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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- o _
dingergleichung (SG) beschrieben: Adsorbierte Monolagen mit Gitterfehlan- Optoelektronik unter Druck und Verzer-
passung rung
o2 e Adsorbatschicht und Substratmaterial ha- e Zusammenhang zwischen Belastung und
47Teor) w(r) = Ey(r) ben unterschiedliche Gitterkonstante Verformung __
o Wettstreit zwischen lokaler und globaler e Auswirkungen auf optische Ubergange
. _ , _ : , Energetik e Grenzen des linearen Verhaltens
Ldsen der SG.erglbt Elgenwette En = _% (Energ!en) und Eigenfunktionen v,,.,,, (r, 9, 9) e Welche grolflachige Struktur? Musterbil- e Methodik: Dichtefunktionaltheorie und
(Wellenfunktionen bzw. Zustande) der Elektronen im Wasserstoffatom: dune? Vielteilchenstd theori
- gl | ielteilchenstorungstheorie
A " e Methodik: Techniken der Molekulardyna-
;T mik und Optimierung Moiré Exzitonen in TMDC Hetero-
3 Bilagen
‘ . ” . Molekulare Adsorbate auf Oberflaichen e Transition-Metal Dichalcogenides: zweidi-
2 und 2D-Monolagen mensionale Halbleiter
e Struktur und Dynamik e Hetero-Bilage, z.B. WSy auf MoS,
e optoelektronische Eigenschaften e Moiré-Muster durch Verschiebung und
Is 2s 2pX 2py 2pz e Substrat-Adsorbat-Kopplung Drehwinkel zwischen den Schichten
e Methodik: Dichtefunktionaltheorie und ge- e Ladungstransfer-Exziton: Elektron auf der
E eignete Modellierung einen, Loch auf der anderen Schicht.
r Elektronenstrukturtheorie e Methodik: Effektiv-Massen-Modell fiir Ex-
zitonen.

e Prinzipiell muss zur Beschreibung eines Systems mit Ng Elektronen und N Atomkernen
die SG fiir das Vielteilchenproblem gelost werden:

e Elektron-Loch-Anregungen in einem Tight-Binding-Maodell
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[#l Van-der-Waals Wechselwirkung zwischen harmonischen Oszillatoren
Ab-initio Untersuchungen des topologischen Isolators Bi>Ses 5=
Modelluntersuchungen von Trionen: korrelierte Dreiteilchenzustinde |
Elektronische Struktur von Dichalkogeniden

Adsorbate auf Graphen und auf Metalloberflachen

Spinphysik in diinnen Bleischichten

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:
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= ,normale” SG, aber mit komplizierterem periodischen Potential V' (7) und zusatzlichem Festkérper: unendlich ausgedehnt, peri-

Te"rm Y., der Vielteilcheneffekte beriicksichtigt. Losung ergibt wieder Energien ¢,, und Zu- odische Anordnung der Atome | Silizium
stande [v,,) der Elektronen Geometrie
e Ab initio-Methoden (z.B. Dichtefunktionaltheorie, Vielteilchenstérungstheorie): Lésen der | | ® Energieniveaus im Atom — Ener- Einheitszelle Obertliche
Schrodingergleichung fiir ein Vielteilchenproblem ohne Modellparameter giebander im Festkorper
e Struktur im Realraum — elektronische
e Durch Minimierung der Gesamtenergie in Abhangigkeit von den Atomkoordinaten lasst sich Struktur im k-Raum
die geometrische Struktur eines SyStemS berechnen e Besonders interessant: Oberflachen
e Berechenbare Eigenschaften: Energie der Elektronen (Bandstruktur, Zustandsdichte), La- Fehlende Bindungspartner = neue . . .
dungsdichte (Aufenthaltswahrscheinlichkeit), optische Absorptionsspektren, optimale Geo- quantenmechanische Zustinde Elektronische und optische Eigenschaften
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= Zustiande (Molekiilorbitale) mit anderen Eigenschaften als im Atom o exemplarisch: Silizium — meist ver- @ 7 Sssmmef OPtisches Spektrum
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e Besonders das hochste besetzte (HOMO) und das niedrigste unbesetzte (LUMO) Orbital Grund| forsch P 1 -
sind interessant rundiagentorscning tur - ' S /e
elektronische und optische 02 + 6 & 10

Bauelemente

PTCDA Ladungsdichte

. = Gas-Phase ETCDA ) PTCDA/Ag(111) _
[ >
> — 9, . ..
> E = ensionale Materialien
: = a8 - .
& e Ubergangsmetall-Dichalkogenide (MoS; etc.) _
2 = il .- : _ Vacuum Si0, (€=3.9)
= 0 -2 W e Zweidimensionale Monolagen (< 1 nm dick) |
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e halbleitend, mit charakteristischer Spin-Struktur | = .
e Kontaktierung mit etablierten Materialien (Silber- oder Goldelektroden) moglich e Intralagen- und Interlagen-Exzitonen = opti- «| < B %30
e Energetik kann durch Adsorption auf einem Substrat grundlegend verandert werden und sche Eigenschaften 2| A i—gg ©
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— Stromleitung nur an der Oberflache
e Lineare Dispersion aus Dirac-Gleichung be-
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e Herausforderungen beim Verstandnis schon bei einfachen Strukturen

(z. B. Molekiil auf glattem Substrat) kannt — Dirac-Fermionen |
= Sehr verschiedene Stoffe (metallisches Substrat, halbleitendes Molekiil und isolierendes L o Fester Zusar.nmenh?r?g" von Bewegungsrich-
Vakuum) miissen gemeinsam beschrieben werden tung und Spin (Helizitat)
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