. www.wwu.de/Physik.FT /Forschung/agrohlfin
. Elektronenstrukturtheorie ’ LR

|

Winens-Unversitit - Elektronische, magnetische und optische Eigenschaften von nanoskaligen Strukturen
Prof. Dr. M. Rohlfing und Prof. Dr. P. Kruger, Institut fiuir Festkorpertheorie

achelor- und Masterarbeiten

rstoffatom als Ausgangspunkt

Reale Systeme bestehen meist aus vielen Atomen (Elektronen und Kernen) Die konkrete Ausgestaltung und der Umfang der nachfolgenden Themen hangen davon ab, ob
e Das einfachste Beispiel hierfiir ist das Wasserstoffatom mit einem Elektron und einem Kern sie im Bachelor- oder Masterstudiengang bearbeitet werden.
Bekannt aus der Vorlesung: Das Elektron im Kernpotential wird durch die folgende Schro- Adsorbierte Monolagen mit Gitterfehlan- Reflektivitit von Adsorbatschichten
dingergleichung (SG) beschrieben: passung e Adsorbierte Molekiile auf Metalloberflache
, e Adsorbatschicht und Substratmaterial ha- e Metall: perfekte Lichtreflexion
¢ ) b(r) = Eb(r) ben unterschiedliche Gitterkonstante e Molekulare Schicht: Lichtabsorption
dmegr o Wettstreit zwischen lokaler und globaler e Welche optischen Eigenschaften hat das
Energetik kombinierte System?
Losen der SG ergibt Eigenwerte E,, = —% (Energien) und Eigenfunktionen ,,;,,, (7, v, ©) e Welche grolflachige Struktur? Musterbil- e Methodik: Elektrodynamik und Grenzfla-
(Wellenfunktionen bzw. Zustande) der Elektronen im Wasserstoffatom: dung? chenphysik
En e Methodik: Techniken der Molekulardyna-
I mik und Optimierung Optische Spektren von Polymeren
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Transport/elektronische  Eigenschaften tensiv untersucht
‘ von Nanost.rukturen: Anwendung der o Qptische Spektroskopie liefert Informatio-
2 streutheoretischen Methode nen iiber geometrischen Aufbau und elek-

o Methode erlaubt es, nanoskalige Systeme tronische Anregungen
ohne periodische Randbedingungen zu be- ¢ Theoretische Untersuchun ol fii
gen essentiell tur
1s 28 2pX 2py 2pZ handeln, z.B. Untersuchung des Transports Interpretation von Messungen
durch Tunnelbarrieren oder Nanodrahte e Berechnung der optischen Eigenschaften
- e Zunachst: Untersuchung von Modellsyste- von ausgewshl it Vielteil-
gewahlten Polymeren mit Vielteil
r Elektronenstrukturtheorie men (Potentialwall, Doppelbarriere) chenstdrungstheorie
e Prinzipiell muss zur Beschreibung eines Systems mit Ng Elektronen und Nx Atomkernen ¢ AUCh" Streuung von Elektronen an Beriicksichtigung des Einflusses von Exzi-
die SG fiir das Vielteilchenproblem gelost werden: Festkdrperober-/grenzflachen berechenbar tonen (Elektron-Loch-Paaren)
Ng 2 1 2 Ng Ng | e Elektron-Loch-Anregungen in einem Tight-Binding-Maodell
H = Py L2 >‘ h e Methodische Weiterentwicklung der Vielteilchenstorungstheorie
= 2m 2dmeo o j’:417 T — 7yl ¢ Weyl-Halbmetalle
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Spin-Bahn-Kopplung bei adsorbatbedeckten Halbleiteroberflachen
Van-der-Waals Wechselwirkung zwischen harmonischen Oszillatoren
Ab-initio Untersuchungen des topologischen Isolators BiySes =
Modelluntersuchungen von Trionen: korrelierte Dreiteilchenzustinde j
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e Einfache Modelle dienen zur Einarbeitung in die Thematik (zum Beispiel ,, Tight-Binding"
als Modell fiir quantenmechanische Bindung)
e Das Vielteilchenproblem wird auf ein effektives Einteilchenproblem reduziert:

e A Adsorbate auf Graphen und auf Metalloberflachen
(Qm +V(r)+ Z> Vn) = €n|thn) = €n, |Un) Spinphysik in diinnen Bleischichten

= ,,no[male“ SG, aber mit komplizierterem periodischen Potential V() und zusatzlichem onen In Festkﬁrpern

Term X2, der Vielteilcheneffekte beriicksichtigt. Losung ergibt wieder Energien ¢,, und Zu-
stande |1,,) der Elektronen Silizi
n : nzium
e Ab initio-Methoden (z.B. Dichtefunktionaltheorie, Vielteilchenstérungstheorie): Losen der odische Anordnung der Atome Geometrie
Schrodingergleichung fiir ein Vielteilchenproblem ohne Modellparameter e Energieniveaus im Atom — Ener- Einheitszelle Oberfliche

giebander im Festkorper

e Struktur im Realraum — elektronische
Struktur im k-Raum

e Besonders interessant: Oberflachen
Fehlende Bindungspartner = neue

quantenmechanische Zustinde Elektronische und optische Eigenschaften
e Elektronische Struktur bestimmt opti- Bandstruktur Oberflichenzustinde

anische) Molekiile sche Eigenschaften Py— 21‘“%
e Erzeugung von Exzitonen (Elektron- : R N
Loch-Paaren) durch optische Anre- 7 s WHHI % -
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Festkorper: unendlich ausgedehnt, peri-

e Durch Minimierung der Gesamtenergie in Abhangigkeit von den Atomkoordinaten lasst sich
die geometrische Struktur eines Systems berechnen

e Berechenbare Eigenschaften: Energie der Elektronen (Bandstruktur, Zustandsdichte), La-
dungsdichte (Aufenthaltswahrscheinlichkeit), optische Absorptionsspektren, optimale Geo-
metrie, ...

e Molekiile bilden endliche Anzahl von Bindungen aus
= Zustande (Molekiilorbitale) mit anderen Eigenschaften als im Atom
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L DA+GdW e Potentialgradient an Oberflaiche + Spin-Bahn- e R
Wechselwirkung Wi Al
e Kontaktierung mit etablierten Materialien (Silber- oder Goldelektroden) mdglich — spinpolarisierte, aufgespaltene Zustande S
e Energetik kann durch Adsorption auf einem Substrat grundlegend verandert werden und e Trennung nach Spin-up und Spin-down Y. :
bietet Ansatzpunkte fiir gezielte Manipulation (z. B. STM) o Besonders stark bei schweren Elementen . : >
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. . o 14 — Stromleitung nur an der Oberflache
e Herausforderungen beim Verstandnis schon bei einfachen Strukturen b -o02} Q//\ . . 5 . .
. /) e Lineare Dispersion aus Dirac-Gleichung be-
(z. B. Molekiil auf glattem Substrat) 04 oI N . .
— Sehr verschiedene Stoffe (metallisches Substrat, halbleitendes Molekiil und isolierendes | | S @nnt — Dirac-Fermionen
r ver n m r n n ren _ vw/\\W _ _ .
ehr verschiedene Stoffe (metallisches Substrat, halbleitendes Molekiil und isolierendes 06 \/)/ﬁ//;\\\\’ d e Fester Zusammenhang von Bewegungsrich-

Vakuum) miissen gemeinsam beschrieben werden K r L

tung und Spin (Helizitat)



