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Elektronische, magnetische und optische Eigenschaften von nanoskaligen Strukturen
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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- Elektronische Struktur einer Graphen-
dingergleichung (SG) beschrieben: passung Bilage
e Adsorbatschicht und Substratmaterial ha- e Graphen Monolage: Dirac-Zustande ohne
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¢ ) b(r) = Eb(r) ben unterschiedliche Gitterkonstante Bandliicke
dmegr e Wettstreit zwischen lokaler und globaler e Bilage: offnet sich die Bandliicke?
Energetik e Abhangigkeit vom Drehwinkel zueinander
Losen der SG ergibt Eigenwerte E,, = —% (Energien) und Eigenfunktionen ,,;,,, (7, v, ©) e Welche groldflachige Struktur? Musterbil- e Methodik: Tight-binding Modell
(Wellenfunktionen bzw. Zustande) der Elektronen im Wasserstoffatom: dung?
En e Methodik: Techniken der Molekulardyna- Moiré Exzitonen in TMDC Hetero-
I mik und Optimierung Bilagen
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Valley Zeeman Effect in Ubergangsdime- . .
tallchalk mensionale Halbleiter
2 ‘ al\/cl 3 fc)fgledm eg L die elektroni. ® Hetero-Bilage, z.B. WSy auf MoSs
* Maghetie der DECINTIUSSEN e CIeKtionl™ o Moiré-Muster durch  Verschiebung und

schen und optischen Eigenschaften Drehwinkel zwischen den Schichten

* Ber.echnung des.spmabhang|gen und. des e Ladungstransfer-Exziton: Elektron auf der
orbitalen magnetischen Momentes zur Be- . .
einen, Loch auf der anderen Schicht.

stimmung des g-Faktors Mothodil. EffektiM el i B
o Methodik:  Quantenmechanik  (Berry- e Methodik: Effektiv-Massen-Modell fiir Ex

r Elektronenstrukturtheorie Phase) zitonen.
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e Prinzipiell muss zur Beschreibung eines Systems mit Ng Elektronen und Ngx Atomkernen

die SG fiir das Vielteilchenproblem gelost werden: e Elektron-Loch-Anregungen in einem Tight-Binding-Modell
e Methodische Weiterentwicklung der Vielteilchenstorungstheorie
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= =1 ll;ll,’ 7= Van-der-Waals Wechselwirkung zwischen harmonischen Oszillatoren
Ab-initio Untersuchungen des topologischen Isolators Bi>Ses
e Einfache Modelle dienen zur Einarbeitung in die Thematik (zum Beispiel ,, Tight-Binding" Modelluntersuchungen von Trionen: korrelierte Dreiteilchenzustande [
als Modell fiir quantenmechanische Bindung) Elektronische Struktur von Dichalkogeniden ’
e Das Vielteilchenproblem wird auf ein effektives Einteilchenproblem reduziert: Adsorbate auf Graphen und auf Metalloberflachen
Spinphysik in diinnen Bleischichten
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= ,,normale” SG, aber mit komplizierterem periodischen Potential V' (7) und zusatzlichem Festkorper: unendlich ausgedehnt, peri-

Term X, der Vielteilcheneffekte beriicksichtigt. Lésung ergibt wieder Energien ¢,, und Zu- odische Anordnung der Atome Geometrie Silizium
Stén_de. |¢n> der Elektronen _ _ _ _ _ B _ - O Energieniveaus im Atom — Ener- Einheitszelle Oberflache
e Ab initio-Methoden (z.B. Dichtefunktionaltheorie, Vielteilchenstorungstheorie): Losen der siebinder im Festkérper
Schrodingergleichung fiir ein Vielteilchenproblem ohne Modellparameter e Struktur im Realraum —s elektronische
e Durch Minimierung der Gesamtenergie in Abhangigkeit von den Atomkoordinaten |3sst 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 Blndgngspartnef — neue | _ _ iy
dungsdichte (Aufenthaltswahrscheinlichkeit), optische Absorptionsspektren, optimale Geo- quantenmechanlsche Zustapde | Elektronische und optische Eigenschatten
metrie. ... e Elektronische Struktur bestimmt opti- Bandstruktur Oberflichenzustinde -,
sche Eigenschaften | e 21‘“%
) > e Erzeugung von Exzitonen (Elektron- ! ST Dy
anlsche) Molekiile Loch-Paaren) durch optische Anre- e OMHI u r
] = HH‘ HHHI Q¢
gungen : b . Y

e Molekiile bilden endliche Anzahl von Bindungen aus s
— Zustande (Molekiilorbitale) mit anderen Eigenschaften als im Atom 7 NG

e Ungeahntes Potenzial fiir zukiinftige (opto)elektronische Anwendungen (Lichtemission, Pho- 5 ' %
tovoltaik, molekulare Schalter, Sensoren, Einzelelektronen-Transistoren, Spintronik) T Mo o

e Besonders das hochste besetzte (HOMO) und das niedrigste unbesetzte (LUMO) Orbital Grundlagenforschung fiir A X of
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PTCDA Ladungsdichte

= Gas-Phase PTCDA ) PTCDA/Ag(111)
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2 ] e Potentialgradient an Oberfliche + Spin-Bahn- e R
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— spinpolarisierte, aufgespaltene Zustande .
e Trennung nach Spin-up und Spin-down E
e Kontaktierung mit etablierten Materialien (Silber- oder Goldelektroden) maglich e Besonders stark bei schweren Elementen o S
e Energetik kann durch Adsorption auf einem Substrat grundlegend verdndert werden und e Vergleich von Modellstudien und realen Systemen ; Dzl
bietet Ansatzpunkte fiir gezielte Manipulation (z. B. STM) ﬁ% = e
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— Stromleitung nur an der Oberflache
e Lineare Dispersion aus Dirac-Gleichung be-

e Herausforderungen beim Verstandnis schon bei einfachen Strukturen %annt — Dirac-Fermionen
(z. B. Molekiil auf glattem Substrat) e Fester Zusammenhang von Bewegungsrich-

— Sehr verschiedene Stoffe (metallisches Substrat, halbleitendes Molekiil und isolierendes . tung und Spin (Helizitat)
Vakuum) miissen gemeinsam beschrieben werden
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