Vorlesung 3

(IT Khalil Zakeri-Lori und Philip Willke, Vorlesung ,Oberflachenphysik* SS 2022
S§! 1
Google Bildersuche: “STM Si 7x7 reconstruction”

Karlsruhe Institute of Technology



1. Die Oberflache

Ubersicht tiber Kapitel 1

1. Die Oberflache

1.1 Definitionen

1.2 Kristalle in 3D

1.3 Raumgitter in 2D

1.4 Die Oberflachen-Brillouin Zone

1.5 Uberstrukturen

1.6 Technologisch wichtige Oberflachen

1.7 Defekte an Oberflachen

(IT Khalil Zakeri-Lori und Philip Willke, Vorlesung ,Oberflachenphysik* SS 2022
S§! 2

Karlsruhe Institute of Technology



1.6 Technologisch wichtige Oberflachen

Diamantgitter und Zinkblende

Plamant Zinkblende
©Shee ZnS, GaAs, InP
elementare .
Halbleiter [1I-VV Halbleiter

* fcc Gitter mit Atomen an den ublichen Platzen + Atome um 1/4, 1/4, 1/4
verschoben

« Jedes Atom hat 4 nachste Nachbarn in Form eines Tetraeders

« Bindungsachsen entsprechen einer sp? Hybridisierung

* |n der Zinkblende Struktur sind die Atome beider fcc Gitter unterschiedlich
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1.6 Technologisch wichtige Oberflachen
Oberflachen von Diamant / Zinkblende
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e Aufgrund der kovalenten Natur der Bindung bedeutet das Aufbrechen der Volumenstruktur
an der Oberflache gebrochene Bindungen (dangling bonds).

 Um die damit verbundene Energie mit den freien Bindungen zu minimieren werden fast alle
Oberflachen der Elemente der Gruppe IV und von die IlI-V- und II-VI-Verbindungen auf die
eine oder andere Weise rekonstruiert

* Achtung: {111} hat nur eine Atomsorte auf der Oberflache. In der Zinkblende Struktur sind
(111) und (111) nicht identisch. = Polare Oberflichen

T
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1.6 Technologisch wichtige Oberflachen

Oberflachen von Diamant / Zinkblende
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e Aufgrund der kovalenten Natur der Bindung bedeutet das Aufbrechen der Volumenstruktur
an der Oberflache gebrochene Bindungen (dangling bonds).

 Um die damit verbundene Energie mit den freien Bindungen zu minimieren werden fast alle
Oberflachen der Elemente der Gruppe IV und von die IlI-V- und II-VI-Verbindungen auf die

eine oder andere Weise rekonstruiert

* Achtung: {111} hat nur eine Atomsorte auf der Oberflache. In der Zinkblende Struktur sind
(111) und (111) nicht identisch. = Polare Oberflichen
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1.6 Technologisch wichtige Oberflachen

Oberflachen von Wurtzit

0001 1170
Zincblende ( : : )

e Konstruiert aus den gleichen Tetrahedrons wie
Zincblende, aber anders orientiert
e Auch Polar
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1.6 Technologisch wichtige Oberflachen

Unrekonstruierte (111)-Oberflache des Diamandgitters

1 gebrochene
Bindung pro
OF-Atom

'y

* Nicht im Equilibrium (kann eine Si(111)(2x1) ausbilden)
» Diese Struktur kann durch Abséattigung mit Wasserstoff stabilisiert werden: Si(111)-(1x1)-H
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1.6 Rekonstruktion von Halbleiteroberflachen

LEED

 Elektronenbeugung an
sauberem Si(111) im Vakuum
gibt nicht das einfache (1x1)
Beugungsbild sondern eine
(7x7) Struktur,

» Oberflacheneinheitszelle
ist 7-fach grof3er in beiden
Richtungen als das einfach
terminierte Diamantgitter.

« Struktur der Oberflache nicht
klar bis zur Untersuchung mittels
RTM.
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1.6 Rekonstruktion von Halbleiteroberflachen

(7x7) von Si(111)

« Seit 1959: (7x7) Beugungsmuster

« 1985 (Takayanagi): DAS (Dimer-
Adatom-Stacking Fault)-Model

Rekonstruktion von 7x7= 49
Einheitszellen:

_ Tl 12 Adatome
Cornerhole  Restatom  Dimer /a om 6 R_estatome
® b, 82 A . Su— 18 Dimeratome
> N~ -0® LOan S o2 3
: A AN AL —id (19 unabgesattigte Bindungen,
rste STM-Aufnahmen 1983 )
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Schritt 1: Stapelfehler: Links: Wurzite; Rechts: Zincblende bezogen auf das unterliegende Gitter

Schritt 2: Dimere: An der Domanengrenze zwischen dem Bereich mit und ohne Stapelfehler paaren sich sechs
Siliziumatome, um drei Dimere zu bilden (Pfeile)

Schritt 3: Adatom: vier Adatome zwischen den grof3en Lochern an den Spitzen der rhombischen Einheitszelle. Die
Positionen dieser Adatome entsprechen den weillen Flecken entlang einer Linie, die die beiden Spitzen der Einheitszelle im
STM-Bild verbindet

Schritt 4: _: Wahrend die Adatome die Anzahl der freien Bindungen pro Einheitszelle reduzieren, behalten einige
der Siliziumoberflachenatome ihre urspriinglichen freien Bindungen. Vier davon sind in der Seitenansicht dargestellt
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1.6 Rekonstruktion von Halbleiteroberflachen

Si(100) and Ge(100) surface

{100} Oberflachen haben zwei Dangling bonds per Atom

- Weniger stabil als die unrekonstruierte (111)-Oberflache
- Wir erwarten Rekonstruktionen

(100)

SS 2022
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1.6 Rekonstruktion von Halbleiteroberflachen

- “Paarung” von Oberflachenatomen (Dimerisierung)

(IT Khalil Zakeri-Lori und Philip Willke, Vorlesung ,Oberflachenphysik* SS 2022
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1.6 Rekonstruktion von Halbleiteroberflachen

Si(001)

Unrekonstruierte (100)-
Oberflache des Diamandagitters
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» Terminiert man die Volumenstruktur an einer (100) Oberflache, so werden
pro Atom zwei Bindungen gebrochen.

« Zwei Atome konnen jeweils eine lhrer Bindungen beisteuern und Dimere
bilden.
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1.6 Rekonstruktion von Halbleiteroberflachen

Si(001)

Oberflache minimiert freie Energie durch Reduzierung der Zahl ungesattigter Bindungen
(auf Kosten von Verspannungen).

2 gebrochene Bindungen pro Atom an der Oberflache

Dimer-Bildung: (2x1)

—768A —>
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1.6 Technologisch wichtige Oberflachen

Jahn-Teller Effekt p\ 7aEleeRws D
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» Ein symmetrischer Dimer hat noch immer zwei Dangling Bonds
« Durch Symmetriebrechung kann die Energie gesenkt werden.

» Es findet ein Ladungstransfer innerhalb des Dimers statt.

« Die Bindungswinkel &ndern sich (90° fiir p2 und planar fiir sp?).
» Der Dimer verkippt.
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1.6 Technologisch wichtige Oberflachen
c(4x2) Si(100) und Ge(100)

Si(100)2x1 (symmetric dimers) Si(100)c(4x2) (buckled dimers)
Q—O—O—O—Q—O—Q—o Q—o O
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« ¢(4x2) Uberstruktur vermindert mechanische Spannung vom Verkippen
der Dimere.

« Warum kdénnen beide beobachtet werden?

Saranin, Surface Science: Single Atomic Layers on Crystal Surfaces
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Room temperature Low temperature

Si(100)2x1 (symmetric dimers) Si(100)c(4x2) (buckled dimers)
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1.7 Defekte an Oberflachen

« Stufen

* Kinks

* \ersetzungen
 (Doméanengrenzen)

| Adatoms at step |
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1.7 Oberflachendefekte

Stufen : Bei der Praparation einer Einkristalloberflache durch Sagen und Polieren kann
die Auswahl des Normalenvektors nicht mit beliebiger Genauigkeit realisiert werden.
— Es kommt zu Abweichen der orientiert der Oberflache

- Atomare Stufen

- Vizinale Oberflachen

- Wichtige Rolle im Kristallwachstum

fcc(119)

Vizinale der fcc (001)
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1.7 Oberflachendefekte

[111]
[775)
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Abb. 1.5: Stufen einer fcc(775)-Oberfidiche (a) perspektivisch (mit Einheitszelle) und (b) in Seitenan-
sicht.

_(0,0,1)- (L) 1
Cootn) T Jipaa? 0=~2/n

cos@

Khalil Zakeri-Lori und Philip Willke, Vorlesung ,Oberflachenphysik* SS 2022
21
Fauster, S. 24

Karlsruhe Institute of Technology



1.7 Oberflachendefekte

[111]
[775)

— | M—
Sosveosne” =)
- 1L 1IN T
(117) P 8040800))

Abb. 1.5: Stufen einer fcc(775)-Oberfidiche (a) perspektivisch (mit Einheitszelle) und (b) in Seitenan-
sicht.
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1.7 Oberflachendefekte

Stufen auf Si(100) bzw. Ge(100)

{100}-Flachen der fcc- und bcc-Struktur:
vierzahlige Rotationssymmetrie.
{100}-Flachen der Diamandstruktur (auch
kubisch): zweizahlige Rotationsymmetrie

LA L L BE L S B TE TS T Ao BAe TA Y
S A LA e 64 L A A A ALY B
SATS e Ve T E S A EA T A A CA Y
S AL E LA LA S Ae LAale Al AT AT R T
LA S e e Bh 6 S TETEAETELA T A SA LS

AT AN AN AN AN AR AN AN AN BN 7
LA S BEe e 4 Ef S EETE LA LA A

a1 AW LA Y - W LATS A1'S AT C AT . T4

S,-step S,-step S,-step

» Alternierende Richtung der Dimere auf benachbarten Terrassen aufgrund der
Tetraederstruktur.
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1.7 Oberflachendefekte

Vizinale Oberflachen von fcc {111}

Stapelfolge {100} {111}

C
Achtung!

b

a Es existieren zwei verschiedene
Typen von dicht gepackten Stufen.
Typ A: vierzahlige {100} Mikrofacetten
Typ B: dreizahlige {111} Mikrofacetten

Notation:

Vizinalen mit A-Stufen: {n, n, n+2}
Vizinalen mit B-Stufen: {n+1, n+1, n-1}
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5§! 24

Karlsruhe Institute of Technology




1.7 Oberflachendefekte

Halbkristallagen oder ,Kinks”
« 6 fach koordiniert

1 Atom Kink « thermisch erzeugt

Kink, 3 Atome lang
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1.7 Oberflachendefekte

Halbkristallagen oder ,Kinks”

« Abdampfen eines Kinkenatoms in das
Vakuum erzeugt wieder ein Kink. Die
Oberflache wird reproduziert.

» Die Energie fir diesen Prozess bestimmt
deshalb den Dampfdruck des Materials und
Ist die Kohasionsenergie im
thermodynamischen Sinn.

- Abdampfen von Kinks in die Gasphase
erhoht den Dampfdruck.
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1.7 Oberflachendefekte

Halbkristallagen oder ,Kinks"®

« Analog bestimmt der 2D Abdampfprozess
eines Kinkenatoms auf die Terrasse den
Adatomdampfdruck.

« Formationsenergie eines Kinks auf
Cu(100) und Cu(111) ca 120 meV.

A L L , e B eufai
Enuylt 24 : J )
IPPOPPOPPPODL W 1ales B 2 k.
P R R R I ¢ Ul
+0000 55— 000 (, e\
2999925959990 Po=2rexp 7 47 ) & DoOR2
DDD2299999999 )
2239999999999 Ny | £ Glaal)
2000000000090 link - K nzenttation

12th der Kohésionsenergie (ca. 290 meV fiir Cu)
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1.7 Oberflachendefekte
Stufen auf Si(100) bzw. Ge(100)

S, Stufe: viele Kinks
—> niedrige Kinkenergie

S, Stufe: wenige Kinks
- hohe Kinkenergie

& =28 meV and 90 meV

» Kostet auch weniger als bei Cu
aufgrund der Rekonstruktion
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1.7 Oberflachendefekte

Doppelt fehlorientierte Oberflachen

@ Cu(5 8 90)
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Bei beliebiger Verkippung laufen Stufen nicht entlang (110) und es kommt zu
geometrisch bedingten Kinks.
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1.7 Oberflachendefekte

fcc Ag(111)
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1.7 Oberflachendefekte

Versetzungen im Kristallgitter

* Versetzungen sind Fehler der periodischen Anordnung der Atome im Volumen, die durch
plastische Deformationen entstehen.

* "Verbiegen" flhrt zu Stufenversetzung * "Tordieren" fuhrt zu Schraubenversetzung

Stufenversetzung
Zusatzliche Halbebene Schraubenversetzung

8®” Tee

Versetzungskern
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1.7 Oberflachendefekte

* |Ist der Burgers-Vector kirzer als ein Basisvektor, so nennt man die Versetzung ,Partiell".

Scherung (Gleiten) fiir fcc(111)
Gitterplatze der Atome
- sind auf dreifachen Leerstellen

* Verschiebt man das Gitter der (111) Ebene von fcc nach hcp , dann "gleitet" der Kristall.
Es wird kaum Energie benotigt.

* Man nennt daher diese (111) Ebenen Gleitebenen (fcc).

fce-sites hcp-sites fcc-sites

B A & 4

Au(111):

(IT Khalil Zakeri-Lori und Philip Willke, Vorlesung ,Oberflachenphysik* SS 2022
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1.7 Oberflachendefekte
Versetzungen an der Oberflache

Shockley partial dislocations

Shockley partial fec Ag(111) (Fihrt zu nicht—%anzzahligen Stufen)
dislocations
(wie bei Au(111) - Gleiten (b)
in den (111) Ebenen)
Kinks (2)

(a)

Schrauben
versetzung

(1)

b=a3-<111~
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1.7 Oberflachendefekte

Versetzungen an der Oberflache

fcc Cu/Ni(100) Cu ist etwa 2,3%

1 ML 2 ML 3 ML groRer als Ni
(111) (117)
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—>introduction of stacking faults into the first Cu-layer
—> a gradual build-up of internal {111}facets.
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Diamond, Zincblende and Wurtzite:
Ibach S.19-32

Oberflachendefekte:
Ibach S. 32-54
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