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1 Theoretische Grundlagen
1.1 Das Bindermodell[3]

Elektronische Energiezustéinde in einem Einkristall lassen sich durch das Modell ei-
nes Elektrons in einem periodischen Potential beschreiben.

Die Atomorbitale jedes Atoms sind gemifi dem Pauli-Prinzip mit je zwei Elektro-
nen mit antiparallelem Spin gefiillt. Diese Elektronen sind im Atomrumpf lokalisiert
und tragen nicht zur Leitung bei. Nur die Elektronen in der Valenzschale sind durch
Wechselwirkung mit den Nachbaratomen delokalisiert. Bei Isolatoren und Halbleitern
ist diese voll besetzt. Allgemein kann dieses Prinzip durch die sogenannte Fermi-
Energie quantifiziert werden, welche die maximale Energie ist, die ein Teilchen in
einem System ununterscheidbarer Fermionen im Grundzustand bei 7' = 0K haben
kann. Unterhalb dieser Energie sind (bei T = 0K) alle Niveaus voll besetzt, oberhalb
davon sind sie leer.

Lost man die stationdre Schrodingergleichung fiir ein Elektron im periodischen Po-
tential, so stellt man fest, dass fiir die Elektronen nur (quasikontinuierliche) Energi-
en in bestimmten Intervallen erlaubt sind. Diese Intervalle werden Energiebénder
genannt. Zwischen dem Valenzband und dem energetisch dariiber liegenden Lei-
tungsband befindet sich bei Halbleitern und Isolatoren eine Bandliicke (siehe Abb.
). Diese Bandliicke kann bei Halbleitern durch Energiezufuhr (Wirme oder elek-
trische Spannung) {iberwunden werden, sodass die elektrische Leitung einsetzt. Bei
Metallen tiberlappt das Valenzband mit dem Leitungsband, was ihre gute elektrische
Leitfahigkeit erklirt. Die Fermi-Energie befindet sich bei Halbleitern und Isolatoren
etwa in der Mitte der Bandliicke und kann bei Halbleitern durch Dotierung in Rich-
tung des Valenzbandes oder des Leitungsbandes verschoben werden.
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Abbildung 1: Schematische Darstellung der Bandliicke und der Fermienergie fiir Me-
talle, Halbleiter und Isolatoren [4]



1.2 Der Tunneleffekt [5]

FEin wichtiges eindimensionales Potentialproblem der Quantenmechanik ist die Po-
tentialbarriere. Sie ist in Abb. [2] schematisch dargestellt.
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Abbildung 2: Schematische Darstellung der Wellenfunktion an einer Potentialbarriere

Lost man die stationédre Schrodingergleichung fiir eine rechteckférmige Potential-
barriere der Hohe V und Breite a fiir ein von links einfallendes Teilchen mit Masse
m und Energie F, (0 < E < Vp), so erhilt man fiir die Transmissionswahrschein-
lichkeit:

(1)

2 - F
T x exp <2am(VO)>

h

Dies fithrt zu einem messbaren Tunnelstrom. Dieser Effekt wird Tunneleffekt ge-
nannt und ist ein rein quantenphysikalisches Phinomen - ein klassisches Teilchen
mit Energie E wére nicht in der Lage, die Potentialbarriere zu iiberwinden.

1.3 Das Rastertunnelmikroskopl]]

In einem Rastertunnelmikroskop macht man sich den Tunneleffekt zunutze. Eine
Metallspitze wird an die Oberfliche der zu untersuchenden Probe bis auf eine kleine
Entfernug (< Inm) angenédhert. Zwischen Metallspitze und Probe liegt eine Span-
nung an. Die diinne Luftschicht zwischen Spitze und Probe stellt hier die Poten-
tialbarriere dar, durch die Elektronen tunneln kénnen. Dies kann als Tunnelstrom
gemessen werden, welcher proportional zur Transmissionswahrscheinlichkeit (Gl.
ist. Die Probenoberfliche muss dazu natiirlich elektrisch leitfahig sein.

Mit der Spitze wird die Probe rasterférmig abgefahren, wodurch eine atomare Auflésung
(> 1A) der Oberflichenstruktur erreicht werden kann. Die Auflésung hingt jedoch
stark von der Qualitédt der Spitze ab: sie sollte nach Moglichkeit an ihrem Ende aus
nur einem Atom bestehen.

Da der Tunnelstrom nach Gl. [Ifexponentiell mit groferer Entfernung abnimmt, fithrt
eine Anderung des Abstandes zwischen Spitze und Probe um 1A zu einer Anderung
des Tunnelstroms um etwa eine Groflenordnung. Durch Messung des Tunnelstroms
in Abhéngigkeit des Ortes der Spitze kann man also ein dreidimensionales Bild der
Oberflichenstruktur aufnehmen.

Im Constant Current Mode wird der Tunnelstrom durch Regelung des Abstandes
zwischen Spitze und Probe konstant gehalten. So bildet man die Zustandsdichte am
Fermi-Niveau ab, welche als Topographie der Oberfléche interpretiert werden kann.



Im Constant Height Mode wird die Spitze in einer konstanten Hohe iiber die
Oberfliche bewegt und dabei der Tunnelstrom gemessen. Diese Messmethode eig-
net sich nur fiir atomar glatte Oberfliichen (Gefahr des Spitzen-Proben-Kontaktes),
erlaubt jedoch ein Abtasten der Probe mit hoher Geschwindigkeit.

1.4 Gitterstruktur [1]

Die in diesem Versuch untersuchten Feststoffe sind Einkristalle, das heifit dass die
Position der Atome im Kristall durch ein periodisches Gitter von Raumpunkten be-
schrieben werden kann. Kann ein solches Gitter durch Translation einer sogenannten
Einheitszelle konstruiert werden, so spricht man von einem Translationsgitter. Die
Seitenldngen der Elementarzelle heilen Gitterkonstanten.

Graphit, eine natiirlich vorkommende Form des Kohlenstoffs, ist ein Halbmetall
und aus einatomigen Schichten (Graphen genannt) aufgebaut, innerhalb derer die
Kohlenstoffatome hexagonal angeordnet sind. Innerhalb der Schichten ist Graphit
elektrisch leitend, orthogonal dazu ist es ein Isolator.

Die Sechsecke zweier benachbarter Graphenschichten sind so gegeneinander versetzt,
dass ein Atom in seiner Nachbarschicht entweder auf Hohe einer Leerstelle (8-Atom)
oder eines anderen Atoms ist (a-Atom, sieche Abb. . Die verschiedenen Bindungs-
verhéltnisse sorgen dafiir, dass die Elektronen der a-Atome eine niedrigere Energie
haben als die der g-Atome. Dadurch wird an den [-Atomen ein héherer Tunnel-
strom gemessen, was bei der Rastertunnelmikroskopie zu einer eher Dreieckférmigen
Struktur im Bild fiihrt.

Abbildung 3: Gitterstruktur des Graphits[7]

Gold Dbesitzt als Metall keine Bandliicke, sodass sich Elektronen zwischen den Va-
lenzbandern der Atome bewegen kénnen. Mit dem Rastertunnelmikroskop kann da-
her nur die Elektronendichte der hochstbesetzten Zustinde dieses Bandes betrachtet
werden, deren Modulationen typischerweise in einer GréBenordnung um 0.1A liegen.
Daher kann in diesem Versuch keine atomare Auflosung der Goldoberfldche erwartet
werden.



Molybdénsulfid (MoS,) besteht, dhnlich wie Graphit, aus Schichten. Dabei wech-
seln sich Schwefel- und Molybdénschichten ab. MoSs ist ein Halbleiter. Je nachdem,
ob eine positive oder negative Spannung an der Spitze des Rastertunnelmikroskops
angelegt wird, erhélt man daher zwei unterschiedliche Bilder: Bei negativer Spannung
tunneln Elektronen von der Spitze ins Valenzband des MoSs, bei positiver Spannung
tunneln Elektronen aus dem Leitungsband in die Spitze.



2 Versuchsaufbau und -durchfiithrung
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Abbildung 4: Schematischer Aufbau des Rastertunnelmikroskops [§]

In diesem Versuch wird das Rastertunnelmikroskop Easyscan 2 der Firma Nanosurf
verwendet. Der Messkopf ist schwingungsgeddmpft gelagert und mit einer Steue-
rungseinheit verbunden. Die Steuerungseinheit ist mit einem PC verbunden, an dem
mit der Software Easyscan 2 einerseits die Regelparameter fiir den Messkopf einge-
stellt und andererseits die aus den Messdaten zusammengesetzten Aufnahmen der
Oberflachenstruktur der Probe betrachtet werden.

Am Messkopf befindet sich eine Vertiefung, in die als Probenhalterung ein Metallzy-
linder mit Magnet eingelegt werden kann. Mit diesem Magnet werden die zu unter-
suchenden Proben am Zylinder befestigt.

Dem Versuch liegt eine mit Schaumstoff beklebte Pappkiste bei, die, iber den Mes-
skopf gestellt, der Schalldimpfung des Aufbaus dienen soll.

Als Tastspitze dient ein Platin-Iridium-Draht, aus dem mit Hilfe einer Schneidezange
durch gleichzeitiges zudriicken und wegziehen der Zange eine sehr diinne (moglichst
einatomige) Spitze hergestellt werden kann.

Der Abstand zwischen Spitze und Probe kann am PC manuell grobverstellt und
durch die automatische Anndherungsfunktion der Software fein eingestellt werden.
Der Zielabstand der Anniherungsfunktion kann durch Einstellung der Spannung zwi-
schen Spitze und Probe sowie der Tunnelstromschwellstromstérke eingestellt werden.
Nach erfolgter Feinannidherung kann durch eine Kontrollleuchte an der Steuerungs-
einheit iiberpriift werden, ob die Anniaherung erfolgreich war.

Die rasterformige Abtastung der Probenoberfléche erfolgt automatisch. Hierbei kann



der zu vermessende Bereich, die Geschwindigkeit, die Anzahl der Bildpunkte pro Ra-
sterlinie und die Rotation des am PC erzeugten Bildes eingestellt werden.

Es liegen zur Untersuchung drei verschiedene Proben bereit: Graphit, Goldfolie und
Molybdénsulfid. Zu jeder Probe werden mit dem Rastertunnelmikroskop Aufnahmen
der Oberflichenstruktur in verschiedenen Bildgréfien aufgenommen.

Die Graphit- und die Molybdénsulfidprobe kénnen mit Tesafilm abgezogen werden,
um eine glatte Oberfliche zu erreichen.

Zur préazisen Einstellung der Position der Spitze dienen Piezostellelemente. Diese
bestehen aus einem sogenannten Piezokristall, dessen Eigenschaft, sich unter einer
angelegten Spannung zu verformen, ausgenutzt wird um die Position der Nadel im
Pikometer-Bereich einstellen zu kénnen.

Zur Datenauswertung wird die Software WSxM [9] verwendet, die es erlaubt, das
aufgenommene Bild durch Fouriertransformation in den k-Raum zu transformieren,
wo es von storenden Frequenzen befreit und zuriicktransformiert werden kann.



3 Auswertung

In der Auswertung beschréinken wir uns auf Bilder von brauchbarer Qualitét.

3.1 Graphit

Fiir die Messungen von Graphit haben wir einen Spitzenstrom von 1 nA und eine
Spannung von 49 mV gewihlt. Wir maflen eine Linie in 26 ms und nahmen 128 Pixel
pro Linie auf.

a) 3D Aufnahme einer Fliche mit b) 2D Aufnahme einer Fléche von
Seitenlinge 591 nm 111 nm?

c) 2D Aufnahme einer Fliche von d) Ein sehr gut aufgelostes Bild mit ei-
13.3 nm? ner Kantenldnge von rund 3 nm

In den obigen beiden Bildern ¢ und d, kann man die atomare Struktur bereits sehr
gut erahnen. Um ein noch schirferes Bild fiir die Auswertung zu erhalten, wurde



eine Filterung im Fourierraum durchgefiihrt. Die folgenden Bilder beschreiben den
Prozess der Filterung:

a) Das zu filternde Bild b) Die Fouriertransformierte ungefiltert

—-—

8099999744 {1/m}

c) Gefilterte Fouriertransformation d) Riicktransformiertes, gefiltertes Bild

Abbildung 6: Der Filterprozess in 4 Bildern zusammengefasst.



3.1.1 Bestimmung der Gitterkonstanten

Wir kénnen nun mit Zuhilfenahme von Bild [6d] die Gitterkonstante von Graphit
K bestimmen. Hierfiir haben wir verschiedene Bilder aus unserem Datenrepertoire
mit WSzM gefiltert und mit der eingebetteten Profilfunktion von WSxM vermessen.
Weitere Bilder finden sich im Anhang unter [5.1
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b) Das Hshenprofil zu Bild

a) Eine Gefilterte Aufnahme von Gra-
phit aus dem Rastertunnelmikroskop

Abbildung 7: Eines von vielen Beispielen zur Vermessung der Gitterkonstante

So, wie in [7] gezeigt, wurden 14 verschiedene Stichproben gemacht. Die Gitterkon-
stante errechnet sich dann aus der gemessenen Strecke zwischen zwei Maxima, geteilt
durch die Anzahl aller Maxima in diesem Bereich, sprich:

_ax

G="—F (2)

Wir konnten aus Tabelle [I| (im Anhang) einen Mittelwert G sowie den Statistischen
Fehler auf den Mittelwert bestimmen. Die Formel fiir den Fehler lautet:

N (G —ay)?
o= | R ®)

Als Gitterkonstante wurde dann der folgende Wert bestimmt:

GGraphit = (27 == O, 11)A (4)
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3.2 Gold

Fiir Gold haben wir die anliegende Spannung zwischen Sitze und Probe auf 0.6 V
erhoht und den Strom auf 0.2 nA reduziert um ein ”besseres” Bild zu bekommen.
Wir nahmen 128 Pixel / Linie auf wobei eine Linie in 0.1 s abgefahren wurde. Mit
der halbwegs annehmbaren Spitze konnten wir die folgenden Bilder aufnehmen:

a) Eine Aufnahme der Goldprobe in 3D darge- b) Eine Aufnahme der Goldprobe in 3D darge-
stellt 500 nm X 500 nm stellt 250 nm X 250 nm

c) Eine Aufnahme der Goldprobe in 3D darge-
stellt 128 nm X 128 nm

Abbildung 8: Anndherung an die Goldprobe.

Es ist uns aufgrund von mangelnden Vergleichen nicht méglich zu determinieren, ob
diese Bilder etwas taugen. Es war bei der Goldprobe ohnehin keine atomare Auflésung
zu erwarten . Bei dem Versuch noch né&her heran zu zoomen sind uns leider keine
brauchbaren Aufahmen mehr gelungen. Daher belieffen wir es bei einem minimalen
Ausschnitt von ~ 100 nm.
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3.3 Molybdéansulfid (MoS2)

Trotz vieler Versuche, ein klares Bild unserer Molybdénsulfid Probe zu machen haben
wir lediglich die folgenden zwei Bilder bei verschiedenen Spannungen aufgenommen.
Allerdings sei zu erwahnen, dass die Probe bereits sehr abgenutzt und lediglich ein
Rest MoSs auf der Klebefliche aufzufinden und quasi unmoglich mit der Spitze an-
zufahren war.

Wir verwendeten Spannungen von £80 mV und einen Strom von 40.5 nA

|

a) Eine Versuchte Aufnahme von MoSz mit positiver Spannung und Strom

b) Eine Versuchte Aufnahme von MoS;
mit negativer Spannung und Strom

Abbildung 9: Zwei sich doch recht &hnliche Bilder von MoSs jedoch bei unterschied-
licher Polung

Die Ahnlichkeit dieser Bilder lisst darauf schlieBen, dass entweder unsere Spitze
kaputt ging oder wie bereits oben erwihnt wir nicht die Probe sondern den Kleber
eben jener gemessen haben. Zudem fehlte uns die Zeit und das Material um eine
neue Spitze fiir neue Messungen zu ”ziehen”.
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4 Zusammenfassung und Diskussion

Im ersten Versuchsteil konnte anhand der gefilterten Bilder die Gitterkonstante fiir
Graphit auf

GGraphit = (27 == 0, ].1) A
bestimmt werden. Der Literaturwert aus [I0] betrigt:
GG’raphitL“ = 2, 463 A

Die Messwerte bestéitigen also den Literaturwert in drei Standardabweichungen un-
seres Fehlers.

Die meist doch eher schlechte Qualitéit der Bilder lisst sich sehr wahrscheinlich auf
einen unzureichenden Spitzen-Radius zuriickfithren. Hat eine Spitze mehr als nur ein
Atom oder gar zwei Spitzen, so ist der aufgezeichnete Tunnelstrom verfilscht und
somit die Ergebnisse nicht wahrheitsgemés.

Wie bereits in [3.3 beschreiben, war es uns nicht méglich ein gescheites Bild von MoS,
aufzunehmen. Dies lag in erster Linie an mangelndem Material sowie an der quasi
nicht vorhandenen Probe.

Im grofien und ganzen sei jedoch gesagt, dass, wenn die beiden vorherigen Punkte
eliminiert werden konnten, mit dem Rastertunnelmikroskop gute Ergebnisse zur Be-
stimmung von Gitterkonstanten sowie zur Erforschung von Oberflichenstrukturen
erreicht werden kénnen.
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5 Anhang

AX N | G; G -G
[nm] [A [A]
2,004 6 | 3,340 0,321
2,237 8 | 2,796 0,001
2,258 8 | 2,823 0,002
2,195 8 | 2,744 0,001
1,196 4 | 2,990 0,047
0,857 3 | 2,857 0,007
1,234 4 | 3,085 0,097
0,850 3 | 2,833 0,004
0,419 2 | 2,095 0,460
1,023 3 | 3,410 0,405
0,503 2 | 2,515 0,067
0,480 2 | 2,400 0,140
0,423 2 | 2,115 0,434
0,848 3 | 2,827 0,003

Tabelle 1: unsere Messergebnisse aus den Einzelmessungen zur Bestimmung der Git-
terkonstanten von Graphit
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5.1 Weitere Bilder die zur Auswertung verwendet wurden

Abbildung 10: Weitere Bilder die zur Auswertung herangezogen wurden.
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