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Zusammenfassung

In dieser Bachelorarbeit wird das Tunnelverhalten der w-Elektronen in Gra-
phen untersucht. Diese werden einem Storpotential ausgesetzt. Wir berechnen
die lokale Zustandsdichte (LDOS) iiber Greensche Funktionen in einem Tight-
Binding-Modell. Diese wird im Limes verschiedener Absténde zur Graphenebene
betrachtet und ein Bezug zur Rastertunnelspektroskopie wird hergestellt. Schlief3-
lich wird der Einfluss der Storstelle auf die LDOS analysiert. Das Resultat ist die,
im STS-Experiment messbare, Erhohung der lokalen Zustandsdichte fiir Elek-
tronenzustdnde mit endlichen Impulsen. Dieser Zusammenhang wird analytisch

nachvollzogen.
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1 Einleitung

Bis zum Jahr 2004 wurde die Existenz isolierter 2D-Materialien fiir unmoglich gehalten[1].
Diese Annahme geht auf Landau und Peierls zuriick. Sie postulierten die Instabilitét
dieser Materialen aufgrund thermischer Fluktuationen[2]. Umso grofer war die Uberra-
schung, als A.K.Geim und K.S.Novoselov 2004 eine 2D-Schicht aus Kohlenstoffatomen,
Graphen genannt, aus einem Graphitblock durch mechanische Exfoliation isolierten[3].
Fiir diese Leistung und die folgenden umfangreichen Experimente erhielten sie 2010 den
Nobelpreis fiir Physik. Seit dem wurden eine Fiille an theoretischen und experimentel-
len Untersuchungen an Graphen durchgefiihrt. Darunter auch Rasterunnelmikroskopie
(STM) und -spektroskopie (STS). Bei diesen Verfahren wird das Graphengitter mit ei-
ner feinen metallischen Mikroskopspitze gescannt. Durch eine angelegte Spannung zwi-
schen Probe und Spitze tunneln Elektronen aus dem Gitter in die Spitze und es wird ein
Strom gemessen. Dieses sogenannte Rastertunnelmikroskop wurde 1982 von G.Binnig
und H.Rohrer erfunden und 1986 mit dem Nobelpreis der Physik ausgezeichnet. Das
Revolutionére an der Erfindung war, die Moglichkeit Atome erstmals optisch darzustel-
len. Doch auch elektronische Strukturen konnten mit dem Verfahren der Rastertunnel-
spektroskopie untersucht werden. In dieser Arbeit analysieren wir, wie sich Storstellen
im Graphen-Gitter auf das Tunnelverhalten der Elektronen auswirken und somit auf
die Messergebnisse der STS-Experimente. Motivation ist, dass in jedem realen Kristall
Defekte und Verunreinigungen sitzen, welche zu Streuungen und anderen Wechselwir-
kungen mit den Elektronen fithren. Zur Untersuchung dieser Zusammenhénge werden
wir zunéchst mit der Tight-Binding-Methode die Kristall-Wellenfunktion und die Di-
spersionsrelation bestimmen. Zusammen mit der lokalen Greenschen Funktion kénnen
wir die lokale Zustandsdichte herleiten. Diese erméglicht es uns dann, in Anwesenheit

der Storstelle, Aussagen iiber das Tunnelverhalten der Elektronen zu treffen.



2 Theoretische Grundlagen

2.1 Graphen
2.1.1 Geschichte und Eigenschaften von Graphen

Graphen ist die zweidimensionale Modifikation von Kohlenstoff. Das bedeutet es be-
steht aus einer einzigen Schicht von Kohenstoffatomen. Es bildet den Grundbaustein
kohlenstoff-basierter Materialien wie 0D-Fullerene, 1D-Nanorohren und 3D-Graphit[1].
Weiterhin zeigt es eine Vielfalt an neuartigen physikalischen Eigenschaften. An den Eck-

punkten der Brillouinzone besitzt Graphen eine lineare Dispersion. Dies hat bereit iiber

1.0

Abbildung 1: Dispersion von Graphen. An den Beriihrungspunkten bilden sich die
sogenannten Dirac-Kegel.

50 Jahre vor der Entdeckung der Physiker Wallace[4] herausgefunden, als er die elektro-
nische Bandstruktur von Graphit beschrieb. Besonders ist, dass sich in der Umgebung
dieser Punkte, der sogenannten Dirac-Punkte, das Verhalten der Elektronen/Locher
besser durch die Dirac-Gleichung als durch die Schrodinger-Gleichung beschreiben ldsst.
Hierbei zeigen die Ladungstréiger die gleichen Eigenschaften relativistischer, masseloser
Dirac-Fermionen, mit einer effektiven Lichtgeschwindigkeit von vp ~ 10°2[1]. Somit
bietet Graphen die Moglichkeit schwer zugéngliche Effekte der Quantenelektrodyna-
mik (QED) im Labor zu untersuchen. Zudem weisen die Ladungstriger in Graphen
eine sehr hohe Mobilitdt p auf von iiber 15000%[1], welche kaum eine Temperatu-

rabhéngigkeit zeigt. Aufgrund der hohen Mobilitéit der Ladungstriger ist Graphen ein



vielversprechende Alternative zu Silizium in silizium-basierter Elektronik|[1].

2.1.2 Gitterstruktur

Die Kohlenstoffatome des Graphengitters sind sp?-hybridisiert. Das bedeutet, dass sich
zwei 2p-Orbitale und das 2s-Orbital zu drei sp?-Orbitalen formieren, deren Aufent-
haltswahrscheinlichkeit in der x-y-Ebene maximal ist[5]. Diese Hybridorbitale werden
untereinander iiber o-Bindungen zusammengehalten. Das 2p.-Orbital ragt aus der Ebe-
ne heraus und bildet m-Bindungen mit anderen p,-Orbitalen. Das Kristallgitter von
Graphen ist in einer sechseckigen Honigwabenstruktur angeordnet. Das dazugehorige

Bravais-Gitter wird durch ein Dreiecksgitter mit den Gittervektoren|6]

»
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Abbildung 2: Zu sehen ist die Honigwabenstruktur des Graphengitters. Links: Die
Einheitsvektoren a; und a3 spannen das Bravaisgitter auf. Rechts: Die Einheitszelle ist
gelb unterlegt, mit den beiden Basisatomen A und B.

a 1
2 V3 ’

L a[—1
a2 =3 3 (1)
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gebildet, wobei a ~ 2,46A der Gitterkonstanten entspricht. Die durch diese Vektoren
aufgespannte Einheitszelle enthélt eine zweiatomige Basis. Jedes dieser Atome gehort
zu einem der beiden Untergitter A und B. Hierbei sind die néchsten Nachbarn der
Atome eines Untergitters jeweils drei Atome des anderen Untergitters. Die Vektoren

zu den néchsten Nachbarn sind|[6]

- a 0 - a —\/g - a \/g
— R2 - , RS -
V3 \1 2v/3 | —1 2v3 | —1
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Abbildung 3: Nachste-Nachbar-Vektoren und Gitterkonstante a.

Die Ortsvektoren der Basis-Atome sind hier definiert als

i
';Ul

nay +may; mit n,m € N (3)

A
und Rp:= R+ ﬁl. (4)

Im Folgenden verwenden wir die Schreibweise

O (R) = o(Ra) und 6" (R) := ¢(Rp). (5)
Das ebenfalls dreieckige, reziproke Gitter wird durch die Vektoren|6]

b~_27r \/3 b—»_27r \/§
G R U AR

(6)

aufgespannt. Die Brillouin-Zone (Abb. 4) ist hexagonal. Der Mittelpunkt entspricht
dem I'-Punkt mit Impuls 0. Auf dem Ecken des Hexagons sitzen die Punkte K und
K’(Dirac-Punkte)[5]. Diese werden, ausgehend vom I'-Punkt, durch die Vektoren

F=T(Y), rolr (7)
3a 0 3a \ 0

beschrieben. Betrachtet man die Bandstruktur von Graphen (siehe Abb.1), so sicht man
dass sich Leitungs- und Valenzband der m-Elektronen an den Dirac-Punkten beriihren.

Aufgrund der linearen Dispersion in ihrer Umgebung|[5]

ep = +huplk| (8)

fa

spricht man auch von Dirac-Kegeln. vp = ist die Fermigeschwindigkeit.
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Abbildung 4: Die 1.Brillouin-Zone mit den Dirac-Punkten und dem I'-Punkt. Zudem
sind die reziproken Gittervektoren eingezeichnet.

2.2 Bloch Theorem

Fiir ein periodisches Potential eines Bravais-Gitters gilt[7]
U(r+ R) = U(7), (9)

mit dem Translationsvektor des Bravais-Gitters E. Das Bloch Theorem besagt, dass
sich die (Ein-)Elektronen-Wellenfunktion des Gitters als Produkt einer ebenen Welle

und einer Funktion mit Gitterperiodizitéit beschreiben lasst

—

Ue(F) = €M up(?) mit wp(F+ B) = ug(f). (10)
Diese Losung der stationédren Schrodinger-Gleichung wird Blochwelle genannt. Dabei ist
k der Wellenvektor, der mit dem Zustand des Elektrons iiber die Dispersion assoziiert

ist. Aus (10) folgt, dass Blochwellen die Periodizitit des Gitters beriicksichtigen. Bei

einer Translation um R erhilt die Wellenfunktion lediglich einen Phasenfaktor, welcher



bei der Bildung des Betragsquadrats herausfillt

Ue(F+ R) = eiE(ﬂé)uE(F%— R) = eiEFuE(F)eiEE

— W (7)e R (11)

2.3 Tight-Binding-Methode

Im folgenden Abschnitt orientieren wir uns an dem Kapitel 10 aus[7]. Fiir Isolatoren
und Halbleiter, in denen keine frei beweglichen Elektronen verfiighar sind, lésst sich
die Wellenfunktion des Kristalls und die elektronische Bandstruktur mit der ”Tight-
Binding-Methode” berechnen. Das Wort ”tight”bezieht sich hier auf die relativ stark
gebundenen Elektronen, welche eine hohe Aufenthaltswahrscheinlichkeit in den ndheren
Umgebungen der Atome besitzen. Hierbei ist anzumerken, dass ein Elektron eine ge-
wisse Aufenthaltswahrscheinlichkeit an jedem Gitterpunkt besitzt, aufgrund eines end-
lichen Uberlapps benachbarter Atome. Da dieser Uberlapp gering ist, dhneln die Wel-
lenfunktionen an den Gitterpunkten den Orbitalfunktionen isolierter Atome. Deshalb

werden diese Wellenfunktion durch eine kleine Anzahl von Orbitalfunktionen entwickelt
W) = buou(D). (12)
Der Hamiltonoperator des Kristallgitters lautet
H = Hp + AU(T), (13)

mit dem atomaren Hamiltonoperator H 4; und der Korrektur zum Potential eines iso-
lierten Atoms AU(7), welche hier als gering angenommen wird. Weiterhin wird der

Hamiltonoperator des Kristallgitters an den Gitterpunkten durch
H ~ Hy, (14)
angendhert, dessen Eigenfunktionen den Orbitalfunktionen entsprechen
Hpson(7) = Enon (7). (15)

Der Index n bezeichnet das jeweilige Atomotbital. Da wir ein periodisches Gitterpo-

tential annehmen, miissen die Wellenfunktionen der Bloch Bedingung (10) geniigen.



Deshalb wird die Wellenfunktion als Linearkombination von N Blochwellen entwickelt
1 -1 —
Uo(F) = —= Y " RU(F— R) (16)
S Y
1 93 5
= — e’ by (7 — R). (17)
e

N ist die Anzahl der Gitterplitze. Im zweiten Schritt wurde (12) eingesetzt. Zur
Bestimmung der Eigenenergien ¢; und der Koeffizienten b, wird nun die stationére

Schrédinger-Gleichung des Kristalls
HU(r) = egUr(7) (18)
von links mit der komplex konjugierten Orbitalfunktion ¢ (7) multipliziert

[ o Hac AU = = [ 1o, ) (19

Betrachten wir die drei Terme in (19) seperat. Fiir den ersten Term gilt
1 o
-~ ; b, / d*rey, (P Hadn(F — R)
1 o ,
=F,— eZkan/d?’r (P on(F— R
N ; G (7)o (7 — R)

1 3 ok s ikR 3 ik - 3B
—Emﬁ;bn[/ Bron(oa) +3 e / Pret, (on(F— R). (20)

R+#0

Da der Uberlapp der Orbitale verschiedener Gitterpunkte gering ist, wird der letzte
Term vernachléssigt. Weiterhin gilt aufgrund der Orthogonalitit der Atomorbitale

/d3T¢jn(F)¢n(F) = Opm- (21)
Das zusammen ergibt

/ dPro, (M) Ha Uz (7) = \/LNEmbm. (22)



Analog folgt fiir den dritten Term in (19)

1 ikR * — >
5,;\/N EZ ey, / d3r¢m(f')gbn(r —R)=¢;,

1 3. ik (=
TR [ oo
g [ @6 (V) = —ghn. (23)

Der zweite Term wird zu

1 5 /3 . Y P
—= > ", [ d’re;, (MAU(F) g (T — R
m% O (F) AU (7)o (7 — R)

== Sbl [ Ero (AU, + Y [ oAU R @1

R+0

Der erste Term in (24) ist vernachléssigbar, da AU(7) laut (14) an den Gitterpunkten
verschwindet. Da die Elektronen lokalisiert sind, fillt die Welllenfunktion schnell ab
und es gilt

Z — Z n.N: néachste Nachbarn. (25)

E#O n.N.

was zusamimen
1 - -
Bror (AU PU(F) = —= Y e* Y bt(R) (26)
/ =Ty
ergibt. t(R) ist die Tunnelrate fiir niichste Nachbarn
UE) = [ o, (AU ) 27)

und § ist der Verbindungsvektor zu den ndchsten Nachbarn. Ersetzen wir die drei Terme

in (19) durch obige Ausdriicke ergibt sich eine Eigenwertgleichung
Eibm = Eubm + Y €Y b,t(R) (28)
n.N n
deren Losungen die Eigenenergien 7 und die Koeffizienten b, liefert.

2.4 Wellenfunktion der m-Elektronen in Graphen

In diesem Kapitel folgen wir der Methode die in der Doktorarbeit[6] angewandt wur-

de. Zur Berechnung der Wellenfunktion der m-Elektronen wird die oben beschriebene

10



Tight-Binding-Methode verwendet. Die Wellenfunktion des Kristalls wird zunéchst in

der Basis der Untergitter geschrieben als

() = Y ag, W2 (7) + b, W2 (), (29)

o
mit der Summe {iiber alle Orbitale u. Die Indizes der Untergitter A und B werden
auch Pseudospin genannt. Da in Graphen nur die Elektronen der p.-Orbitale zu den

elektronischen Eigenschaften beitragen, folgt

() = (a;;pz‘l’?,pz (7) + bg,pz‘lfg,,z (7)) (30)

/B sind

Der Orbital-Index wird im Folgenden der Einfachheit halber weggelassen. \I’g
die Wellenfunktionen der entsprechenden Untergitter, gewichtet mit den Amplituden aj
und by k entspricht dem Wellenvektor der Elektronen. Aufgrund der Gitterperiodizitét

wird die Wellenfunktion als Linearkombination von N Blochwellen geschrieben
1 D — —
V() = —= Y e (ago™ (7P = R) + bpo® (7 = R)), (31)
N R

mit der Position der Einheitszelle Ff, der Anzahl der Gitterpldtze N und den Wellen-
funktionen der p,-Orbitale des Wasserstoffatoms ¢*/Z. Diese wurden der Einfachheit
halber verwendet. Durch Beriicksichtigung der Orbitale unterer Schalen, lésst sich diese

Néaherung leicht verbessen. Die Orbitalfunktionen sind gegeben durch

1 Z s Z|F—R| —zr-f
— )2 e

¢A/B(F_ ﬁ) = R21(|F_ R'|)Y710(07¢) = 4\/% ao ao 2%0 605(8)7 (32)

wobei ag ~ 0, 53A der Bohrsche Radius und Z = 1 die Kernladungszahl des Wasser-

stoffatoms ist.

Zur Bestimmung der Koeffizienten a; und by beginnen wir analog zu (19)[4]

N / U (H — ep) () = 0. (33)

ot

11



Wieder werden wir die Terme nacheinander betrachten.

[ ereeen) = [ @

= &g (34)

Und

/ U () H(7) = / APr(|ag2UA H(7)WA(R) + brap 02" H(7)WA ()
+ arbp U2 H(F) W2 (7) + b P U2 H(F)UE (7))
_ / &1 (|ag[2Haa(F) + biagHpa(F) + aibeHap(F) + [bg2Hpp(F),
(35)
mit den Matrixelementen des Hamiltonoperators H;;. Die, im Pseudospin diagonalen,
Matrixelemente lauten
Haa(k) = Hpp(k)
_ 1 F BB [ B Ak B aAre B
—NZe d*r¢™ (7 — RYHo* (7 — R)

R
1 R . I
=¥ D e / dPro* (P He* (7 — R+ R)
R
=S [ ot H - R (36)

—
R//

Hier haben wir zunéchst die Translationsinvarianz des Gitters beziiglich der Translati-
onsvektoren R ausgenutzt, um die Integrationsvariable um 7 — 7+ R’ zu verschieben
und anschlieBend R” = R — R’ substituiert. Da nur die Wellenfunktionen néchster
Nachbarn beitragen und ein A-Atom nur von B-Atomen umringt ist, lassen sich alle

Terme der Summe mit R # 0 eliminieren und (36) wird zu

= Haa(k) = Hpp(k)

_ / o™ (7 HOAT) = E,.. (37)

12



Fiir die Matrixelemente der Gegendiagonalen erhalten wir

Hap(k) = (Hpa(k))*
=) et / d*ro™ (M H" (i — R")
B

= [ Broty ot - 7 - )
R

3

=3 et [ oot R, (39)

.

-~

t

Im letzten Schritt wurde die Néchste-Nachbarn-Néherung verwendet. Hier taucht er-
neut ein Ausdruck fiir die Tunnelrate auf. Da die p,-Orbitale zylindersymmetrisch sind,

ist die Tunnelrate fiir alle Nachbarn gleich. Daraus folgt

= Hap(k) = (Hpa(k))"

= tf(k) (39)
mit  f(k) =) et (40)

(a *) HAA(E) HAB@) ag .
Y\ Hpa(F) Hpp®) ) \ by g
E,  tf(k . .
PN pz_’ f( ) ak‘ — SE ak) (41)

so erhalten wir ein Eigenwertproblem. Im Folgenden setzen wir £, = 0. Zur Bestim-

mung der Koeffizienten a; und b; werden zunéchst die Eigenenergien iiber

E, tf(k
det AR —exE | =0 (42)

tf*(k) E,.

berechnet. Die Losungen sind

Wl
!

ex(k) = [ f(K)]. (43)

13



Diese setzen wir in das Gleichungssystem (41) ein

tfk)|  tfk A
tf (k) Ft[f(K)]) \b;
Die Losungen sind die Komponenten der Eigenvektoren
1 f(k 1
-=+— f(k) by = —. (45)

TEEAEm M T

Damit erhalten wir die Wellenfunktion der w-Elektronen in Graphen

— 1 ik R f(];) A= D = D
V() = — PR £ r—R B(r—~R) |, 46
= (7) W% ( yf(k)\¢( )+ ¢ ( )) (46)

wobei + bzw. - fiir das Leitungs- bzw. Valenzband stehen. N entspricht der Anzahl der

Atome.

2.5 Rastertunnelspektroskopie

Das Rastertunnelmikroskop (STM, engl. Scanning Tunneling Microscope) wurde 1982
von G.Binnig und H.Rohrer erfunden. Die Theorie zum STM wurde von J.Tersoft
und D.R.Hamman aufgestellt[8]. Bei der Rastertunnelspektroskopie wird durch eine
angelegte Spannung zwischen Probe und Mikroskopspitze die Fermienergie der Spitze
gesenkt, wodurch Elektronen in die freien Zusténde der Spitze tunneln kénnen. Die
Funktionsweise des STM beruht auf dem quantenmechanischen Tunneleffekt. Dieser
besagt, dass z.B. ein Elektron in einem klassisch verbotenen Bereich eine endliche Auf-
enthaltswahrscheinlichkeit besitzt. Im Falle der STM entspricht das Vakuum im Spalt
zwischen Mikroskopspitze und Probenoberfliche dem verbotenen Bereich. Dieses stellt
eine klassisch nicht {iberwindbare Potentialbarriere dar. Ndhert man diese Barriere als
konstant an, so féllt die elektronische Wellenfunktion innerhalb des exponentiell mit

dem Abstand z ins Vakuum ab

|T(2)]* o e . (47)
A1 entspricht der Abfallrate[9)
2
ATl =2 %(b + R, (48)

14



mit der Austrittsarbeit ¢ an der Probenoberfliche und dem Kristallimpuls & parallel
zur Ebene. Aufgrund der exponentiellen Abhéngigkeit hingt der Tunnelstrom bzw.
die elektronische lokale Zustandsdichte empfindlich von der Entfernung der Spitze zur
Probenoberfliache ab. Durch das Anlegen einer Spannung U zwischen Spitze und Probe
entsteht ein messbarer Tunnelstrom. Hierbei tunneln Elektronen aus den Zustdnden
bei Fermienergie an der Oberfliche in die Spitze (oder umgekehrt). Die Rastertunnel-

spektroskopie (STS) ist eine Variante der STM bei der die Distanz zwischen Spitze und

dr

a0 wird

Oberflache konstant gehalten wird. Der Tunnelstrom I, bzw. die Leitfahigkeit
nun in Abhangigkeit von der angelegten Spannung gemessen und gegen diese aufgetra-
gen. Aus dem beobachteten Spektrum lésst sich die lokale elektronische Zustandsichte
(LDOS, englisch "local density of states”) am Ort der Spitze bei Fermienergie be-
stimmen. Diese charakterisiert die elektronische Struktur der Probenoberfliche. Nach

Tersoff/Hamann gilt fiir den Tunnelstrom|8]

I o LDOS(Ep, ) = Y _|W,(r5)[*6(Ep — E, ). (49)

Dabei wird die Mikroskopspitze an ihrem duflersten Punkt als sphérisch angenommen8].

Abbildung 5: Skizze der angenommen Mikroskopspitze.
3]

2.6 Phononen-induziertes Tunneln in Graphen

Im Jahr 2008 wurde im Rahmen von STS-Experimenten von Graphen eine Energieliicke
im Spektrum der Leitfihigkeit 4= entdeckt [10]. Diese liegt symmetrisch um die Fermi-

energie mit einer Breite von ca. £60 meV[9]. Gleichzeitig wurde verstirktes Tunneln

15



fiir Energien aulerhalb der Liicke gemessen. Als Ursache wird ein inelastischer Tun-
nelkanal vermutet, welcher durch Elektron-Phonon-Kopplung entsteht. Im Folgenden
gehen wir auf die theoretische Untersuchung dieses Mechanismuses durch Wehling,
Grigorenko et al. ein[9]. Aus dem vorherigen Kapitel wird ersichtlich, dass die bei STS
(indirekt) gemessene lokale Zustandsdichte exponentiell von der Abfalllrate A~! und so-
mit auch von dem Betrag des parallelen Kristallimpulses k| der elektronischen Zusténde
abhéngt. Elektronen in Zustédnden mit hohem Kristallimpuls besitzen also eine geringe
Reichweite, weshalb bei diesen elastische Tunnelprozesse (Energie bleibt erhalten) un-
terdriickt werden. In Graphen liegen Zusténde mit Fermienergie an den Dirac-Punkten
mit by = K = K =1, 7A=1. Fiir eine Austrittsarbeit GGraphen = 4,5eV [9] erhélt man
eine Abfallrate von A\ = 2, 9A~!. Diese Zustéinde besitzen im Vergleich zu denen am
I-Punkt (k| = 0A—1, At =2, QA*I) eine geringere Tunnelwahrscheinlichkeit[9]. Die to-
tale Zustandsdichte wird fiir niedrige Energien durch die Zusténde um die Dirac-Punkte
dominiert und nimmt die bekannte V-Form an. Die von diesem Bild abweichende Ener-
gieliicke um die Fermienergie wird iiber die Offnung eines inelastischen Tunnelkanals
erklart[10, 9]. Besitzt ein Elektron mit Impuls K genug Energie, so kann es ein Pho-
non mit Impuls K’ = —K anregen. Aufgrund der Impulserhaltung wird das Elektron
nun in eine I'-Zustand mit &) = 0 gestreut. Dieser besitzt eine groffe Reichweite ins
Vakuum. Durch die Elektron-Phonon-Kopplung kommt es zu einer Mischung der 7-
Béander mit den Béndern der quasifreien Elektronen am I'-Punkt. Die Wechselwirkung
mit den Phononen erzeugt eine Energieliicke im %—Spektrum um die Fermienergie von
+FEphonon = £6TmeV . Gleichzeitig besitzen die hybridisierten Zustdnde am I'-Punkt
eine erhohte Reichweite aufgrund der Zustdnde der quasifreien Elektronen. Die Ab-
fallrate betrigt nun A;p = 2, 2A-1 [9]. Ein Vergleich mit ungekoppelten K-Zustdnden
zeigt
Ak 2,2A1

=2 ~0,5. 50
Ak 3,9A-1 (50)

Die gemischten Zusténde fallen demnach etwa halb so schnell wie die reinen K-Zusténde
ab. Die theoretischen Werte stimmen mit den experimentellen Daten iiberein. Innerhalb
und auBerhalb der Liicke wurden \; ' ~ 4A~! und A}, ~ 2A~! gemessen[10]. Die lokale

Zustandsdichte in Anwesenheit von Phonon-Kopplung ist[8, 9]

LDOSkopptung < |Wri (70)|* Ne(E) + Wk (75)|* Nk (E), (51)
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wahrend ohne Kopplung gilt
LDOS o |Uk(r5)|* Nk (E). (52)

N(E) sind die Zustandsdichten der entsprechenden Béander. Betrachtet man das Verhalt-
nis der Wahrscheinlichkeitsdichten

[ Wr (70)[? A =anh)

———— x ek TArKR)E 53

i) )
so ldsst sich die Auswirkung des inelastischen Tunnelkanals auf das %—Spektrum

abschétzen. Fiir einen durchschnittlichen Proben-Spitzen-Abstand von z = 5A und

den oben genannten Abfallkonstanten erhélt man
ebT5 ~ 5 x 107, (54)

Die Leitfihigkeit wird also um einen Faktor 5 x 10? durch die Bindermischung erhéht.
Dieser Effekt ist nicht ausschliefilich auf die Elektron-Phonon-Wechselwirkung be-
schrénkt, sondern kann auch durch Streuung an Stérungen im Kristallgitter verur-
sacht werden[9]. Letzteres Phdnomen untersuchen wir anhand der Streuung an einem

o-formigen Stoérpotential.

2.7 Formalismus der Greenschen Funktionen

Das Kapitel zum Formalismus der Greenschen Funktionen beruht auf Kapitel 4 aus[11]
und auf Kapitel 3 aus[12]. Zur Beschreibung der Elektronenstreuung an einem Storzen-
trum verwenden wir den Formalismus der Greenschen Funktionen. Motivation hierfiir
ist der Zusammenhang zwischen dem Imaginérteil der lokalen retardierten(+) Green-

schen Funktion und der lokalen Zustandsdichte
LDOS(E,7) < Im|G(E,T)]. (55)

Auf diese Relation werden wir an spéterer Stelle genauer eingehen. Zunéchst widmen

wir unsere Aufmerksamkeit der Greenschen Funktion.

2.7.1 Propagator des ungestorten Elektrons

Zur Beschreibung der Dynamik in der Graphenebene verwenden wir die retadierte

Greensche Funktion in der Orbitalbasis. Diese beschreibt die Propagation eines Elek-
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trons von Gitterplatz ¢ zum Zeitpunkt ¢ zu dem Gitterplatz j zum Zeitpunkt ¢/, wobei
t >t gilt. In Abwesenheit eines Storpotentials bei T=0 ist die retardierte fermionische

Greensche Funktion definiert als[12]

Gt — 1) = —ib(t — ') (O] {ei(t), f(t')}]0) - (56)

Durch die Heaviside-Funktion ist nur Propagation vorwérts in der Zeit moglich. |0)
stellt den Grundzustand des Systems dar. Da wir in dieser Arbeit ausschlielich retar-

dierte Greensche Funktionen betrachten, schreiben wir im Folgenden
G, =G. (57)

Die fermionischen Vernichtungsoperatoren in (56) gehorchen den Vertauschungsrela-

tionen

{endy =65 Aepch} = 0pp, (58)
wodurch die die jeweils Foriertransformierten definiert sind als
—ikR

1 i 1
¢ = N ZesziC,g NOES N Ze “Ciy (59)
3 i

mit der Anzahl der Gitterplatze N. Somit folgt

Gt 1) = LN S GER AR (0] o), L (1)) [0) (60)

k&

Der Vernichtungsoperator im Heisenbergbild (in Einheiten von £) ist
ci(t) = etotcem ot (61)
mit dem Hamiltonoperator des ungestorten Systems

= Z agc;%cl; , « = *=:=Bandindex. (62)

Fiir den Vernichtungsoperator erhélt man mit Hilfe von (58)

cp(t) = e “ilep. (63)
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Damit wird die Greensche Funktion, auch freier Propagator genannt, zu

G (1 — 1) =—E =) S R (0] (e, L )
1] k> k",

kK o

—i@(t) ik
= N Z e (

k,a

=

!

_R'j)e—ia%t' (64)

Im letzten Schritt wurde ¢’ = 0 gesetzt, da G° nur von der Zeitdifferenz abhéingt. Durch

Fouriertransformation erhalten wir

0 E-Hn)
= / dtGy(

—

:__Z th :ezE —Rj) Ji(E— s“+zn)t
k

TB_B 1
ik(Ri—R;)
N kze E— ex+an
:N > (ilk) (k| Go(E) [F) (k1) (65)
Ko

den freien Propagator als Funktion der Energie. Der Summand in wird benotigt um
Konvergenz fiir grofle Zeiten zu gewéhrleisten, wobei n > 0 und infinitesimal ist.
Da die elektronischen Bénder in einem Festkorper ein kontinuierliches Spektrum von

Zustanden darstellen, gehen wir von einer Summation zu einer Integration iiber

1 ~ o AK d’k
3 - Rz AEo0, / L (66)
P (Ak)? BZ

(Ak)?
mit dem Integrationsvolumen im reziproken Raum

(27)> 2% det(bl x b2)
NpzVez N

(Ak)? = , EZ: Einheitszelle. (67)

Die E—Integration wird im Folgenden stets iiber die erste Brillouin Zone ausgefiihrt.

Deshalb wird der Index weggelassen. Damit ist (65)

B =2 i | R R G B R
N 1
:%:ﬁ/d k(i|k) GU(E k) (k|j) mit 8 := e GG X ) (63)
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2.7.2 Bornsche Reihe und T-Matrix

Um die Propagation in Anwesenheit eines Storpotentials beschreiben zu kénnen, benoti-
gen wir eine Greensche Funktion, welche Elektronenstreuung an diesem Potential beriick-

sichtigt. Da der Hamiltonoperator H, diagonal im k-Raum ist, folgt aus (65)

1

GE)= ———
( ) E—Ho—i‘i?]’

(69)
wobei G°(E) einen Operator darstellt. Fiir ein gestértes System, also H = Hy + V, ist
der retardierte Greensche Operator gegeben als

1 1
- E—-H+in E-Hy—V+in

G(E) (70)
Dieser wird auch voller Greenscher Operator genannt. Die Taylorentwicklung von (70)

um V

1 1 1
S BTyt E—Hytin BTt
1 1 1
% %
E—-—Hy+1im E—Hy+1in E—H0+i77+
— G(E) + G*(E)VG(E) + G°(E)VG*(E)VG(E) + ...

=G"(E) + G (E)TG°(E) (71)

G(E)

+

liefert die unendliche Bornsche Reihe des retardierten Greenschen Operators. Zuletzt
haben wir die sogenannte T-Matrix eingefiihrt, welche die Informationen iiber jegliche

Streuprozesse enthélt. Diese wird definiert als

T=V+VG(E)G(E)WGYE)V + ... (72)
=V 4+ VGYE)T. (73)

Mit dem vollen Greenschen Operator (71) kennen wir nun einen Ausdruck mit dem

wir die Dynamik in dem gestorten System beschreiben kénnen.

2.7.3 Lokale Greensche Funktion

Da wir an der lokalen Zustandsdichte iiberhalb der Graphenebene, im Falle von STS

am Ort der Mikroskopspitze, interessiert sind, benoétigen wir den vollen Greenschen
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Operator in Ortsraumdarstellung. Dieser ist gegeben durch

G(E,7,7) = (7| G(E >|ﬁ>
—Z (7 (il G(E) 1) G
—BQZ/dQ /d?k’ﬂ (iIE) (R G(B) |7 (#]) il
=2y / 2k / PH (71 (iR (] [G°(E) + GYEYTGO(E)||F) (1) (717
| (74)

wobei iiber alle Gitterplitze 7, j summiert wird. Der Bandindex a wurde der Ubersicht
halber weggelassen. Betrachten wir die beiden Terme in der Klammer getrennt vonein-

ander. Der erste entspricht dem bereits bekannten freien Propagator im Impulsraum
(k| GO(E) W) = G°(E, k)dg . (75)
Den zweiten Term schreiben wir als

FETCE) ) = 5 [ @ [ §160m) 1) 097 169 67 () F)
=BG (B, k) (K T W) G°(E, ). (76)
Da wir ein lokales Storpotential auf dem Gitterplatz i = (iy,42) = (0,0) = 0 betrachten,

Vi = Vidip, gilt fiir die Fouriertransformierte V(l;) = VO = 1. Damit konvergiert die

T-Matrix
(k| T k) = (k| V ) + (k| VG (E)V ') +
— (VIR + 3 [ @ [ e @y I GO 157 (5 V1) +
=1p+ Voﬁ2/d2k”G0(E, k") +
= y0[1+y062/d2k:”G0(E, k) + (y()@?/d?k;”GO(E, )2+ )
Yo

= ; (77)
1 — 132 f d2k”G0(E, k”)
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gegen die geometrische Reihe. Spaltet man die Summe iiber das Gitter in die Summen

iiber die Untergitter auf

2.=2.+2)

€A i€B

so lasst sich die lokale Greensche Funktion als folgende Summe ausdriicken

—
/

G(E,7.17) = GM(E, 7, r) + GPP(E,7,r") + GAP (B, 7o) + GPA(B, 7.17),
mit

—

GM(B, 7 r7) = 3 [pMN7 — R)GH M (E)o™ (7 — R))

i,jJEA
- = 14 w3 -
+ 047 = R)G M (B) g Gy (B)8™ (7 - By)
— Gy (E)
GPP(E,77) = Y [6"(F - B)GPP (B)e™ (7 — R))
i,jEB

Y OBB Bx(77 —*'
Tt O (B~ )

GA(E,T) =3 Y 1017 = RGP (B)e™ (7 — )

+ 07 = B M B) g O T (B)6 (7 = )
GPME, 7y =) Y 077 = RGP E)o™ (7 — R))
1€EB jEA
+ 6P (F = RGN (B) ——r G (B)o™ (7 — Ry,

wobei fiir die Ortswellenfunktionen auf den Gitterplédtzen

(Fliasp) = 6"P (7 — Ry)

(78)

(80)

(81)

(82)

(84)

verwendet wurde. Jeder dieser Terme beschreibt die Propagation zwischen zwei Git-

terpldtzen der jeweiligen (indizierten) Untergitter im Ortsraum. Die entsprechenden
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freien Propagatoren sind (in Einheiten der Tunnelrate t)

GO (B) = GOPB(E) = B2 / &2k (i|F) GO, F) (k]))

— B / PkGO(E, F)eF i) (85)
0,AB _ 32 2 f(E) 0 N ik(R;—R;)
G2 (B) = /d k—|f(E)‘G (E, k)e (86)
084y — 2 [ 2ud"®) o/ iR
cye) =6 [ B (87)

2.7.4 Filterfunktionen

Aus Kapitel 2.6 wissen wir, dass die Wellenfunktion elektronischer Zustande mit groflen
Impulsen exponentiell stiarker unterdriickt werden (als kleine Impulse). Zur Beschrei-
bung dieses physikalischen Effektes, definieren wir die ”Filterfunktionen”. Sie entspre-

chen den Fouriertransformierten der Orbitalfunktionen auf dem jeweiligen Untergitter

AR, 7)== e g7 — Ry), (88)
Bk, 7) =Y P (7 — R,). (89)

Eine Diskussion der Filterfunktionen folgt in der Prisentation der Ergebnisse. Unter
Verwendung dieser Definition lasst sich die lokale Greensche Funktion umschreiben.

Zum Beispiel erhélt man im Fall der Propagation zwischen dem A- und B-Untergitter

G (B = 5 30 S i Lo, R (7.

i€A jEB ’f(k)’
2. AT 0 7 Yo 2/f(k?’)0 N Bk (10
+/d A F G B s )/dkz—w]g/”G(E,k)X (R, 7))

Analog lassen sich (80),(81) und (83) darstellen.

2.7.5 Lokale elektronische Zustandsdichte

Wie bereits zu Beginn dieses Kapitels erwéhnt, ldsst sich die lokale Zustandsdichte
unseres gestorten Systems iiber den Zusammenhang mit dem Imaginérteil der lokalen

Greenschen Funktion berechnen. Nach Gleichung (49) ist die lokale Zustandsdichte
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gegeben durch [8]

LDOS(E Zy\p A?0(E — E,), (91)

wobei die Summe {iber alle Zustdnde n geht. Betrachten wir zunéchst die diagonale

lokale Greensche Funktion

G(E,T) = (r|G(E)[r)
1
— nZ; (rn) (n| E—H+in |m) (m|r) . (92)

|n) sind die Eigenzustdnde des Hamilton-Operators, sodass H |n) = E, |n) und (n|m) =

On,m- Somit folgt
B,7) = 3 e (7ln) (nlm) (]
’ B — E,+in
1
=y |V, 93
SO (98)
Der Imaginérteil kann iiber die Sokhotski-Plemelj-Relation

lim :
n—0 x % in

— wird(x) + P(é) (94)

bestimmt werden. P steht hier fiir den Cauchyschen Hauptwert. Daraus resultiert die

Formel fiir die lokale Zustandsdichte
Im[G( _WZW ) |26(E — E,) (95)

& LDOS(E, ) — —%Im[G(E,f)]. (96)
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3 Ergebnisse und Diskussion

In diesem Kapitel werden die Ergebnisse dieser Arbeit prasentiert und diskutiert. Es
wird das Verhalten der lokalen Zustandsdichte fiir verschiedene Grenzfille untersucht
und analytisch nachvollzogen. Da vor allem der Einfluss der Storung auf Zusténde mit
hohen Impulsen von Interesse ist, beschrianken wir unsere Untersuchungen auf Energien
in der Umgebung der Dirac-Punkte. Die berechneten Resultate werden im Rahmen des

STS-Experimentes interpretiert.

3.1 Lokale Zustandsdichte im idealen Graphenkristall

Zunéchst betrachten wir das Verhalten der lokalen Zustandsdichte in Abwesenheit eines
Storpotentials. Dieses entspricht qualitativ dem Spektrum, welches man in einem ST'S-
Experiment an einem idealen Graphenkristall messen wiirde. Die Mikroskopspitze wird

tiber das Atom am Gitterplatz i = (0,0) gesetzt. Somit ist der Ort der Messung durch

o O

=
I

(97)

beschrieben.

3.1.1 Grenzfall kleiner Abstidnde

Im Limes kleiner Absténde zwischen Mikroskopspitze und Probenoberflache (z — 0),
sitzt die Messspitze unmittelbar iiber dem Atom. Der Hauptanteil des gemessenen Tun-
nelstroms wird durch die Zustédnde der Elektronen dieses Atoms erzeugt. Dies bedeutet,
dass die lokale Greensche Funktion durch die Greensche Funktion in der Orbitalbasis

angendhert werden kann
lir% G(E,z) x Gyo(E). (98)
z—

Die Zustandsdichte ist in dieser Ndherung

LDOS(E) = —%Im (Goo(E))

_ —%ﬁQIm (/ d*k (0k) (k| G*(E) |k) <kT0>)
= B / PPkO(E — ef) (99)
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Bei der Rastertunnelspektroskopie werden die elektronischen Zustdnde bei der Fermi-
energie gemessen. In Graphen liegen diese an den Dirac-Punkten. Dort verlauft die

Dispersion linear[5]
e = alpl|k|. (100)
a = =+ ist der Bandindex. Fiir kleine Energien ist (99)
LDOS = Zﬁz/d%é(E — ahvp|k|)

B ﬁZ /271' / E .
_;FWF [ do [ arko( -~ allF)
27 3?

S (101)

Die LDOS verlduft im Bereich um die Fermienergie linear in £. Dieser Zusammenhang
wird in Abb. 6 veranschaulicht. Dort ist die numerisch berechnete lokale Zustandsdichte
bei z = 0.1A zu sehen. Sie ist gegen die Energie in Einheiten der Tunnelrate geplottet.
Der Vergleich mit dem Imaginérteil der Greenschen Funktion auf dem Gitterplatz i=0

rechtfertigt die Ndherung (98) im Grenzfall kleiner Absténde.

10
08}
r _ LDOoS(k)
06 LDOS (-0.2)
- Im[ G (E)]
04} .
I Im[GP0 (-0.2)]
2f
| L L L | L L L L L L | L 1 L 1 1 5
04 02 0.2 04 t

Abbildung 6: Vergleich der lokalen Zustandsdichte bei z = 0.1A mit —1Im (G (E)).
Beide Funktionen sind auf den Wert bei £ = —0.2 normiert.
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3.1.2 Grenzfall grofler Abstinde

Da spiter insbesondere der Einfluss der Elektronenstreuung auf die LDOS fiir grofle
Absténde diskutiert wird, ist es hilfreich diesen Limes zunéchst fiir ideales Graphen zu

verstehen. Mit V;; = 0 ist die lokale Zustandsdichte im Ortsraum
1 — - —
LDOS(E,z) = —— /dzkzx(k, 2)GY (B, k)x*(k, 2). (102)
T

Beim Tunneln durch das Vakuum werden Zustéinde mit grofen Kristallimpulsen (klei-
nen Energien) stark unterdriickt. Das bedeutet, dass die Elektronen dieser Zustdnde
eine groflere Potentialbarriere durchtunneln miissen, als solche mit geringem Impuls.
Dieser Zusammenhang geht leicht ersichtlich aus der Abfallrate (48) hervor und kann
durch die numerische Berechnung der LDOS in (102) reproduziert werden (siehe Abb.
7).
LDOS(E) (willkiirliche Einheiten)

3.x10714 »
25x%107" »
2x104 2=20.1A
1.5X10_14§ . V0=O

1.x1071 b

5.x10-15 [

P
0.5 1.0

Abbildung 7: Lokale Zustandsdichte bei z = 20.1A ohne Stérstelle.

Besonders auffillig ist die Unterdriickung groler Impulse im Vergleich beider Grenzfille

zu erkennen (siche Abb.8).
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LDOS (E)
LDOS (0.9)

10
08|
0sk — 2z=0.1A
I — 2z=20.1A
04
021
. . . E
-0.5 0.5 t

Abbildung 8: Lokale Zustandsdichte in den Grenzfillen kleiner und grofler Absténde z
im idealen Graphenkristall.

3.1.3 Filterfunktionen (Diskussion)

Um zu verstehen wie die Physik der Unterdriickung grofler Impulse in unser Modell
eingeht, werden nun die Filterfunktionen (88) und (89) diskutiert. Im Limes grofier z

kann die Summe iiber alle Gitterplédtze durch ein Flachenintegral angenéhert werden.

X(E, z) = /d2R¢ (zéz — E) eI R
z 1 /2 2 LB
d2R€f§\/z +R esz
4+/2m /

z z 3 L=
— d2mz2e—§\/l+x ezkzz’ 103
4N/ 2m / (103)

wobei R = 2 substituiert wurde. €, stellt den Einheitsvektor in z-Richtung dar. Durch
eine Taylorentwicklung von /1 + 22 um = = 0 und anschliefende Resubstitution ist
der analytische Ausdruck der Filterfunktion

- ¥ 1 1 p2 LR
x(k,z) = /d2R6_2Z_4zR ek h
4/ 27
2
- ﬁf 3 (104)
V2det(aj x a3)

Die Einheiten wurden so gewéhlt, dass ap = 1. Nach (47) ist die Aufenthaltswahr-
scheinlichkeit gegeben durch

0y, [2med | g2

n L (105)

[
>lw
I

[
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Fiir die hier angenommenen p.-Orbitale des Wasserstoffatoms, erhilt man die Aus-

trittsarbeit

ERydberg hQ
= = 106
¢ 2 4% 2mead’ (106)

so dass

*QZ,/%+]€2 _o( L 2 2
e 4ad " ~e 2(2a0+a0k”)z _ 6—2—2/€HZ. (107)

~—~—

ap=1

Der Exponent entspricht der doppelten Abfallrate der Filterfunktion, was zu erwar-
ten ist, da die Filterfunktionen quadratisch in die Zustandsdichte eingehen. Man sieht
also, dass die Filterfunktionen die Physik des Tunneln durch das Vakuum, also die Un-
terdriickung grofler Impulse, beschreibt. Im Folgenden verwenden wir eine numerische
Variante der Filterfunktion, welche auch fiir kleine Abstéande gilt. In Abb.9 sind die nu-
merische und analytische Version der Filterfunktion zum Vergleich geplottet. Um das
Verhalten der Filterfunktion zu veranschaulichen haben wir diese in Abb. 10 gegen k1
fiir verschiedene z-Werte aufgetragen. Es ist gut zu erkennen, wie mit steigendem Ab-
stand zur Ebene grofie Impulse herausgefiltert werden. Die Kurven werden zunehmend
schmaler, wobei die Breite proportional zu \/ig ist. An dieser Stelle ist darauf hinzuwei-
sen, dass die Implementierung der lokalen Zustandsdichte mit Filterfunktionen nume-
risch deutlich effizienter ist, als eine Programmierung, bei der erst iiber k integriert und
anschlieflend iiber die Gitterplatze summiert wird. Wahrend die Filterfunktionen glat-
te, leicht integrable Funktionen darstellen, fiihren die stark oszillierenden Funktionen

eF R 7 langen Rechenzeiten und gréflerer Ungenauigkeit.
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XA (k1,2)
XA (k1=0,2)

— 20.1 A (analytisch)

----- 20.1 A (numerisch)

A I\ k1
10
Abbildung 9: Vergleich der numerischen und analytischen Filterfunktion x#(k1, k2 =

0, z) fiir den Abstand z = 20.1A in Abhéngigkeit von k1. Die Funktionen sind auf
k1 = 0 normiert.

— 0.1A
41A
8.1A

— 12.1A

— 16.1A

‘ 0.5 . 1t0 o

Abbildung 10: Filterfunktion y“*(k1,k2 = 0,2) fiir unterschiedliche Abstéinde z in
Abhéngigkeit von k1. Die Funktionen sind auf k1 = 0 normiert.
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3.2 Graphengitter mit Storstelle

Nun gehen wir auf die Auswirkungen einer Storstelle auf die LDOS ein. In jedem
realen Kristallgitter finden sich Defekte und Verunreinigungen, die Abweichungen von
der idealen Kristallstruktur hervorrufen. Diese beeinflussen, wie wir zeigen werden, die
Spektren auf erhebliche Weise. Sowohl in STS- als auch STM-Experimenten ist die
Interpretation der Spektren von grofier Relevanz. Die Motivation einer theoretischen
Untersuchung der Einfliisse von Storstellen auf das Tunnelverhalten der Elektronen ist
also zum Verstéandnis, sowohl der zu Grunde liegenden Prozesse der STS, als auch der
gemessenen Spektren beizutragen.

Die Storstelle wird durch ein Deltapotential
Vi = Vodio (108)

auf dem A-Gitterplatz Ry = (0,0) simuliert. Zunéchst vergleichen wir das gestorte
System mit dem ungestorten. Anschliefend werden wir erneut das Verhalten der lokalen
Zustandsdichte in den Grenzfillen kleiner und groler Abstédnde diskutieren. Schliellich

bestimmen wir den Ubergangsbereich beider Grenzfille.

3.2.1 Vergleich der LDOS mit und ohne Storstelle

Zu Beginn méchten wir kurz die Verdnderung der LDOS durch ein Stérpotential be-
schreiben, bevor wir zur Analyse des Verhaltens in den Limites iibergehen. In Abb.11
ist die lokale Zustandsdichte (auf % = —0.2 normiert) gegen die Energie aufgetragen.
Die rote Kurve zeigt die lineare Zustandsdichte des idealen Kristalls und die griine
Kurve die Zustandsdichte in Anwesenheit eines Storpotentials der Starke Vo = 1.3
in Einheiten der Tunnelrate t. Das Potential unterdriickt die LDOS fiir kleine z. Im
Limes groBer Abstidnde sehen wir den entgegengesetzten Effekt (siehe Abb.12). Die
LDOS wird, insbesondere fiir kleine Energien, stark angehoben. In Abb. 13 ist eine
Steigerung von 4-5 Groflenordnungen zu erkennen. Dieser Effekt wird auch bereits
bei geringen Potentialstéirken beobachtet (siehe Abb.14). Auf das Experiment bezogen
heiflt das, dass bereits kleine Defekte im Gitter grofle Auswirkungen auf das gemessene

Spektrum haben kénnen.
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Abbildung 11: Lokale Zustandsdichte mit und ohne Stérpotential bei z = 0.1A.
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Abbildung 12: Lokale Zustandsdichte mit und ohne Stérpotential bei z = 20.1A.
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Abbildung 13: Vergleich der lokalen Zustandsdichte bei z = 20.1A mit und ohne Storpo-
tential.
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Abbildung 14: Lokale Zustandsdichte fiir

e — Vp=12
t

0.2 0.4

verschiedenen Storpotentiale bei z = 20.1A.
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3.2.2 Grenzfall kleiner Abstinde in Anwesenheit einer Storstelle

Analog zum Fall ohne Storstelle wird fiir kleine Absténde Naherung (98) verwendet

LDOS(E) = —%Im (Goo(E))

= I (G (B) + Clo( EYT(E)C(E)) (109)

Zur Uberpriifung ob diese zulissig ist, haben wir in Abb.15 die lokale Zustandsdichte

und den Imaginéarteil der Orbital-Green-Funktion zusammen geplottet. Man findet fiir

10F
4 08|
L]
I . )
o 06 . LDOS (<0.2,Vp=1.3)
[ ]
L]
[ IM[Gao (E).Vo=1.3]
04t .
I . Im[Goo (=0.2,Vp=1.3)]
| J
L °
02+
Ry
1 1 1 1 I 1 I I I I I I 1 I I I 1 I E
04 02 02 04 t

Abbildung 15: Vergleich der lokalen Zustandsdichte bei z = 0.1A und —2Im (Goo(E))
in Anwesenheit eines Storpotentials V) = 1.3.

kleine z eine tendenzielle Ubereinstimmung. In (109) beeinflusst die Storstelle lediglich
den zweiten Term mit der T-Matrix. Wird das Potential der Storstelle nun grof3, so

geht die T-Matrix gegen

: Vo 1
lim —————— = ————. 110
Voose T — VoG (E) GS(E) (110)

Damit ist (109)

lim LDOS(E) = —%]m (Ggo(E) - g(g)O—EEE;GSO(E)) =0 (111)

V()%oo

Somit ist fiir groffe Potentiale eine zunehmende Unterdriickung der LDOS in unmittel-

barer Nahe der Ebene zu erwarten. Dies stimmt mit dem Verlauf von Abb. 16 {iberein.
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Abbildung 16: Vergleich der lokalen Zustandsdichte bei z = 0.1A fiir verschiedene
Storpotentiale

3.2.3 Grenzfall grofler Abstinde in Anwesenheit einer Storstelle

Dies ist der interessanteste Grenzfall, da hier der erhoffte Effekt der erhohten Zustands-
dichte auftritt. Nach (49) entspricht diese einem erhohten Tunnelstrom I, bzw. einer
erhohten Leitfahigkeit g—{] im STS-Experiment. Nun kommen wir zur analytischen Be-

trachtung. Fiir die lokale Zustandsdichte verwenden wir die lokale Greensche Funktion

(96)

LDOS(E,z) = —%Im (G(E, 2))
_ _%fm (GY(E, 2) + GUE, 2)T(E)G(E, 2))) , (112)

mit

-,

GUE,z) =8 / Phx(k, 2)G(E, k)

GUE, ) = B / Py (B, 2)GO(E, B)x* (R, 2) (113)

Der Index 1,2 steht fiir die Anzahl der Filterfunktionen. Zur Berechnung des zweiten
Terms in (109) bendtigen wir den Realteil von GY(E,z). Aus der Kramers-Kronig

Relation

1= Im(GY(E2))
Re(G?(E,z)):;P/ dE Ell_E

—0o0

(114)

ist ohne genaue Kenntnis des analytischen Ausdrucks ersichtlich, dass, aufgrund der

Achsensymmetrie des Imaginérteils, der Realteil punktsymmetrisch und somit linear
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um P =0 ist
Re (GY(E,z)) x E. (115)

Wie aus Abb.7 ersichtlich, wird der Imaginérteil der Greenschen lokalen Funktion
Im (GY(E,2)) fiir groBe Abstéinde exponentiell durch die Filterfunktion unterdriickt.
Aus (114) sieht man dass fiir kleine Energien, also grofie Impulse, das Integral durch

die Beitrdge der groflen Energien dominiert wird. Deshalb trigt effektiv
Re (GY(E,z)) Im (T(E)) Re (GY(E, 2)) < Im (T (E)) E*. (116)

als einziger Term zu (112) bei. Die Proportionalitét folgt aus (115). Plottet man (116)
und (112) iibereinander, so findet man eine hervorragende Ubereinstimmung (siehe
Abb.17). Der analytische Verlauf ist also sehr gut verstanden. Der quadratische Anstieg
von Im (T(F)) E?* arbeitet der exponentiellen Unterdriickung von I'm (G(l) so(E, z)> ent-
gegen. Dieser Wettkampf sorgt fiir die deutlich erhéhte lokale Zustandsdichte.

1 1.0}
[
08}
| J [ ]
r LDOS (EVp=13)
06 i LDOS (-0.2,Vo=1.3)
[
\ 04l E2Im[T (E.Vo=1.3)]
1 ] 0.04 Im[T (-0.2,Vp=1.3)]
.
L [ 4
02}
L ]
Ly g
L . ]
! , , , ! , ; - @ i ; ! ; ; ; ! ; E
-04 -0.2 02 04 t

Abbildung 17: Vergleich der lokalen Zustandsdichte bei z = 20.1A und —%Im (T(F)) *
E? in Anwesenheit eines Stérpotentials mit V = 1.3.

3.2.4 Ubergangsbereich der Grenzwerte

Fiir STS ist es relevant zu wissen, ab welchen Abstdnden die lokale Zustandsdichte
die jeweiligen Grenzwertcharakteristika zeigt. Nur so konnen Spektren richtig gedeutet
werden. Wir werden in dieser Arbeit keinen analytischen Ausdruck fiir den Grenz-
abstand, falls es denn einen gibt, herleiten. Stattdessen haben wir den graphischen
Verlauf der lokalen Zustandsdichte fiir unterschiedliche Absténde gegen die Energie bei
einer Storstéirke von Vy = 1.3 in Abb.18 dargestellt. Es ist deutlich zu sehen, dass die
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LDOS fiir z = 4.1A und z = 6.1A eine Mischform aus den Verldufen bei den beiden
Grenzwerten zeigt. In Abb.19 sind deshalb die beiden Grenzwerte mit den Plots der

LDOS (E,Vy=1.3)
LDOS (-0.2,Vy=1.3)

— z=0.1A

1.0_—
z=2.1A

z=4.1A

z=6.1A

z=8.1A
— z=10.1A

z=20.1A

0.2 0.4 t

1 L L L 1

-0.4 -0.2

Abbildung 18: Lokale Zustandsdichte bei verschiedenen Abstdnden z in Anwesenheit

eines Storpotentials mit Vy = 1.3.

Mischformen iibereinander geplottet. Sowohl der Plot fiir z = 4.1&, als auch der Plot
fiir z = 6.1A besitzen cinen unterdriickten (kleine z-Limes) und einen quadratisch an-

steigenden Anteil (groBe z-Limes). Folglich liegt der Ubergangsabstand im Bereich von

z=4— GA.
1.0 : li
s ]
L 1
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0.8} ! .
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' [ ]
L | R
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\ [ 1 °
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Abbildung 19: Lokale Zustandsdichte bei z = 4.1A und z = 6.1A in Anwesenheit eines
Storpotentials mit Vy = 1.3. Der gepunktete Plot ist —%Im (Goo(E)), der gestrichelte

ist —Im (T'(E)) * E?. Alle Funktionen sind auf E = —0.2 normiert.
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4 Zusammenfassung

Ausgehend von einem Tight-Binding-Modell wurde durch den Formalismus der Green-
schen Funktionen die lokale Zustandsdichte analytisch dargestellt.

Im Folgenden wurde das Verhalten der Zustandsdichte in verschiedenen Limites des
Abstands zur Graphenebene unter Einfluss eines Stérpotentials untersucht und nach-
vollzogen. Die Ergebnisse wurden mit dem STS-Experiment in Verbindung gesetzt. Da-
bei konnte die Impulsabhéngigkeit der Wellenfunktion fiir Tunnelprozesse im Vakuum
erfolgreich iiber die eingefiihrten Filterfunktionen sowohl analytisch als auch numerisch
dargestellt werden. Die lineare Energieabhéingigkeit der Zustandsdichte konnte fiir klei-
ne Abstiande ebenfalls bestatigt werden. Es wurde schliellich ein starker Einfluss durch
Storstellen-Streuung auf das STS-Spektrum nachgewiesen und qualitativ beschrieben.

Dabei wurde ein erhohtes Tunneln von Zustdnden mit groflen Impulsen festgestellt.

5 Ausblick

Das in dieser Arbeit verwendete Modell beruht auf einigen Néherungen, welche einige
Aspekte des Graphengitters bzw. des STS-Experimentes vernachléssigen. Durch Einbe-
zug dieser Aspekte sollten genauere Ergebnisse erzielt werden konnen. Ich méchte hier
auf drei Ndherungen eingehen. Zunéchst wurden die Orbitalfunktionen des Wasserstof-
fatoms statt des Kohlenstoffatoms verwendet. Dies geschah der Einfachheit halber und
weil ein Teil der Elektronen in den inneren Schalen abgeschirmt wird. Eine realisti-
schere Annahme hétte z.B. eine genauere Austrittsarbeit zur Folge. Wir haben eine
Austrittsarbeit von ¢ ~ 3,4eV verwendet. Der Vergleich mit der tatséchlichen Aus-
trittsarbeit von Graphen[9] zeigt —2— ~ 0, 8.

¢Graphen

Die zweite Ndherung ging in die Tight-Binding-Methode ein. Im Experiment ist der

Realteil der Greenschen Funktion im Ortsraum nicht symmetrisch zum Ursprung son-
dern geht fiir kleine Energien gegen eine Konstante. Ein Modell, welches iibernéchste
Nachbarn mit einbezieht, hétte keinen symmetrischen Realteil und wére somit realisti-
scher. Eine Folge wiire das die LDOS im Limes grofler Absténde nicht mit £? ansteigen
wiirde, sondern lediglich proportional zum Imaginérteil der T-Matrix. Schlielich ent-
spricht auch die Annahme einer sphérischen Mikroskopspitze mit nur einem néchsten
Punkt zur Oberfldche nicht der Realitéit. Im Regelfall hat die Spitze keine symmetri-
sche Form. Die hier benutzte Ndherung kénnte durch eine genauere Untersuchung der

Geometrie der Spitze verbessert werden.
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