hybridisierung)
Electron Energy Loss [cm
Staufer et al., JCP 112, 2498-506 (2000). C=C Streck-
schwingung
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5.5 Phononen

Exp. Methoden: 3- Inelastische Tunnelspektroskopie (IETS)

Bsp.: C,H,-Molekil auf Cu(100)

Strom durch

4 zusatzliche
di] : :
av inelastische
Vi Kanale 5
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m
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o O
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, 358
_,J" WMM 3
1 —_— 0 100 200 300 400 500
Q eV Voltage (m
Stipe, Rezaei und Ho, Science 280, 1732 (1998), Science 279, 1907 (1998) Ao (C —H stretch)
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5.5 Phononen

Exp_ Methoden: 4- Optische Methoden Alternativ: Anregungen aus dem Schwingungs-
grundzustand in den angeregten Zustand

konnen auch mit Licht (IR) erfolgen:

a) Infrarotabsorptionsspektroskopie (IRAS)
- Energiebereich E ~ 100 -1000 meV (optimal auch 40-

1000 meV) mit spektraler Auflosung AE 0.1 meV Fouriertransform-Infrarotabsorptionsspektroskopie
- Empfindlichkeit sehr hoch (allerdings kénnen nur dipol- (FTIR)

aktive Moden angeregt werden) (Anregung mit Weillich-Kontinuum (alle 1), Analyse der
- kein |mpu|sUbertrag mog“ch Absorption tber Interferogramm)

- auch bei hohen Drucken einsetzbar

b) Raman-Streuung
- Energiebereich E ~ 10 - 1000 meV mit cryostat
spektraler Auflosung AE = 0.1 meV

spectrometer

- Empfindlichkeit meist gering; gut bei SAMIpIS
resonantem (langlebigen) yagium |
Zwischenniveau (Halbleiter)
- kein Impulsibertrag moglich laser
- auch bei hohen Drucken einsetzbar -_> BAVANTA . opfics
gyt \/. ULV it CCD camera
optics to count the photons

to improve beam quality
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