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Abstract

This thesis deals with the SAW-STM method, which is a technique based on scanning tunnel-
ing microscopy (STM) for the high-resolution mapping of surface acoustic waves (SAW). The
measurement principle of the SAW-STM utilizes the modulation of the tunneling distance and
the resulting modulation of the tunneling current due to the mechanic oscillation of the sample
surface. To facilitate signal detection a heterodyn technique is employed which shifts the mea-
sured signal into the kHz-range by adding modulation to the tunneling voltage. The signal
contains the entire information about the amplitude and the phase of the SAW-induced tun-
neling distance modulation. Experiments are presented to investigate the dependence of the
signal amplitude on the experimental parameters and on the sample topography. This data
is compared to a theory developed to describe the SAW-STM signal, leading to a calibrated
measurement of the trajectory of the sample surface which carries the wave. The sample we
investigated was a 40 nm gold film deposited on a LINbO, substrate in the Y-cut, deformed by
a Rayleigh-type wave in the z-direction.

To increase signal stability and to extend the range of reactive sample materials we constructed
a SAW-STM operating in the ultra-high-vacuum (UHV). In this thesis the conversion of a com-
mercial STM to a SAW-STM is described. A sample holder is constructed, which allows the
transfer of the sample between the evaporation stage and the STM without venting the UHV
chamber. It provides a contact spring mechanism for the automatical electric contactation of
the sample chip, when the sample holder is inserted into the STM. Moreover, we installed a
UHV-compatible wiring system for SAW-excitation and for signal detecting and an evapora-
tion stage for in-situ sample preparation. We demonstrate that the UHV-SAW-STM is capable
of exiting and detecting surface acoustic waves with an amplitude in the range 0.001 Ato 1 A.
The maximal frequency of SAW which can be studied with the UHV-SAW-STM is found to
be at least 360 MHz. For the analysis of SAW-STM data a LabVIEW software package was
implemented.

To put the SAW-STM technique on a strong basis, we systematically studies the dependence
of the SAW-STM signal on the various measurement parameters. The theory of the SAW-STM
signal developed in this work is in good agreement with this experimental data. In this theory,
we take into account that the STM is operated in the constant-current mode, i.e. the tip position
is controlled to keep the average tunneling current constant. The comparison of the measured
and the simulated dependence of the signal amplitude on the amplitude of the tunneling dis-
tance modulation allows the calibrated measurement of the vertical displacement amplitude of
the Rayleigh wave.



SAW-STM scans yield images of the topography and of the amplitude and the phase of the
SAW-STM signal. Employing the theory of the SAW-STM signal on the corrugated surface, we
simulated amplitude and phase imaged based on the measured topography. The agreement
between simulated and measured amplitude images is only qualitative. In contrast, the com-
parison of simulated and measured phase images allows the determination of the excentricity
of the oscillation ellipse. Having determined this excentricity and the vertical displacement
amplitude of the Rayleigh wave, we have gaind complete knowledge about the geometry of
the Rayleigh wave oscillation ellipse.

Keywords:
scanning tunneling microscopy, surface acoustic wave, oscillation ellipse, SAW-STM



Zusammenfassung

Diese Arbeit befaRt sich mit der SAW-STM-Methode, einer Abwandlung der Rastertunnel-
mikroskopie (STM?!) zur hochauflésenden Abbildung akustischer Oberflachenwellen (SAW?).
Das MeBprinzip des SAW-STM beruht auf der Modulation des Tunnelabstandes und der
hieraus resultierenden Modulation des Tunnelstroms durch die oszillatorische Bewegung der
Probenoberflache. Zur einfacheren Signaldetektion wird ein Heterodyn-Verfahren verwendet,
das Uber eine zusatzliche Modulation der Tunnelspannung das SAW-STM Signal in den kHz-
Frequenzbereich verschiebt. Dieses tragt die komplette Information Uber die Amplitude und
die Phase der Tunnelabstandsmodulation. Im Rahmen dieser Arbeit wird die Abhangigkeit des
SAW-STM Signals von den experimentellen Paramtern und von der Topographie der Probe
theoretisch beschrieben und experimentell untersucht. Dies fuhrt zu einer kalibrierten Vermes-
sung der oszillatorischen Bewegungsbahn der SAW-tragenden Probenoberflache. Das unter-
suchte Materialsystem ist ein 40 nm dicker Goldfilm auf einem LiNbOS-Substrat im Y-Schnitt,
das eine Welle vom Rayleigh-Typ in Z-Richtung tragt.

Indem ein SAW-STM entwickelt wird, das im Ultrahochvakuum (UHV) arbeitet, wird die
SAW-STM Methode hinsichtlich des Spektrums untersuchbarer reaktiver Materialien und hin-
sichtlich der Signalstabilitat. Es wird der Umbau eines kommerziellen Rastertunnelmikroskops
zum SAW-STM beschrieben. Zu diesem Zweck wird eine Probenhalterung konstruiert, die den
Transfer der Probe zwischen der Bedampfungseinrichtung und dem STM ohne Beluftung der
Kammer erlaubt. Gleichzeitig stellt sie automatisch die funf notwendigen elektrischen Kontak-
te zum Probenchip her, wenn die Probenhalterung in das STM gesetzt wird. Weiterhin werden
die Konstruktion eines UHV-tauglichen Sytems von Hochfrequenz-Signalleitungen und der
Bedampfungseinrichtung zur in-situ Probenpraparation beschrieben. Mit diesem UHV-SAW-
STM koénnen SAWSs einer Amplitude im Bereich von 0.001 Abis 1 Aangeregt und detektiert
werden. Die maximale Frequenz, die eine im UHV-SAW-STM nachweisbare SAW haben kann,
betragt mindestens 360 MHz. Weiterhin wird das in LabVIEW geschriebenen Softwarepacket
zur Auswertung der SAW-STM-Daten vorgestellt.

Um die SAW-STM-Methode auf ein sicheres Fundament zu stellen, wurde erstmals systema-
tisch die Abhéngigkeit des SAW-STM-Signals von den MeRparametern experimentell unter-
sucht. Die im Rahmen dieser Arbeit entwickelte Theorie des SAW-STM-Signals beschreibt die
experimenell gefundenen Abhangigkeiten hinreichend gut. Zentraler Punkt dieser Theorie ist
dabei die Berticksichtigung der Abstandsregelung des STM, die im Constant-Current-Modus

Lengl. scanning tunneling microscopy
2engl. surface acoustic wave



die Spitzenposition so regelt, dal3 der mittlere Tunnelstrom konstant ist. Der Vergleich der ge-
messenen und der theoretischen Abhangigkeit der Signalamplitude von der Amplitude der
Modulation des Tunnelabstandes ermoéglicht dabei die kalibrierte Messung der Amplitude der
vertikale Auslenkung der Rayleighwelle.

Scans der SAW-STM-Methode liefern Bilder der Topographie sowie der Amplitude und der
Phase des SAW-STM-Signals. Mit der Theorie des SAW-STM-Signal der korrugierten Probeno-
berflache werden aus der gemessenen Topographie simulierte Amplituden- und Phasebilder
erstellt und mit den gemessenen Bildern verglichen. Wéhrend die Ubereinstimmung mit den
gemessenen Amplitudenbildern nur qualitativer Art ist, erlaubt der quantitative Vergleich
zwischen simulierten und gemessenen Phasenbildern die Bestimmung der Exzentrizitat der
Oszillationsellipse. Zusammen mit der oben erlauterten Messung der vertikalen Auslenkungs-
amplitude ist somit in dieser Arbeit die Oszillationsellipse der Rayleighwelle vollstandig
ausgemessen.

Sclagworter:
Rastertunnelmikroskopie, Akustische Oberflachenwelle, Oszillationsellipse, SAW-STM
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EINLEITUNG 4

1 Einleitung

Akustische Oberflachenwellen?® sind in vielerlei Hinsicht wissenschaftlich und technologisch
von groRer Bedeutung. Sowohl die sich auf dem Meer ausbreitende Wasserwelle, die fur die
meisten Menschen die Vorstellung des physikalischen Phanomens Welle préagt, als auch Erd-
bebenwellen [1] sind Oberflachenwellen. Durch Explosionen erzeugte seismische Oberflachen-
wellen werden in der Geophysik zur Untersuchung bodennaher Strukturen verwendet [ 2]. Mit
ihrer Nutzung zur Hochfrequenz-Signalbearbeitung in mikroelektronischen Schaltungen fan-
den SAWSs ihr Hauptanwendungsgebiet. So kommen Oberflachenwellenbauelemente als Zwis-
chenfilter in jedem Fernseher und jedem Mobiltelefon zum Einsatz und haben einen Gesamt-
markt, der auf Uber 1 Mrd. US-$ geschatzt wird. Die Erzeugung und Charakterisierung
akustischer Oberflachenwellen ist daher fur die Weiterentwicklung dieser Bauelemente von
grofRem Interesse. Auch wenn schon Lord Rayleigh [3] Ende des 19. Jahrhunderts mit der
Untersuchung von SAWSs begann, sind diese noch heute Gegenstand aktueller physikalischer
Grundlagenforschung. Wegen ihrer Beschrankung auf die oberflachennahe Schicht des wellen-
tragenden Mediums eignen sich akustische Oberflachenwellen hervorragend als Sonde ftr die
Strukturuntersuchung dunner Filme. Die dabei wirksamen Wechselwirkungsmechanismen
konnen elastischer, elektronischer oder magnetischer Natur sein. Als Beispiele seien hier die
Abbildung von Kristalldefekten [4], der Transport von Spins durch SAWSs [5] sowie die Kop-
plung von SAWs mit niederdimensionalen Ladungstragersystemen [6] genannt.

Fur die Abbildung akustischer Oberflachenwellen, die die Vorraussetzung dieser Experimente
an SAWs sind, steht eine Vielzahl von Methoden zur Verfiigung. Sie beruhen zumeist auf
der Wechselwirkung fokussierter Laser-, Rontgen-, oder Elektronenstrahlen [ 7] mit der wellen-
fuhrenden Oberflache. Bei licht-optischen Methoden werden dabei Effekte wie die Beugung
[8], die Modulation des optischen Weges (Interferometrie [8]), die Ablenkung der Reflexion-
srichtung [9], und die Modulation der Reflektivitat oder ihrer Anisotropie [10] genutzt. Die
Auflésung dieser Methoden ist jedoch durch die minimale Fokusgrofie bestimmt und liegt
somit nicht wesentlich unter 1 um. Mit dem Trend zu immer hdheren Frequenzen in der Sig-
nalUbertragung erreichen heute tbliche Oberflachenwellenbauelemente Arbeitsfrequenzen im
GHz-Bereich [11, 12]. Da die resultierende akustische Wellenlange somit im Submikrometer-
bereich liegt, sind optische Methoden zur Charakterisierung dieser Bauelemente ungeeignet.
Fur die Untersuchung von Nanostrukturen, wie etwa ultradinnen Filmen und Quantenpunk-
ten, ist gar eine Auflésung im Nanometerbereich erforderlich.

Zur Abbildung von Strukturen im realen Raum, die unterhalb der optischen Auflosungs-
grenze liegen, stehen heute die unterschiedlichen Methoden der Rastersondenmikroskopie zur
Verfiigung. Die wohl bekannteste ist die von Binnig und Rohrer entwickelte Rastertunnel-
mikroskopie [13], die mit ihrem unibertroffenen Aufldsungsvermogen die Abbildung atom-

lengl. surface acoustic wave, SAW



EINLEITUNG 5

arer Strukturen ermdglichte [14]. Das Prinzip des Rastertunnelmikroskops (STM?) basiert auf
der Abhangigkeit des Tunnelstromes zwischen einer feinen Spitze und der Probe vom Tun-
nelabstand. Die Spitze rastert die Probenoberflache ab und wird piezoelektrisch so geflihrt,
dal der Tunnelstrom und damit der Abstand zwischen der Spitze und dem ihr am néach-
sten gelegenen Ort der Probe konstant bleibt. Die Beschrankung der Rastertunnelmikroskopie
auf elektrisch leitende Proben zog die Entwicklung des Rasterkraftmikroskops [15] (AFM,
engl. atomic force microscope) nach sich. Es beruht auf der Kraftwechselwirkung zwischen
der Probenoberfldche und einer an einem Federbalken befestigten Spitze, die bei Abstanden
weniger Nanometer wirken. Auch wenn in einzelnen Féallen atomare Strukturen mit dem
AFM abgebildet werden konnten, ist das STM wegen des scharf lokalisierten Pfades des Tun-
nelstromes dem AFM in der Auflosung Uberlegen. Das Prinzip, mit einer Sonde eine Ober-
flache abzurastern und dabei Informationen Uber die Probe zu gewinnen, ist die Grundlage
aller Rastersondenmikroskope. Die dabei verwendete Wechselwirkungen zwischen Sonde
und Probe kdnnen z.B. die Reibung (Lateralkraftmikroskopie [16]), der Magnetismus [17], die
Warmeleitung [18] und die elektrostatische Anziehung [19] sein.

Der vorliegenden Arbeit liegt die Idee zugrunde, das beispiellose Auflosungsvermdégen der
Rastertunnelmikroskopie fur die Abbildung akustischer Oberflachenwellen zu verwenden
[20]. Abraham et al. [21, 22] nutzten eine durch Vibration der Spitze herbeigefihrte Modu-
lation des Tunnelabstandes zur Rauschunterdrickung bei der Abbildung der Oberflachento-
pographie. Die rastertunnelmikroskopische Untersuchung an SAWs wird entscheidend durch
die Tatsache erschwert, da3 Ubliche SAW-Frequenzen im MHz- und im unteren GHz-Bereich
liegen und sich somit weit auRRerhalb der Bandbreite des STM befinden. Wie jedoch Strozewski
et al. [23] nachwiesen, hat wegen der nichtlinearen Abstandscharakteristik des Tunnellber-
gangs die wellenbedingte Abstandsmodulation einen Einflul? auf den Tunnelstrom. Mit dem
auf der Grundlage dieses Prinzips arbeitenden akustischen Tunnelmikroskop (engl. tunnel-
ing acoustic microscope) gelang es Takata et al. [24], elastische Spannungsfelder des Sub-
strats sichtbar zu machen. Dal} die Aussagefahigkeit der akustischen Tunnelmikroskopie Uber
rein qualitative Abbildungen hinausgeht, demonstrierte Heil [25]: Er wies die Abhangigkeit
des Bildkontrasts von der Wellenamplitude nach und bestimmt somit die longitudinale Par-
tikelverschiebung einer akustischen Oberflachenwelle in absoluter Kalibrierung. Auch wenn
die Messung einer einzelnen Auslenkungskomponente auf der atomaren Skala ein beeindruck-
endes Resultat der akustische Tunnelmikroskopie war, ist diese Methode blind gegentber der
Phase der SAW. Um auch die Phase von Oberflachenwellenfeldern sichtbar zu machen, wurde
am Paul-Drude-Institut die akustische Rasterkraftmikroskopie (SAFM, engl. scanning acous-
tic force microscopy) entwickelt. Sie gestattet es, mit einer Auflésung im Nanometerbereich
Wellenfelder phasensensitiv abzubilden, und gibt somit Auskunft Gber die Geschwindigkeit
und Ausbreitungsrichtung akustischer Oberflachenwellen [26, 27]. Die Aufldsung der SAFM-
Technik ist fur die Abbildung atomarer Strukturen jedoch unzureichend. Die akustische Tun-
nelmikroskopie und die SAFM-Technik haben dariber hinaus den Nachteil, dal3 nur die ver-

2engl. scanning tunneling microscope



EINLEITUNG 6

tikale bzw. nur die longitudinale Auslenkungskomponente der SAW erfal3t werden kann. Erst
wenn alle zwei bzw. drei Auslenkungskomponenten einer akustischen Welle bekannt sind,
kénnen mathematische Beziehungen zu den elastischen Konstanten aufgestellt werden.

Das SAW-STM (engl. surface acoustic wave scanning tunneling microscope), mit dem sich die
vorliegende Arbeit beschéftigt, schliel3t diese Lucke im Spektrum der genannten Methoden zur
Untersuchung akustischer Oberflachenwellen: Zum einen ermdglicht es die phasensensitive
Abbildung von Wellenfeldern mit einer Auflésung bis hin zu atomaren Strukturen [28]; zum
anderen kénnen, wie diese Arbeit zeigen wird, sowohl die longitudinale als auch die vertikale
Auslenkungskomponente von SAWs ausgemessen werden. Mit dem SAW-STM laRt sich da-
her die Trajektorie, auf der sich Oberflachenelemente aufgrund der SAW bewegen, in absoluter
Kalibrierung ausmessen. Diese Eigenschaft ist nach unserem Wissen unter den Rastersonden-
methoden einzigartig.

Wie auch das SAFM wurde die SAW-STM-Methode am Paul-Drude-Institut enwickelt [29, 30].
Mit den SAW-Rastertunnelmikroskopen der ersten Generation gelang es, dall MelRprinzip
zu demonstrieren und die quantitative Ubereinstimmung der gemessenen Amplituden- und
Phasenbilder der Oberflachenoszillation mit der theoretischen Erwartung nachzuweisen [31,
32]. Dies geschah bei einer SAW-Frequenz von 40 MHz. Da die Experimente an Luft durchge-
fuhrt wurden, war die Schwingungsisolation nicht optimal, und es konnte als nicht-reaktives
Material nur Gold untersucht werden. Auch beeintrachtigte der an Luft kaum vermeidbare
Wasserfilm die Tunnelbedingungen. Trotz dieser Einschrankungen bewiesen Messungen [ 28],
bei denen die atomare Gitterperiodizitat in der Amplitude und in der Phase abgebildet wur-
den, das Potential der SAW-STM-Methode.

Diese Arbeit beginnt mit einer kurzen Einfuhrung in die Theorie der akustischen Oberflachen-
wellen und speziell der Rayleighwelle (2. Kapitel). Ein Uberblick tber die experimentellen
Methoden zur Erzeugung und zur Detektion von SAWSs wird im 3. Kapitel gegeben. Das
4. Kapitel stellt die theoretischen Grundlagen der SAW-STM-Methode dar. Nach einer allge-
meinen EinfUhrung in die Theorie des Tunneltibergangs [33, 34] wird die von Fréhlich et. al [31]
gefundene Theorie des SAW-STM-Signals im Constant-Height-Modus® des STM vorgestellt.
Auf dieser Grundlage wird eine Theorie entwickelt, die das SAW-STM-Signal im beim Exper-
iment verwendeten Constant-Current-Modus* des STM beschreibt. AnschlieRend wird das
von Fréhlich et. al [35] gefundene Modell zur Erklarung des Kontrasts der Amplituden- und
Phasenbilder erlautert und erganzt. Dieses Modell ermdglicht die Simulation von SAW-STM-
Bildern, die durch den im 4. Kapitel definierten Korrelationsfehler der Amplitude und der
Phase quantitativ mit der Messung verglichen werden kénnen.

Eine Voraussetzung fur eine effiziente Untersuchung von SAWs mit dem SAW-STM st eine
Auswertungssoftware, die speziell auf die Anforderungen der SAW-STM-Methode zugeschnit-
ten ist. Das im Rahmen dieser Arbeit entwickelte umfassende Software-Paket wird im 5. Kapi-

3Konstanthéhenmodus, bei dem die Spitze in einem konstanten mittleren Abstand zur Probe gehalten wird.
4Konstantstrommodus. Der Spitzen-Probe-Abstand wird so geregelt, daf der Tunnelstrom konstant ist.
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tel vorgestellt. Es umfalt zusatzlich zu den in einer kommerziellen STM-Software Ublichen
Funktionen zur Betrachtung und Bearbeitung der Mel3daten auch SAW-STM-spezifische Funk-
tionen, wie etwa die Simulation von Amplituden- und Phasenbildern und deren quantita-
tiven Vergleich mit den Messungen. Erst diese Funktionen ermdglichen die Bestimmung der
Auslenkungskomponenten der SAW.

Eines der Ziele dieser Arbeit besteht darin, ein im Ultrahochvakuum (UHV) arbeitendes
SAW-Rastertunnelmikroskop zu entwickeln und somit die Stabilitat des MeRsignals soweit
Zu verbessern, dal3 dieses quantitativ ausgewertet werden kann. Durch das Experimentieren
im UHV entféllt der durch die Luft Gbertragende Schall, und die Probenoberflachen bleiben
Uber lange Zeit sauber von Adsorbaten, die die Tunnelbedingungen beeintrachtigen. Da in
Zukunft mit dem SAW-STM auch reaktive Metalle und epitaktischen Schichten untersucht
werden sollen, ist die Praparation, Lagerung und rastertunnelmikroskopische Untersuchung
unter UHV-Bedingungen sogar unabdingbar. Im 6. Kapitel wird beschrieben, wie ein kom-
merzielles, im UHV arbeitendes Rastertunnelmikroskop zum SAW-STM umgebaut wird. Eine
erfolgreiche Inbetriebnahme verlangt die Losung folgender Problemkreise: Die Probenkontak-
tierung muR so konstruiert sein, das der Probentransfer innerhalb der UHV-Anlage nicht von
Kabeln behindert wird. Ferner gilt es, die Hochfrequenzsignale zur Wellenanregung verlus-
tarm einzuspeisen. Schlief3lich muf3 eine vorhandene Vakuumkammer durch die Installation
starkerer Pumpen, den Einbau eines Elektronenstrahlverdampfers und die Entwicklung einer
elektronischen Ausheizsteuerung zur leistungsfahigen UHV-Anlage umgerustet werden, an
der routinemalig SAW-STM-Experimente durchgefuhrt werden kdnnen.

Den experimentellen Ergebnissen ist das 7. Kapitel gewidmet. Es wird die zur prazisen
Vermessung der SAW-Auslenkungskomponenten notwendige Kalibrierung des Rastertun-
nelmikroskops vorgefuhrt. Hierbei kommt ein eigens entwickelter, im Anhang erklarter Kalib-
rierungsalgorithmus zur Anwendung, der gegentber dem Einflul? der Drift unempfindlich
ist. Die Frage, ob das UHV-SAW-STM die gestellten Erwartungen hinsichtlich der Bandbreite
und der Sensitivitat erfullt, wird ebenfalls im 7. Kapitel beantwortet. Auch wird die Theorie
des SAW-STM-Signals im Constant-Current-Modus einer experimentellen Prifung unterzogen
und zur Absolutkalibrierung der Wellenamplitude verwendet. Die Theorie des SAW-STM-
Signals auf der korrugierten Oberflache wird anhand gemessener Amplituden- und Phasen-
bilder Uberpruft. Hierbei steht der Vergleich mit simulierten Bildern im Vordergrund, der
guantitative Aussagen Uber die Oszillationsbahn der Probenoberflache verspricht.



2 Akustische Oberflachenwellen in der Theorie

Die theoretische Untersuchung akustischer Oberflachenwellen begann Ende des 19. Jahrhun-
derts mit den Arbeiten von Lord Rayleigh und A. Love. Rayleigh entdeckte im Rahmen der
Elastizitatstheorie Wellenmoden, die sich auf einer ebenen Oberflache eines unendlich aus-
gedehnten isotropen Festkdrpers ausbreiten [3]. Das charakteristische Merkmal akustischer
Oberflachenwellen ist das exponentielle Abklingen ihrer Amplitude mit der Tiefe im Festkor-
per. DaR die Energie der Welle daher an der Oberflache des Ausbreitungsmediums konzentri-
ert ist, ist der Grund fur die zerstorerische Kraft der Erdbebenwellen. Gleichzeitig eignen sich
SAWSs gerade wegen dieser Lokalisierung fur die Untersuchung von Festkdrperoberflachen
und von Dunnschichtsystemen. Die Frequenzen typischer in der Festkorperakustik unter-
suchter SAWSs liegen im Bereich weniger MHz bis hin zu wenigen GHz. Die Physik der Ober-
flachenwellen zahlt damit zum Gebiet des Ultraschalls. Allgemein definiert, existieren SAWSs
an Grenzflachen, bei denen ein festes Medium einem anderen festen Medium, einer Flussigkeit,
einem Gas oder dem Vakuum gegenubersteht. In piezoelektrischen Materialien ist die SAW
von einem elektrischen Feld begleitet, das von der Polarisierung durch die lokale Verspannung
des Mediums herrihrt.

2.1 Wellengleichungen, elastische Konstanten

Im Rahmen der Elastizitatstheorie sind akustische Wellen Lésung der Wellengleichung, deren
Herleitung im folgenden skizziert werden soll. Der Festkorper wird im kartesischen Koordi-
natensystem mit den Richtungen x;, X, und X3 beschrieben, wobei die x; die Wellenausbre-
itungsrichtung und x3 die Richtung der der Oberflache wegzeigenden Oberflachennormale ist.
Wirken auf den Festkorper Kréfte ein, erfahrt dieser eine Verformung. Jedes infinitesimale
Volumenelement, dessen Ruheposition r ist, bewegt sich um den Verschiebungsvektor u aus
der Ruheposition. Ein MaR fur die relative Verschiebung zweier benachbarter Volumenele-
mente, also flr die Deformation, ist die Matrix aui/axj. Man kann zeigen, daf3 in der Ela-
sitizitatstheorie nur der symmetrische Anteil dieser Matrix eine Rolle spielt, weil der asym-
metrische Anteil lokale Torsionen beschreiben, die nicht zu Wellen fuhren [36]. Dieser sym-
metrische Anteil

Sij = %(g—;:;-i—g—i:) i,j=12,3 (2.2)
wird als Deformationstensor bezeichnet. Die im Festkorper wirkenden Kréafte werden durch
den Spannungstensor T beschrieben. Seiner Definition liegt die Vorstellung zugrunde, dal3
jedes Volumenelement die Gestalt eines Wirfels hat. Auf die Seite des Wurfels, deren Ober-
flachennormal in xj-Richtung zeigt, wirkt dann der Kraftvektor (T}, T2, T3j). Es laBt sich be-
weisen, dal} der Spannungstensor T ebenfalls symmetrisch ist. Die sich bei einer Verformung
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aufbauende Spannung wird im elastischen Medium durch das Hookesche Gesetz beschrieben

Tij = CijuSu (2.2)

wobei nach der Einsteinschen Summenkonvention Uber die Indizes k und | summiert wird.
Ciju sind die 81 Komponenten des Elastizitatstensors, der sich wegen der Symmetrie von Sj;
und T;; und aus Grunden der Energieerhaltung auf maximal 21 unabhangige Komponenten
reduzieren lakt. Auch diese Anzahl verringert sich weiter mit zunehmender Kristallsymme-
trie. So hat der Elastizitatstensor des in dieser Arbeit als SAW-Medium verwendeten trigonalen
LiNbO3 sechs unabhéngige elastische Konstanten. Die Beschleunigung, die die Volumenenele-
mente des Mediums bei Krafteinwirkung erfahren, wird durch das Dritte Newtonsche Axiom
beschrieben, das in der Elastizitatstheorie die Form

0%u; 0Tjj
— = — 2.3
P T ox @3)
annimmt. Hierbei ist p die Dichte. Mit den Gleichungen 2.2 und 2.1 ergibt sich aus Gle-

ichung 2.3 die Wellengleichung:

aZuj azuk

e Cijklm (2.4)

P

Im Falle piezoelektrischer Medien mul3 nun berucksichtigt werden, dal eine Deformation zu
einem elektrischen Feld E fuhrt. Uber den piezoelektrischen Tensor ekij ist dieser mit dem
Spannungstensor T verknupft. e,;; hat 18 unabhangige Komponenten, deren Anzahl sich mit
steigender Kristallsymmetrie reduziert; im Falle des LiNbO3 sind dies vier unabhangige Kom-
ponenten. Die Gleichung 2.2 lautet hiermit:

Tij = CijuSk — €xijEx (2.5)

Ist der Festkorper dielektrisch, mul} zuséatzlich beachtet werden, daR der elektrische Ver-
schiebungsvektor D im verspannten Festkdrper Uber

Dj = EijEj + eiijjk. (2.6)

mit der elektrischen Feldstarke und dem Deformationstensor verknupft ist. Dabei ist ;; der
dielektrische Tensor. Die Gleichungen 2.3, 2.5 und 2.6 lassen sich zu den Wellengleichungen
des piezoelektrischen Mediums kombinieren.

aZUj azuk aZ(P
Pz~ CiMgxax T gk (2.7)
62(p azuk
e = e 2.
ElkaXian elklaXiaX| ( 8)
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Hierbei ist ¢ das Uber E; = —g—)‘g mit der elektrischen Feldstéarke verknupfte elektrische Poten-
tial. Die Aufgabe der Akustik besteht nun darin, Losungen (u, ¢) der Wellengleichungen 2.8
zu finden. Dies ist nur dann mdéglich, wenn Randbedingungen festgelegt werden, die das Ver-
halten der beteiligten physikalischen GroRen an der Grenzflache und in weiten Entfernungen
von ihr angeben. So muR bei einer an Luft grenzenden Flache die Normalkomponente T3; der
Spannung gleich Null sein, weil die Luft keine Kraft auf die Oberflache ausiibt. Ist das Medium
leitend oder ist die Oberflache metallisiert, dann ist die Grenzflache kurzgeschlossen, das elek-
trische Potential ¢ verschwindet, und es gilt Ap = 0. In Schichtsystemen mussen auf diese Art
Randbedingungen fur jede Grenzflache formuliert werden.

Die wohl am haufigsten verwendete Methode zur Lésung der Wellengleichungen ist der Par-
tialwellenansatz. Die Gesamtwellenfunktion ist dabei eine Linearkombination von Partial-
wellen, die jede fur sich die Wellengleichungen erfiullen. Die Gewichtungskoeffizienten wer-
den dabei so gewahlt, daR die Gesamtwellenfunktion die gestellten Randbedingungen erfullt.
Mathematisch bedeutet dies, dal die Determinante der Koeffizientenmatrix verschwindet. Die
von Adler entwickelte Transfer-Matrix-Methode [37, 38] ist ein weit verbreiteter Algorithmus,
um die Gewichtungskoeffizienten beim Partialwellenansatz zu bestimmen.

2.2 Die Rayleighwelle

An der Oberflache eines isotropen Festkorpers hat die Wellengleichung 2.4 lediglich eine L6-
sung, die nach ihrem Entdecker benannte Rayleighwelle [3]. Obwohl bei den meisten Ul-
traschallanwendungen piezoelektrische und anisotrope Materialien verwendet werden, ex-
istieren auch in diesen Materialien Wellen des Rayleigh-Typs, die die in diesem Abschnitt
vorzustellenden Eigenschaften der Rayleigh-Welle im isotropen Festkdrper hat. Obwohl die
SAW-STM-Methode nicht auf Wellen des Rayleigh-Typs beschréankt ist, beschrankt sich diese
Arbeit in den Experimenten ausschlief3lich auf Wellen des Rayleigh-Typs. Daher wird die
Rayleighwelle hier im Detail behandelt.

Das elastische Verhalten des isotropen Festkdrper ist durch seine Dichte p und die elastischen
Konstanten c¢y; und c44 bestimmt. In ihm existieren drei Volumenwellen-Moden, die Longi-
tudinalwelle und zwei entartete Scherwellen mit transversaler Polarisation. Es sind dabei
entsprechend v; = /c11/p und vi = /cq4/p die Ausbreitungsgeschwindigkeiten. Aus der
Determinantengleichung zur Bestimmung der Gewichtungskoeffizienten (vergleiche 2.1) folgt
die Rayleigh-Gleichung fur die Geschwindigkeit vg der Rayleighwelle:

vr\°® ve\? v2\ /vr\? v?
(V_t> _8(V_t> +8<3—2V2> (V—t) —16< —V—:Z> =0. (2.9)

Aus der Randbedingung, die das Abklingen der Partikelverschiebungskomponenten mit der
Tiefe im Medium verlangt, folgt vg < v;. Es lal3t sich zeigen, dal es nur eine Losung vg der
Rayleigh-Gleichung gibt, die diese Ungleichung erfullt. Da in realen isotropen Medien das

_|,_..
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Figure 2.1: Die Amplituden der Verschiebungskomponenten einer Rayleighwelle in Abh&ngigkeit von der
Tiefe im Medium. Die longitudinale Auslenkung ist an der Oberflache und die vertikale Auslenkung knapp unter
ihr maximal. Nur eine zwei Wellenldngen dicke Oberflachenschicht wird splirbar von der Rayleighwelle verformt.

Verhaltnis v¢ /v, zwischen 0 und 0.7 liegt, ist die Rayleighwelle somit die langsamste Welle im
isotropen Festkorper. Ihre Verschiebungskomponenten lauten

u® = [Alemkm . Azefﬁkx3] o i(wt—kx1)
u® = o
U = [Agemaka - e gilwt-on=3) (2.10)

Die resultierende Welle ist wegen der verschwindenden Scherkomponente u(? in der Sagit-
talebene polarisiert, die durch die Ausbreitungsrichtung x; und x3 aufgespannt wird. An
der Gleichung 2.10 laf3t sich erkennen, daR sich jedes Volumenelement auf einer elliptischen
Trajektorie, der sogenannten Oszillationsellipse bewegt. Ihre Halbachsen sind die im folgen-
den mitu; = A; — Ay und uz = Az — A4 abgeklirzten Amplituden der Verschiebungskom-
ponenten. Also beschreibt u; die longitudinale Partikelverschiebung und u; die vertikale.
Die Abhangigkeit von u; und uz von der Tiefe —x3 im Medium ist in Abb. 2.1 dargestellt.
Deutlich wird das fur akustische Oberflaichenwellen charakteristische Abklingen der Ver-
schiebungskomponenten mit der Tiefe. In einer Tiefe von zwei Wellenlange, ist die Welle auf
weniger als 10% ihrer Oberflachenamplitude abgeklungen.

Fur das SAW-STM-Experiment ist die Partikelverschiebung an der Oberflache maligeblich,
denn sie verandert den Tunnelabstand. Sie errechnet sich aus Gleichung 2.10 mit x3 = 0:

ul) = ypeilet-ka) (2.11)
u® = ygeilet-ka-3) (2.12)
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Figure 2.2: Die Partikelverschiebung bei der Rayleighwelle. (a) Jedes Oberflachenelement bewegt sich auf el-
liptischen Bahnen, den Oszillationsellipsen. Die Einhullende der so verschobenen Oberflachenelemente ergibt die
deformierte Oberflache. (b) Die Partikelverschiebung der Volumenelemente nimmt mit der Tiefe im Medium ab.
(c) Die Halbachsen der Oszillationsellipse u; und us sind die Amplituden der longitudinalen bzw. vertikalen Par-
tikelverschiebung, die tUiber den Ellipsenwinkel 3 miteinander verknupft sind.

Diese Gleichungen beschreiben die Bewegung der Oberflachenelemente auf der in Abb. 2.2 (c)
gezeichneten Oszillationsellipse, deren Halbachsen die Langen u; und us haben und die in der
Sagittalebene liegt. Die Exzentrizitat der Oszillationsellipse wird dabei durch den Ellipsen-
winkel 3 parametrisiert, der durch

B =" tan 1 (2.13)

us
definiert ist. Wird jedes Oberflachenelement um den Vektor (u(®,0,u(®) verschoben, ergibt
sich die in Abb. 2.2 (a) dargestellte zeitabhédngige Deformation der Oberflache. Abb. 2.2 (b)
zeigt die Verformung des Medium durch die Rayleighwelle. Deutlich ist das Abklingen der

Welle mit der Tiefe zu erkennen.

2.3  Weitere Arten akustischer Oberflachenwellen

Wie im vorhergehenden Abschnitt erlautert, ist im isotropen Medium die Rayleighwelle
die einzige existierende akustische Oberflachenwelle. Wellen vom Rayleigh-Typ existieren
aber auch in bestimmten hochsymmetrischen Kristallrichtungen anisotroper Materialien, wie
etwa beim YZ-Schnitt des Lithiumniobats, das in dieser Arbeit als Medium verwendet wird.
In weniger symmetrischen Kristallrichtungen, wie z.B. beim ST-Schnitt des Quarz, hat die
Partikelverschiebung eine zuséatzliche Transversalkomponente, man spricht in diesem Fall von
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generalisierten Rayleighwellen. Sie zeigen, sofern sie sich nicht in ausgezeichneten Kristallrich-
tungen ausbreiten, den Effekt der Strahlsteuerung, bei dem der Energieflul3vektor und die Aus-
breitungsrichtung nicht parallel sind. Selten sind Bleustein-Gulyaev-Moden, die rein transver-
sal polarisiert sind und nur in bestimmten Piezoelektrika auftreten. Schlief3lich existieren
Moden, sogenannte nichtkoppelnde SAWSs, deren Losung von den elektrischen Randbedin-
gungen unabhangig sind und sich somit nicht durch elektrische Methoden anregen lassen.

Allen akustischen Oberflachenwellen in homogenen Medien ist gemein, dal ihre Ausbre-
itungsgeschwindigkeit unabhangig von der Wellenlange ist. Dies hangt damit zusammen, dal}
das physikalische Problem der Wellenausbreitung in diesem Fall keine Ortsbeschrankung bein-
haltet. Wenn eine charakteristische Lange in die Randbedingungen eingeht, tritt Dispersion
auf. So kommt es in Schichtsystemen zur Dispersion, weil sich die Welle je nach ihrer Wellen-
lange zu unterschiedlichen Anteilen in der Schicht und im Substrat ausbreitet. Bemerkenswert
sind auch die rein transversal polarisierten Love-Wellen, die nur in Schichtstrukturen auftreten.
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3 Akustische Oberflachenwellen im Experiment
3.1 Der Interdigitalwandler

Wahrend in rein elektronischen Bauelementen der elektrische Strom und die elektrische Span-
nung die bestimmenden physikalischen Grof3en sind, werden in SAW-Bauelementen zusat-
zlich akustische Oberflachenwellen zur Signalverarbeitung verwendet. Da sich SAWs mit einer
typischen Ausbreitungsgeschwindigkeit von 3000 m/s um funf GréRenordnungen langsamer
als elektromagnetische Wellen ausbreiten, liegen typische SAW-Wellenlangen im Bereich 1 um
bis 1000 um. Da somit eine Vielzahl akustischer Wellenlangen auf dem Bauelement Platz
finden, kénnen zur Signalverarbeitung Wellenphdnomene wie Interferenz, Beugung, Reflexion
und Laufzeiteffekte ausgenutzt werden. Dies ermdglicht ein breites Spektrum von Anwendun-
gen. Als Frequenzfilter, der auch in der Art eines Resonators ausgefuihrt werden kann, haben
SAW-Bauelemente in Fernseh-Geraten und Mobiltelefonen weite Verbreitung gefunden. Die
geringe Ausbreitungsgeschwindigkeit wird in Verzdgerungsleitungen ausgenutzt, mit den die
Phasenlage eines Radar-Signals geregelt werden kann. Auch als Korrellatoren und in Spread-
Spectrum-Kommunikationssystemen kommen SAW-Bauelemente zur Anwendung.

Zur Anregung akustischer Oberflachenwellen und Rickumwandlung in elektrische Signale
werden bei SAW-Bauelementen Interdigitalwandler (engl. interdigital transducer, IDT) ver-
wendet!, die wegen ihrer Effizienz und ihrer kostenguinstigen Herstellung der kommerziellen
Nutzung von SAW-Bauelementen zum Durchbruch verholfen haben [39]. Sie bestehen aus
einer Einlagen-Metallisierung auf einem piezoelektrischen Substrat, die wie in Abb. 3.1 (a) er-
sichtlich zwei Elektroden in der Form zweier ineinandergreifender Kammstrukturen bildet.
Jede Kammstruktur besteht aus sogenannten Fingerelektroden, deren Mitten der Abstand d ist.
Die Uberlappungslange beider Kammstrukturen wird als die akustische Apertur w bezeichnet.
Wird zwischen den Elektroden eine Spannung angelegt, so besteht zwischen den Fingern der
Elektroden ein elektrisches Feld abwechselnden Vorzeichens. Dieses bewirkt Gber den inversen
piezoelektrischen Effekt [40] eine periodische Dehnung bzw. Stauchung des oberflachennahen
Volumens des Substrats. Im Falle einer Wechselspannung der Frequenz f wirkt jedes Finger-
paar als Quelle einer akustischen Oberflachenwelle, die sich zu beiden Seiten vom Fingerpaar
mit der Geschwindigkeit vsaw Wegbewegt. Ist die durch A = vsaw/f gegebene Wellenlange
der SAW gleich der Periodizitat 2d des Interdigitalwandlers, interferieren diese Wellen kon-
struktiv zu einer Gesamtwelle maximaler Amplitude. In diesem Resonanzfall vsayw/f = 2d
stellt sich im Wandler ein oszillierendes Spannungsfeld ein, das dem einer stehenden Welle
gleicht, die sich aus zwei gegenlaufigen Wellen der Wellenldnge A = vsaw /f zusammensetzt.
Dies erklart, daf’ der in Abb. 3.1 (a) gezeichnete Wandler als Bidirektionalwandler arbeitet, also
Wellen in beide Richtungen der Wandlerachse abstrahlt. Bei der Entwicklung der effizienteren
unidirektional abstrahlenden Wandler kommen komplexere Elektrodendesigns zum Einsatz.

Uber den Piezoeffekt kann mit einem zweiten Interdigitalwandler die SAW wieder in ein

Lat. "zwischen den Fingern™
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Figure 3.1: Schematisches Design (a) und Frequenzgang (b) eines einfachen Interdigitalwandlers. Die Wellen-
lange A bei der Grundfrequenz fy des Wandlers ist gleich dem zweifachen Fingerabstand d. Die Apertur w bestimmt
die Breite des akustischen Strahls. Der Frequenzgang folgt einer sin x /x-Funktion. Die Breite des PaBbandes ist B.

elektrisches Signal riickgewandelt werden. Die Anordnung zweier parallel sich gegentber-
stehender Wandler, die durch eine Laufstrecke getrennt sind, wird als Verzégerungsleitung
oder als Frequenzfilter verwendet. Das Problem partiell am Empfangerwandler reflektierter
Wellen wird hierbei oftmals durch den Einsatz des sogenannten Split-Finger-Designs geldst,
bei dem ein Elektrodenfinger aus zwei parallelen Einzelstreifen besteht. Die Kanten der Elek-
troden, an denen die Reflexion stattfindet, liegen dabei in Abstanden einer Viertel Wellenlange,
so daB sich die reflektierten Einzelwellen destruktiv Gberlagern und die Nettoreflexion unter-
drickt ist.

Wegen der komplexen durch die Wandlergeometrie gegebenen Randbedingungen ist die
mathematische Modellierung des Frequenzverhaltens von Interdigitalwandlern schwierig. Zu-
dem mussen die Beugung und die Reflexion der Welle an der Metallisierung genauso beachtet
werden wie die Strahlsteuerung, also die Abweichung der Wellenausbreitungsrichtung von
der Wandlerachse, die bei bestimmten Kristallrichtungen auftritt. Von den Modellen, die heute
in der Entwicklung von Interdigitalwandlern angewendet werden, sei hier nur das Delta-
Modell [41] erwahnt. Dieses Modell nahert das raumliche Abstrahlverhalten eines jeden Fin-
gerpaars durch eine Deltafunktion, vernachlassigt also die Breite der Finger. Die Summation
Uber die N Fingerpaare des Wandlers liefert die Response-Funktion H( f) des Wandlers:

sin [NT[(f — fo)/fo]
[Nﬂ(f—fo)/fo] ’

wobei fy = v/(2d) die Mitten- oder Arbeitsfrequenz des Wandlers ist. Der fur die Wellen-
amplitude entscheidende Absolutbetrag der Response-Funktion ist in Abb. 3.1 (b) aufgetra-
gen. Die Bandbreite B = v/(2Nd) des Wandlers nimmt mit seiner Gesamtlange Nd ab. Da bei
kommerziellen Anwendungen zunehmend Frequenzen im unteren GHz-Bereich verwendet
werden und daher immer kleinere Fingerabstande ndétig sind, stellt die Herstellung von Inter-
digitalwandlern immer hohere Anforderungen an die Photolithographie. Erst durch die Ver-
wendung der Elektronenstrahl-Lithographie kénnen jedoch Arbeitsfrequenzen mehrerer GHz
erzielt werden [11, 12].

H(f) = 2N (3.1)
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3.2 Weitere Methoden zur Erzeugung von SAWSs

Es bestehen mehrere Mdglichkeiten, SAWs auch ohne die Verwendung von Interdigitalwan-
dlern anzuregen. So weisen Yamanishi et al. [42] SAWs einer Frequenz von 900 MHz nach,
die durch Modenkonversion einer Volumenwelle an einem holographisch hergestellte Git-
ter erzeugt werden. Diese Vorgehensweise war in den 70er Jahren attraktiv, als sich mit
den mit konventionellen photolithographischen Methoden erzielbaren Strukturbreiten noch
keine Interdigitalwandler im GHz-Bereich herstellen lieBen. Wahrend mit diesem Verfahren
die Wellenlange der SAW durch die Gitterperiodizitat vorgegeben ist, lassen sich auch mit
planaren Piezowandlern, die Volumenwellen erzeugen, SAW unterschiedlicher Wellenlange
anregen: Mit dieser von Oates et al. [43] entwickelten Methode wird der Wandler so an die
obere Kante der Stirnseite der Probe gebondet, dal? die abgestrahlten Scherwellen in der Probe
eine SAW erzeugen.

Zu den nicht-optischen Methoden zur Erzeugung von Ultraschallwellen in Festkdrpern gehort
der von Schindel und Hutchins entwickelte Luft-Spalt-Kapazitatswandler [44]: Zwischen
der Probe und einer parallelen kreisformigen Kondensatorplatte mit wenigen Millimetern
Durchmesser wird eine Wechselspannung angelegt. Diese erzeugt in der leitenden oder
auch dielektrischen Probe eine Oberflachenladung, die durch das elektrische Wechselfeld
einer mechanischen Kraft ausgesetzt ist. Da dieser Anregungsmechanismus theoretisch sehr
gut verstanden ist, kann die resultierende Wellenamplitude mit hinreichender Genauigkeit
vorhergesagt werden, so daR der Kapazitatswandler als Standardquelle fiir Ultraschallwellen
vorgeschlagen wird. Zudem gelingt es Schindel und Hutchins, dieses Prinizip der Wellenanre-
gung auf flussige und gasformige Ausbreitungsmedien zu Ubertragen [45].

Eine weit verbreitete Methode zur kontaktfreien Erzeugung akustischer Wellen ist die Anre-
gung durch Laser. Die Idee, durch Lichteinstrahlung akustische Wellen zu erzeugen, geht auf
Graham Bell zurtck, der 1881 durch die Bestrahlung einer Metallplatte mit moduliertem Son-
nenlicht akustische Wellen erzeugte. Durch die Verwendung von Laserstrahlung ist es moglich,
unterschiedliche Wellenmoden kontakt- und zerstérungsfrei anzuregen. In der Regel agiert
dabei ein fokussierter Laserspot als Punktquelle, durch die Verwendung von Zylinderlinsen
lassen sich aber auch ebene Oberflachenwellen und sich zylindrisch ins Volumen ausbreitende
Volumenwellen anregen. Hohe Amplituden lassen sich mit gepulsten Lasern erzielen, wobei
die Leistungsdichte des Pulses den Anregungsmechnismus bestimmt [46]: Der Puls erhitzt
ein scheibenformiges Volumen an der Oberflache der Probe, dessen Tiefe von der thermis-
chen Diffusivitat der Probe bestimmt wird. Die Scheibe dehnt sich thermoelastisch in radi-
aler Richtung aus und erzeugt Scher-, Longitudinal- und Oberflachenwellen, deren Amplitude
zur Leistungsdichte proportional ist. Bei starkeren Leistungsdichten erzeugt der Laserpuls ein
Plasma, das sich von der Oberflache wegbewegt und dessen Ruckstol? vorrangig SAWs und
Longitudinalwellen anregt.

Im Gegensatz zu Pulsverfahren lassen sich mit den vergleichsweise kostengunstigen cw-



3.3 METHODEN zUR DETEKTION VON SAWS 17

Lasern?, deren Licht moduliert wird, nur geringe Amplituden erzielen. Abhilfe schafft hier
die von Yamanaka et al. [47] vorgestellt SIF-Methode (engl. scanning interference fringe), in
der Interferenzstreifen der Periode Ajnt, die sich mit der Geschwindigkeit vin¢ fortbewegen, die
SAW thermoelastisch anregen. Die Amplitude der SAW ist maximal, wenn ihre Ausbreitungs-
geschwindigkeit bei der Wellenldnge A gleich vj, ist. Das Interferenzmuster wird erzeugt,
indem einer der beiden interferierenden Laserstrahlen mit einer Bragg-Zelle verstimmt wird.
Durch die Verwendung zweier in Reihe angeordneter Bragg-Zellen erreichten Sato et al. [48, 49]
SAW-Frequenzen von 200 MHz.

3.3 Methoden zur Detektion von SAWSs

Eine Reihe von MeRverfahren steht fur die Abbildung akustischer Oberflachenwellen zur
Verfugung. Dabei kann man die Wechselwirkung verschiedener Arten von Strahlung
mit der SAW ausnutzen, wie etwa Laserstrahlung, Rontgenstrahlung, Elektronenstrahlen
und fokussierte akustische Wellen selber. Einen alternativen Ansatz bieten die Raster-
sondenmethoden, bei denen eine Sonde Uber eine lokale Wechselwirkung mit der wellentra-
genden Probe die SAW sichtbar macht. Da es sich um kurzreichweitige Wechselwirkungen
handelt, bieten Rastersondenmethoden hierbei in der Regel eine bessere Auflésung als die beu-
gungsbeschrankten auf Strahlung basierenden Mel3verfahren.

Eine Methode zur Abbildung und gar zur Ausmessung akustischer Oberflachenwellen ist
die Stroboskopische Rontgen-Topographie mittels Rontgenbeugung [50]. Hierbei wird die
Probenoberflache phasenstarr mit der SAW-Frequenz von Rontgenpulsen eines Synchrotron-
Speicherrings bestrahlt, so daR die Probenoberflache fur die Rontgenstrahlung als durch die
SAW verformt, aber ruhend erscheint. Zu diesem Zweck mul3 die SAW mit der Pulsfrequenz
des Speicherringes synchronisiert werden. Fur den Kontrast im Rontgenbeugungsbild, der die
raumliche Periodizitat der verformten Oberflache wiedergibt, sind nach Cerva zwei Effekte ve-
rantwortlich, die experimentell getrennt untersucht werden konnten [51]. Zum einen lait sich
die Bragg-Reflexion der Rontgenstrahlung im oberflachennahen Gebiet der Probe durch eine
spekulare Reflexion an ihrer Oberflache ersetzen. Die Rontgenbeugung wird also wie ein durch
die SAW statisch wellig verformter Spiegel behandelt, der in den Wellentélern fokussierend
und den Wellenbergen defokussierend auf die Rontgenstrahlung wird. Daneben beeinfluf3t die
SAW-bedingte raumlich Dehnungsmodulation die Rontgenbeugung. Es konnten Ray-Tracing-
Simulationen durchgefuhrt werden, die die gemessenen Rontgenbilder reproduzieren. Zolo-
toyabko et al. gelingt es, mit der stroboskopische Rontgen-Topographie die Beugung von SAWs
an Spannungsfeldern, die in der Nahe von Versetzungen bestehen, abzubilden [4].

Eine weniger aufwendige Methode zur Abbildung stehender und progagierender SAW-
Wellenfelder in piezoelektrischen Materialien ist die Verwendung eines Rasterelektronen-

2continuous wave
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mikroskops (SEM3). Es wird ausgenutzt, daB sich durch den piezoelektrischen Effekt auf der
Probenoberflache in Anwesenheit einer SAW eine periodisches elektrisches Potential ausbildet,
das die vom SEM registrierten Sekundérelektronen aufzeichnet. Durch ein Strahlablenksys-
tem [52], das mit der SAW synchronisiert ist, gelingt es, ein stroboskopisch ruhendes Bild des
Wellenfeldes aufzunehmen. Tanski und Wittels [53] konnten mit dieser Methode transversale
Moden in SAW-Resonatoren abbilden. Eine weiteres Beispiel fur die Anwendungsmaoglich-
keiten dieser Methode, ist die Abbildung von Reflexionen und Beugung von SAWS an
Doméanenwéanden des wellenfihrenden Kristalls [54, 55]. Ebenfalls mit dem Rasterelektro-
nenmikroskop bilden Roshchupkin et al. [56] akustische Oberflachenwellen ab, die von einem
planaren elektrischen Wechselfeld erzeugt wurden, dem ein LiNbO3-Kristall mit einer peri-
odischen Domanenstruktur ausgesetzt wurde.

Der Einflu? akustischer Oberflachenwellen auf die optischen Eigenschaften eines Festkorpers
ermoglicht eine Vielzahl von Mdglichkeiten der optischen Detektion von SAWS. In der Regel
wird hierbei ein Laserstrahl auf die von der SAW verformte Probenoberflache fokussiert,
wobei die FokusgroRe Kkleiner als die akustischer Wellenlange sein muf3. Die Modulation
der Lange des optischen Weges wird bei der Interferometrie ausgenutzt. Mit ihr lassen sich
Auslenkungen der Oberflache von nur 10~7 A nachweisen [8]. Die sogenannte Displacement-
Methode [9, 57], die auch zur Detektion thermischer Wellen verwendet wird, betrachtet dage-
gen die Winkelmodulation eines Laserstrahls, der von der durch die SAW zeitlich periodisch
verformte Oberflache reflektiert wird. Die geringen Winkelablenkungen werden mit einer
Quadrantendiode aufgezeichnet und durch ein Lock-In-Verfahren verstarkt. Auch mittels Ab-
héngigkeit der Reflektivitat von der Verspannung kénnen SAWs detektiert werden. Dabei
wird die Reflektivitat der Probenoberflache durch die akustische Oberflachenwelle moduliert,
was zu einer melbaren Intensitdtsmodulation des reflektierten Laserstrahls fuhrt. Mit dieser
Methode gelingt es Santos [10], die SAW zwischen den Fingern eines Interdigitalwandlers
nachzuweisen.

Ein in der mikroskopischen Strukturforschung etablierte Ultraschall-Technik zur hochau-
flosenden Abbildung elastischer Eigenschaften von Festkorpern ist die von Quate et al. [58]
entwickelte Akustische Mikroskopie. Es wird eine elastische Longitudinalwelle von einem
Piezowandler erzeugt, von einer akustischen Linse durch ein fllssiges Kopplungsmedium auf
die Probe fokussiert, von dieser reflektiert und durch dasselbe Linsensystem zum Piezowan-
dler zurtckgeleitet, um wieder in ein aufzuzeichnendes elektrisches Signal umgewandelt zu
werden. Dies geschieht gepulst, damit im Wandler der erzeugende und der reflektierte Wellen-
puls zeitlich voneinander getrennt werden kdnnen. Indem der Fokus des Laserstrahls die
Probe abrastert und die Amplitude der reflektierten Welle aufgezeichnet wird, entsteht so ein
Bild, dessen Kontrast von den lokalen elastischen Eigenschaften im akustischen Fokus ab-
héngt. Somit kdnnen lokale Unterschiede in der Dichte, in der Schallgeschwindigkeit und
Grenzflachen unterschiedlicher Materialien als akustischer Kontrast abgebildet werden. In-

3engl. scanning electron microscope
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dem der akustische Strahl unterhalb der Probenoberflache fokussiert wird, wird eine Tiefe-
nauflésung erzielt. Die Auflosung ist durch die FokusgroRe bestimmt und somit geman dem
Abbeschen Gesetz frequenzabhéngig. Bei maximalen Frequenzen von 2 GHz wird eine Aufl6-
sung im Bereich von weniger als 1 um erzielt [59].

Zur quantitativen Bestimmung elastischer Konstanten mit dem akustischen Mikroskop wird
das gemessene Signal am Piezowandler V in Abhangigkeit der Tiefe z des Fokus unter der
Probenoberflache aufgezeichnet. Diese sogenannten V(z)-Kurven weisen Oszillationen auf,
die durch die Interferenz zweier Teilwellen entstehen: Zum einen reflektiert der Fokusbere-
ich der Probe die eingestrahlte Welle zurlick in Richtung Detektor. Zum anderen erzeugt
die eingestrahlte Welle beim Eintritt in die Probe Leckwellen, die sich an der Oberflache aus-
breiten*, von dort durch das Kopplungsmedium zum Detektor zuriickstrahlen. Eine math-
ematische Analyse [60] der V(z)-Kurven liefert dann die Ausbreitungsgeschwindigkeit der
Leckwelle. Wird anstatt eines punktformigen ein linienformiger Fokus verwendet (Line-Focus
Acoustic Microscopy) kénnen auch in anisotropen Materialien Leckwellen gezielt angeregt
werden. Xiang et al. [61] messen auf diese Weise die Winkelabhé&ngigkeit der Ausbreitungs-
geschwindigkeit von Pseudo-Oberflachenwellen und SAWSs auf dem Z-Schnitt des Quarz.

Mit einer Weiterentwicklung des akustischen Mikroskops gelang es Drescher-Krasicka et al.
[62], die Verteilung der mechanischen Spannung in der Probe abzubilden. Hierbei wird aus-
genutzt, dall mechanischen Verspannungen die Ausbreitungsgeschwindigkeit und damit die
Phasenlage von Scherwellen beeinflussen. Die auf die Probenoberflache fokussierte Longitudi-
nalwelle erzeugt beim Eintritt in die Probe und bei der Reflektion an der Probenrickseite unter-
schiedliche Scherwellenmoden, die sich beim Austritt aus der Probe zu der aufzuzeichnenden
Longitudinalwelle addieren. Die Amplitude des Messsignals hangt daher von der Phase der
interferierenden Scherwellen ab, wird also von der mechanischen Spannung auf dem Pfad der
Scherwellen durch die Probe bestimmt. Rastert der anregende akustische Fokus die Probe ab,
ergeben sich Verteilungsbilder der Verspannung, wie am Beispiel von Schwei3nahten demon-
striert wurde.

Anstatt wie beim akustischen Mikroskop die zu detektierende Welle Uber ein Kopplungs-
medium und eine akustische Linse zum Wandler zu leiten, kann der Wandler auch im direkten
Kontakt zur Probenoberflache positioniert sein. Every und Sachse [63] demonstrieren, wie mit
Laseranregung und Detektion mit Wandlern kleiner Apertur das Wellenfeld der Probe abge-
bildet werden kann. DaR Piezowandler sowohl als Quelle als auch als Detektor bei der Unter-
suchung der anisotropen SAW-Ausbreitung verwendet werden kénnen, zeigen Vines et al [ 64].

Bei der Auswahl der Methoden der zur Abbildung von SAWs kommt eine besondere Bedeu-
tung den Rastersondenmethoden zu: Ihre Auflésung ist weder von der Wellenlange des Lichts
noch von der akustischen Wellenlange begrenzt. Sie sind daher vielversprechend fir die
Sichtbarmachung der Wechselwirkung akustischer Oberflachenwellen mit Nanostrukturen,
wie etwas Quantenpunkten und -drahten. Kirk et. al [23] demonstrieren den EinfluR der

4engl. "“leaky SAW™
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wellenbedingten Modulation des Tunnelabstandes auf den Tunnelstrom beim Rastertun-
nelmikroskop. Auch wenn die Frequenz der SAW die Bandbreite der STM-Elektronik bei
weitem Uberschreitet, hat doch die Abstandsmodulation auch einen Einflufd auf dem mittleren
Tunnelstrom. Wird das STM im Constant-Current-Modus betrieben, fuhrt eine Amplituden-
modulation der Welle zu einer mel3baren synchronen Modulation des Tunnelabstandes. Dieses
Verhalten erklaren Kirk et. al durch die Gleichrichtung der Abstandsmodulation an der nicht-
linearen Strom-Abstandskennlinie des Tunnellberganges.

Bei der Akustischen Tunnelmikroskopie nach Takata et. al [24] wird die Spitze des STM in
Oszillation versetzt und Ubertragt wahrend des Tunnelns Schwingungen auf die Probe, die mit
einem ruckseitigen Piezowandler detektiert wird. Die Abstandsregelung fuhrt die Spitze so,
daR das Signal am Piezowandler konstant bleibt. Der aufgezeichnete Tunnelstrom gibt also
die Effizienz der elastischen Wechselwirkung zwischen Spitze und Probe wieder. Da diese von
den lokalen elastischen Eigenschaften der Probe abhédngt, gelang es, den Unterschied in den
elastischen Eigenschaften zwischen undotiertem und mit Arsen dotiertem Silizium abzubilden.

Heil et al. [25] demonstrieren, wie mit dem Rastertunnelmikroskop die longitudinale
Auslenkungskomponente einer SAW in absoluter Kalibrierung gemessen werden kann. Es
wird im Constant-Current-Modus eine Graphit-Oberflache in atomarer Aufldsung abgebildet,
Uber die eine akustische Oberflachenwelle lauft. Heil et al. beobachten eine Abhangigkeit
des Bildkontrasts von der Amplitude der Welle. Ein Modell Gber den Bildkontrast bei einer
oszillierenden Oberflache erklart dieses Verhalten und erméglicht die Vermessung der longi-
tudinalen Auslenkung. Diese Methode ist auf periodische Oberflachenstrukturen beschrankt
und erfordert fur die Signalstabilitat Helium-Temperaturen.

Unterhalb der optischen Auflésungsgrenze arbeitet ebenfalls am Paul-Drude-Institut entwick-
elte Akustische Rasterkraftmikroskopie [65] (SAFM, engl. scanning acoustic force mi-
croscopy). Sie nutzt die nicht-lineare Abstandskennlinie der Kraftwechselwirkung zwischen
der Probe und dem vom konventionellen Rasterkraftmikroskop bekannten Cantilever. Wird
der Abstand zur Probe durch die akustische Oberflachenwelle bei einer Frequenz moduliert,
die die Resonanz des Cantilever Uberschreitet, resultiert eine zeitlich konstante Kraft auf den
Cantilever. Bei SAFM-Amplitudenmessungen wird die SAW amplitudenmoduliert und die
resultierende synchron modulierte Kraft auf den Cantilever aufgezeichnet. So gelingt die Ab-
bildung der Amplitude von Wellenfeldern. Bei der SAFM-Phasenmessung wird der akustis-
chen Oberflachenwelle eine zweite SAW Uberlagert, deren Frequenz leicht gegentiber der er-
sten verschoben ist. Aus der nicht-linearen Abstandskennlinie der Kraftwechselwirkung re-
sultiert ein Melsignal bei der Differenzfrequenz, dessen Phase die Phase der ersten Welle
wiedergibt. Wie Chilla et. al [66] demonstrierten, 148t sich mit der SAFM-Methode die SAW-
Ausbreitungsgeschwindigkeit mit einer Aufldsung von 20 nm bestimmen. Zudem ist das
SAFM auch auf rein transversal polarisierte SAW-Moden empfindlich. So konnten Behme
et. al [67] erstmals Hochgeschwindigkeits-Pseudo-Oberflachenwellen direkt nachweisen. We-
gen der nicht stark lokalisierten Kraftwechselwirkung zwischen der Probe und dem Cantilever
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ist die SAFM-Methode in der Auflésung der SAW-STM-Methode unterlegen. Zudem kann bei
der SAFM-Phasenmessung das benétigte Referenzwellenfeld die urspriinglich abzubildenden
Wellenfronten verzerren, wenn es selber durch Streuung verzerrt worden ist.

Oliver et al. [19] gelang es, mit einem heterodynen, ebenfalls auf der Rasterkraftmikroskopie
basierenden MeRverfahren, die Polarisation des piezoelektrischen, die SAW tragenden Sub-
strats abzubilden. Hierbei wird ausgenutzt, daf das mit der SAW verknupfte elektrische Feld
des Substrats die Spitze des Cantilevers polarisiert. Die resultierende Kraftwechselwirkung
beeinflulit die Schwingung des Cantilevers in Abhangigkeit von der lokalen Phase der Polari-
sation des SAW und der Phase einer amplitudenmodulierten Wechselspannung bei der SAW-
Frequenz, die an der Spitze anliegt.
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4 Theoretische Grundlagen
4.1 Ein Uberblick Giber die Theorien der Rastertunnelmikroskopie

Die zentrale Fragestellung in der Theorie des STM-Experiments ist die Abhangigkeit des
Tunnelstroms I; vom Tunnelabstand d und von der Tunnelspannung V. Eine vollstandige Lo-
sung dieses Problems ist bis heute nicht gefunden worden, weil eine Reihe von Aspekten die
theoretische Beschreibung des Tunnelns erheblich erschweren: Um I¢(d, V1) theoretisch zu bes-
timmen, muf das System aus Spitze und Probe dreidimensional behandelt werden. Schon die
Beschreibung der elektronischen Struktur einer atomar glatten Festkorperoberflache ist sehr
aufwendig [68]; fur eine reale STM-Spitze ist sie nahezu unmaglich, es sei denn, man beschreibt
sie als einen einzelnen atomaren Zustand [69]. Ferner bergen Spitze und Probe keine Symme-
trien, die das dreidimensionale System vereinfachen. Bei im Experiment tblichen Tunnelab-
standen von wenigen A kénnen die Wellenfunktionen von Spitze und Probe nicht mehr ge-
trennt betrachtet werden, da sie durch die Wechselwirkung von den ungestdrten Wellenfunk-
tionen abweichen. Hierdurch wird mit abnehmendem Tunnelabstand die isolierende Poten-
tialbarriere bis unter die Fermi-Energie der Spitze bzw. der Probe abgesenkt. Der resultierende
Leitungsmechanismus ist dann nicht mehr das Tunneln, so dal} die unten erklarte Transfer-
Hamiltonian-Néherung und die WBK-Methode (Wenzel-Kramers-Brillouin) [70] nicht mehr
gerechtfertigt erscheinen. Zudem verformen sich die Spitze und die Probe durch die elektro-
statische Anziehung, was bei einer festen Position der Spitze zu einer nicht zu vernachlassi-
genden Verringerung des Tunnelabstandes fuhrt [20]. Um das elektrische Feld zwischen Spitze
und Probe korrekt zu beschreiben, mussen auch Spiegelladungseffekte [ 71] berticksichtigt wer-
den.

Der Weg zur theoretischen Beschreibung des STM-Experimentes fuhrt also nur tber verein-
fachende Annahmen und Uber eine Auswahl der zu bertcksichtigenden physikalischen As-
pekte [72]. Im folgenden wird eine Theorie skizziert [73], die das Tunnelexperiment auf das
Tunneln zwischen planaren Metallelektroden zurickfuhrt. Der weiter unten beschriebene
WBK-Ansatz von Simmons [34] erweitert diese Rechnung auf nicht rechteckige Barrieren. Die
auf diese Art abgeleitete Gleichung fur die Spannungs- und Abstandsabhangigkeit des Tun-
nelstromes wird als Grundlage fur die Theorie des SAW-STM-Signals herangezogen. Eine
dreidimensionale Beschreibung wurde von Lang [74] entwickelt, in dem er Spitze und Probe
jeweils als ein Ensemble aus einer planaren Festkorperoberflache und einem Adatom betra-
chtet. Unter Verwendung des Jellium-Modells fur die elektronische Struktur der Festkorper-
oberflachen, gelingt es Lang, die Stromdichteverteilung fur verschiedene Orte der Adatome zu
bestimmen. Zu einer realistischeren Beschreibung des Tunnelvorgangs gelangt die Theorie von
Tersoff und Hamann [33], indem die Spitze durch ein Atom mit einer s-Wellenfunktion ersetzt
und die Probe mit der elektronischen Zustandsdichte beschrieben wird. Diese Theorie, die am
haufigsten zur Interpretation von STM-Bildern herangezogen wird, wird im Abschnitt 4.1.3
eingefuhrt.
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4.1.1 Tunneln durch ein eindimensionales Rechteckpotential

Der wohl einfachste Ansatz zur Beschreibung des Tunnelexperiments besteht darin, die eindi-
mensionale Schrodinger-Gleichung fur ein einzelnes Elektron bei der Transmission durch eine
rechteckige Potentialbarriere mit der Breite d und der Hohe U zu I6sen [70]. Woe 'K sei die
Wellenfunktion des einlaufenden Elektrons vor der Potentialbarriere. Die Kinetische Energie
Eyin des Elektrons ist Giber E = (Rk)?/2m mit der Wellenzahl k verkniipft, wobei m die Elek-
tronenmasse und h die durch 27t geteilte Plancksche Konstante ist. Ldsen der Schrédinger-
Gleichung zeigt, dal’ das Elektron in die Potentialbarriere eindringt, auch wenn gilt Ei, < eV,
wenn die Kinetische Energie also der klassischen Anschauung entsprechend nicht ausreicht,
um den Potentialwall zu Uberwinden. Es ergibt sich fur den Tunnelvorgang eine exponen-
tiell abklingende Wellenfunktion der Form Woe~*%, wobei die reziproke Abklinglange durch
k = \/2m (U — E)/h gegeben ist. Das transmittierte Elektron wird von einer Wellenfunktion
der Gestalt ¥, e—*de—ikz peschrieben. Die Wahrscheinlichkeit, mit der das Elektron die Barriere
tiberwindet, betragt hiernach e 29,

Vakuum-
Niveau b
E
E b
T ,
t
eV
d R
Probe Barriere Spitze

Figure 4.1: Eindimensionaler Metall-Vakuum-Metall-Tunneltibergang. Nur Elektronen der Energie Er — eVt <
E < Er kénnen von der Probe zur Spitze tunneln. Die Schrodinger-Gleichung liefert fur den Bereich auRerhalb der
Barriere oszillatorische Wellenfunktionen, in der Tunnelbarriere klingt die Aufenthaltswahrscheinlichkeit exponen-
tiell ab.

Diese eindimensionale Betrachtung wurde von Chen [73] auf den Tunnelstrom zwischen zwei
planaren Metallen mit einem freien Elektronengas tibertragen. Zwischen den Elektroden liege
die Spannung Vt an, so daR das Fermi-Niveau der Spitze gegentiber dem der Probe um eVt
abgesenkt ist. Der Tunnelstrom besteht nur aus den Elektronen, die von einem besetzten Zus-
tand in der Probe in einen unbesetzten der Spitze derselben Energie tunneln kénnen. Dies sind
die Elektronen im Energie-Intervall {E — eV, E}. Es sei

1 E 2
E) = | — Y 4.1
‘OS <Z’ ) AéTO AE En:EZ_eVT ’ n (Z)’ ( )

die lokale Zustandsdichte der Probe am Ort z bei der Energie E. Mit ¥, (z) seien dabei
die Elektronen-Wellenfunktionen des Festkorpers bezeichnet, deren Energien im Intervall
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Figure 4.2: Allgemeine Tunnelbarriere im Metall-Isolator-Metall-System nach Simmons [34]

{E — eV, E} liegen. Nach Chens Betrachtung ist der Tunnelstrom proportional zur lokalen
Zustandsdichte der Probenoberflache bei der Fermi-Energie Eg. Er verhélt sich ohmsch und
nimmt exponentiell mit der Breite der Barriere ab:

I o Vps (0, Ep) e~ 2<¢ (4.2)

Die Abklinglange errechnet sich aus der Austrittsarbeit ® der Probe zu k = v/2m® /h. Aus-
trittsarbeiten von Metallen liegen typischerweise zwischen 4 und 7e V. Aus der Austrittsarbeit
@y = 5.4 eV fur Gold laft sich aus Gleichung 4.2 berechnen, dal? der Strom bei Annaherung
der Spitze um 1 A um den Faktor 11 ansteigt. Diese Empfindlichkeit des Tunnelstromes auf die
Position der Spitze unterstutzt die prazise Abstandsregelung im Constant-Current-Modus.

4.1.2 Die Tunnelcharakteristik nach Simmons

Im folgenden wird die Theorie nach Simmons [34] skizziert, die die Spannungs- und Abstands-
abhangigkeit des Tunnelstromes beschreibt. Um das Tunnelproblem eindimensional behan-
deln zu kénnen, werden Spitze und Probe durch ein planares Metall-Isolator-Metall-System
ersetzt (Abb. 4.2). Die Tunnelbarriere hat die allgemeine Form V(z) = ®(z) + Ef,, wobei Ef,
das Fermi-Niveau der Elektrode 1 und Efr, = Ef, — eVt das durch die angelegte Spannung Vy
verschobene Fermi-Niveau der Elektrode 2 ist. Der Strom der Elektronen, deren Energie durch
thermische Anregung hoch genug ist, um die Tunnelbarriere zu Uberwinden, werde im folgen-
den vernachléssigt. Die Wahrscheinlichkeit, daB ein Elektron von einer Elektrode zur anderen
tunnelt, wird durch die WBK-N&herung [70] beschrieben:

D(E,) :exp{—%”/: \/2m (V(z)—EZ)dz} (4.3)

Unter der Annahme einer isotropen Geschwindigkeitsverteilung der Elektronen entsprechend
der Fermi-Verteilungsfunktion f (E) wird nun die Anzahl der Elektronen mit der
Geschwindigkeitskomponente vy berechnet

n (V) = 47;—2]3/000f(E) dE, | (4.4)



4.1 EIN UBERBLICK UBER DIE THEORIEN DER RASTERTUNNELMIKROSKOPIE 25

—— Simmons
- - —- exponentiell

Tunnelstrom | (a.u.)
'_\
o

0 2 4 6 8 10
Tunnelabstand d (A)

Figure 4.3: Vergleich der Abstandsabhangigkeit des Tunnelstroms nach Simmons [34] mit der rein exponen-
tiellen Abstandsabhangigkeit

wobei E; = mv; mit v = vZ + v die kinetische Energie der Bewegung der Elektronen parallel
zur Grenzflache darstellt. Die Anzahl der zur Elektrode 2 tunnelnden Elektronen laf3t sich als
Integral Uber die Geschwindigkeitsverteilung in x-Richtung darstellen:

00 1 00
Ni_p = /0 Vx N (Vx) D (Ex) dvx = E/O n(vx) D (Ex) dEx (4.5)
Mit Gleichung 4.4 ergibt sich

2 00 00
Ni—e = 3 [ D (B0 o [ 1 (E) o, (4.6)

Im entsprechenden Ausdruck N,_,; fur die zur Elektrode 1 tunnelnden Elektronen ist f (E)
durch f (E 4 eVr) zu ersetzen. Der Tunnelstrom ist proportional zu N;_., — Np_1:

Amrm?  [oo 00
I o Nip — Npg = h—3/o D (Ey) dEX/O [f(E)— f(E+evy)] dE,  (47)
Simmons fiihrt eine mittlere Barrierenhche @ = (1/d) [S79® (z) dz ein und zeigt, daRk

fur kleine Spannungen eVt << @ der Tunnelstrom naherungsweise als Funktion von @
geschrieben werden kann:

_ K VT oy

~ 27h d (48)
Hierbei ist k = (27t/h) \/2m (@) die reziproke Abklinglange. Gleichung 4.8 ist der Aus-
gangspunkt der Theorie des SAW-STM-Signals (Abschnitt 4.2.2). In Abb. 4.3 wird diese
Abstandsabhéngigkeit des Tunnelstroms nach Simmons mit der rein exponentiellen Ab-
standsabhangigkeit nach Chen (Gleichung 4.2) verglichen. Dabei wurde mit der reziproken
Abklinglange k = 119”7 gerechnet. Da Gleichung 4.2 nur eine Proportionalitat beschreibt,
kénnen die beiden Kurven nur bis auf einen frei wéhlbaren Faktor miteinander verglichen
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werden. Fur nicht zu kleine Tunnelabstande d klingt der Tunnelstrom in beiden Modellen ex-
ponentiell mit einer Steigung von ungefahr einer Dekade pro 1 A ab, was der experimentellen
Faustregel fur die Abstandsabhéangigkeit des Tunnelstromes entspricht.

4.1.3 Die Theorie des Tunnelns nach Tersoff und Hamann

Die bisher vorgestellten Theorien zur Rastertunnelmikroskopie beschrieben den Tunnelvor-
gang nur fur eine planare Tunnelgeometrie. Daher liefern sie ohne eine Ubertragung auf
eine dreidimensionale Probengeometrie keine Aussagen Uber die Abhangigkeit des Tunnel-
stromes von der lateralen Position (x,y) der Spitze im Falle einer korrugierten Probenober-
flache. Dieses Kapitel behandelt deshalb die Theorie von Tersoff und Hamann [33, 68], hau-
figsten zur Interpretation tunnelmikroskopischer Bilder verwendet wird. Sie tragt der Kor-
rugation der Probenoberflache Rechnung, indem diese durch die quantenmechanische Zus-
tandsdichte p (r, E) beschrieben wird, die vom Ort r = (x,y,z) und von der Energie E ab-
hangt. Um das Problem der unbekannten Spitzengeometrie und ihrer quantenmechanischen
Beschreibung zu 16sen, wird die Spitze durch eine kugelsymmetrische s-Wellenfunktion er-
setzt. Dieses Konzept, die Probenoberflache quantenmechanisch zu beschreiben und die elek-
tronische Struktur der Spitze zu vereinfachen, hat die Theorie von Tersoff und Hamann in
weiten Bereichen zum " Arbeitspferd™ der Rastertunnelmikroskopie werden lassen. Sie liefert
als Ergebnis, dal3 der Tunnelstrom proportional zur Dichte der Zustande der Probenoberflache
p (riip, EF) bei der Fermi-Energie und am Mittelpunkt des Krimmungsradius der Spitze ist.
Im Constant-Current-Modus folgt die Spitze also Linien konstanter Zustandsdichte der von
der Spitze ungestorten Probe. Die Theorie von Tersoff und Hamann beruht auf der Annahme
nicht zu kleiner Tunnelabstande und geht von Tunnelspannungen aus, die klein gegeniber der
Austrittsarbeit von Spitze und Probe sind. Ferner werden die Besetzungszahlen der Probe bei
der Labortemperatur durch diejenigen bei T = 0 K ersetzt.

Ausgangspunkt Tersoffs und Hamanns ist die in den 60er Jahren von Bardeen entwickelte The-
orie [75], die das Tunneln zwischen zwei Metallelektroden innerhalb der Vielteilchentheorie
mit einem Hamilton-Transfer-Operator als zeitabhangige Stérung erster Ordnung beschreibt.
Anstatt die Schrodinger-Gleichung fur das Gesamtsystem aus beiden Elektroden zu l6sen, be-
trachtet er sie als getrennte, sich nicht beeinflussende Teilsysteme, die durch die Wellenfunk-
tionen der Probe W5 und der Spitze Wy, beschrieben werden (Abb. 4.4). Diese Annahme ist
gerechtfertigt, wenn der Tunnelabstand so grol3 und die Tunnelspannung gleichzeitig so klein
ist, dal’ das elektrische Feld die Oberflachenwellenfunktionen der Probe nicht beeinfluf3t. Fer-
mis "‘Goldene Regel™ beschreibt die Tunnelwahrscheinlichkeit w

27
W= 5 ||V|s,tip|2 0 <E\ytip - E\ys) : (4.9)

Es konnen also die Elektronen nur zwischen Zustédnden gleicher Energie tunneln. Die Tun-
nelwahrscheinlichkeit w ist nach Gleichung 4.9 zum Betragsquadrat des Ubergangsmatrixele-
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Figure 4.4: Bardeens Ansatz zur Tunneltheorie. (a) Energieschema von Probe und Spitze am TunnelUbergang.
Durch Anlegen der Tunnelspannung V+ ist die energieabhdngige Zustandsdichte pgs der Probe gegentber der Zu-
standsdichte pyj, der Spitze um die Energie eVt verschoben. (b) und (c) Die Wellenfunktionen der Elektronen
in der Probe Wg und in der Spitze Wy, berechnet Bardeen im von der jeweiligen Gegenelektrode unveranderten
Teilsystem.

ments Ms i, proportional, fur das Bardeen die Form

h

Msitp = 5
€

/Surface <qj;kipv‘ys _‘PSVWEP> ds (4.10)

findet. Hierbei tritt im Klammerausdruck der FluBoperator auf, und die Integration erfolgt
Uber eine beliebige Grenzflache zwischen Spitze und Probe.

Es wird nun der Strom dls_j, der Tunnelelektronen der Energie ¢ (gerechnet von der Fermi-
Energie Eg) von der Probe zur Spitze berechnet, die sich im Energie-Intervall de befinden.
Ist f(E) die Fermi-Verteilungsfunktion, die die temperaturabhangige Besetzungswahrschein-
lichkeit fur einen Zustand der Energie E angibt, dann ist f(E)p(E) die Anzahl der besetzten
Zustande der Energie E. Der Strom Is_, ist proportional zur Anzahl der besetzten Zustande
in der Probe, zur Anzahl der unbesetzten Zustande in der Spitze und nach Gleichung 4.9 zum
Betragsquadrat des Ubergangsmatrixelements Mg iip:

dis_gip oc T(Er —eVr +e¢) ps(Er — Vr +¢) (1— f(Er +¢)) prip(Er +¢) [Ms gip|* de (4.11)

Der Summand —eV+ beschreibt dabei die in Abb. 4.4 dargestellte vertikale Verschiebung des
Profils der Zustandsdichte der Probe, die aus der an die Probe angelegten Spannung folgt.
Analog gilt fur den Strom Iy, s der Tunnelelektronen der Energie ¢ von der Spitze zur Probe:

dltip—>s X f(EF +£) ptip(EF +£) (1 — f(EF — eVt —|—£)) ps(EF — eVt —|—£) |MS,tip|2 de (412)
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Um den Tunnelstrom zu berechnen, muB die Differenz Is_i, — ltip—s Uber die Energie ¢ inte-
griert werden. Dies liefert [73]:

| = ?/_Z[f(EF—eVTH)—f(EFH)]

X ps(ErF — eV +¢€) prip(Er +¢) |M5’“p|2 de
(4.13)

Tersoff und Hamann ersetzen nun die Labortemperatur durch T = 0 K, so daR die Fermi-
Verteilungsfunktion fur E < Eg gleich 1 und fur E > Eg gleich 0 wird. Hiermit und mit der
Naherung, Ms tip im Intervall [0, eV] als konstant anzunehmen, folgt aus Gleichung 4.13:

2 eVt
| = - ‘MS,tip‘ /0 ps(EF — eVt +¢) prip(Er +¢) de (4.14)
Der Tunnelstrom ist also proportional zur Faltung der Zustandsdichten der pyi, und ps von
Spitze zur Probe. Es wird nun angenommen, dal3 der elektronische Zustand der Spitze, der am

Tunneln beteiligt ist, durch eine s-Wellenfunktion

exp (—K|r—rtip|)
K|r—rtip\

Wip o (4.15)
beschrieben wird, wobei rjp, der Krimmungsmittelpunkt der Spitze ist. Aus den Gleichun-
gen 4.14 und 4.15 leiten Tersoff und Hamann her, daf fur den Tunnelstrom gilt;

Er

I o E:Ez—ev s (rtip)|2

~ eVrps (Iip, EF)
(4.16)

Zur zweiten Zeile dieser Gleichung gelangt man, wenn man unter der Annahme einer kleinen
Tunnelspannung V+ die Definition 4.1 der lokalen Zustandsdichte anwendet. * Gleichung 4.16
ist das zentrale Ergebnis der Theorie von Tersoff und Hamann: Im Rahmen der aufgeftihrten
Naherungen ist der Tunnelstrom proportional zur Zustandsdichte pg (rtip, EF) der ungestorten
Probe am Ort des Krummungsmittelpunktes der Spitze.

Auch wenn die Theorie von Tersoff und Hamann eine einfache, anschauliche Anleitung zur
Interpretation von STM-Bildern liefert, macht doch der Vergleich gemessener und berech-
neter STM-Bilder die &uRerst schwierige Berechnung der ortsabhangigen Zustandsdichte einer
Kristalloberflache notwendig. So konstruieren Tersoff und Hamann in [33] die Zustandsdichte

IDie auf eine Dimension z bezogene Definition 4.1 der lokalen Zustandsdichte 143t sich ohne weiteres auf den
dreidimensionalen Raum erweitern.
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der Au(110)-Oberflache, indem sie die Zustandsdichte der freien Atome verteilt auf die Gitter-
platze der Festkorperoberflache aufaddieren. Die somit berechneten Flachen konstanter Zus-
tandsdichte zeigen eine gute Ubereinstimmung mit den gemessenen STM-Topographien. Auch
gelingt in [33] die Anwendung dieser Theorie auf die Halbleiteroberflache GaAs(110).

Die Theorie von Tersoff und Hamann versagt jedoch bei atomar glatten Oberflachen ohne
Uberstruktur: Die Annahme, daR die tatsachliche Wellenfunktion der Spitze durch eine s-
Wellenfunktion ersetzt werden kann und die STM-Topographien somit unabhéngig von der
Form der Spitze sind, widerspricht der experimentellen Erfahrung, dal3 eine atomare Au-
flosung nur bei einer speziellen Konfiguration des Apex der Spitze erreicht werden kann.
So haben Tersoff und Lang [76] den entscheidenden Einflul? des Zustandes der Spitze auf
die Korrugation bei STM-Bildern von Graphit theoretisch beschrieben. Auch sagt die s-
Wellennaherung bei atomar glatten Oberflachen Korrugationen der STM-Topographie voraus,
die weit unter den gemessenen liegen. Zur Erklarung dieser im Experiment beobachteten
atomaren Korrugation nimmt Chen [69] an, dal das Tunneln zwischen der Probe und
lokalisierten Oberflachenzustanden der Spitze erfolgt. Bei den betrachteten kleinen Tunnelab-
standen weniger A muR die gegenseitige Beeinflussung der Wellenfunktionen der Probe und
der Spitze dabei aber bertcksichtigt werden. Die im STM-Experiment nur gelegentlich erzielte
atomare Auflosung erklart Chen daher mit der Bildung eines nicht geséattigten d,.-Orbitals
am Apex der Spitze. Einen noch allgemeineren rechnerischen Ansatz verfolgen Liu und
Stamp [77], indem sie die dreidimensionale Schrédinger-Gleichung des Gesamtsystems I6sen
und somit die Kopplung zwischen Spitze und Probe berlcksichtigen. Sie gelangen zu dem
Ergebnis, daf die Spitze-Probe-Wechselwirkung fur den Zustand der Spitze und damit fur den
Kontrast der STM-Topographie maf3geblich ist.
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4.2 Das SAW-STM-Experiment

Die grundlegende Idee des SAW-STM-Experimentes ist es, mit dem Rastertunnelmikroskop
akustische Oberflachenwellen abzubilden und auszumessen. Da SAW-Amplituden von
Oberflachenwellen-Bauelementen typischerweise im Sub-Nanometer-Bereich liegen [78],
besteht der entscheidende Vorteil des STM in der beispiellosen hohen vertikalen und hori-
zontalen Auflésung von 0.01 A. Lauft eine SAW Uber die Probenoberfliache, so bewegt sich,
wie im Abschnitt 2.2 dargestellt, jedes Oberflachenelement auf einer periodischen Trajektorie.
Sie wird durch den Verschiebungsvektor beschrieben, dessen Komponenten in den drei Raum-
richtungen eine harmonische Oszillation durchfuhren. Das Ziel des SAW-STM-Experimentes
besteht darin, die Amplituden dieser drei Verschiebungskomponenten und deren Phasen-
beziehung zueinander zu bestimmen. Die Trajektorie eines ausgewahlten Oberflachenelements
wird dabei von den elastischen Eigenschaften nur eines umgebenden Teilvolumens der Probe
bestimmt. Dies begrindet die Motivation, mit der SAW-STM-Methode quantitative Aussagen
Uber die lokalen elastischen Parameter dieses Teilvolumens zu gewinnen. Auch wenn sich
diese Arbeit auf die Untersuchung von Rayleighwellen beschrankt, ist die Methode prinzipiell
auf alle Arten akustischer Oberflachenwellen anwendbar.

4.2.1 Das MelBprinzip des SAW-STM - Diskussion moglicher Alternativen

Das Mef3prinzip des SAW-STM beruht auf der von der SAW herbeigefuhrten Modulation des
Tunnelabstandes und der damit einhergehenden Modulation des Tunnelstromes. In diesem
Kapitel wird vereinfachend angenommen, dal} sich die tunnelnden Elektronen nur auf der
kurzesten Linie zwischen Spitze und Probe bewegen, deren Lange als Tunnelabstand definiert
ist. Ein Ansatz, in der Theorie des Tunnelns alle moglichen Tunnelpfade zu bertcksichtigen,
liefern Nakagiri und Kaizuka [79]. Befindet sich die Spitze an einer festen Position Gber der
Probe, so ist der Tunnelabstand d (X, y, t) durch die SAW-induzierte Verformung der Ober-
flache eine periodische Funktion der Zeit mit der Frequenz fsayw der Oberflachenwelle. Die
Abhéangigkeit vom Ort (X, y) ist die Voraussetzung fur den Kontrast in SAW-STM-Scans. Sie
ist auf die Korrugation der Probe zuriuckzufuhren und wird im Abschnitt 4.3 genauer behan-
delt. Dort wird auch hergeleitet, dal d (x, y,t) im allgemeinen keine harmonische Funktion
ist. Zur Untersuchung der SAW waére es ideal, wenn das SAW-STM den zeitlichen Verlauf des
Tunnelabstandes d als Funktion des Spitzenortes (X, y) aufzeichnen kénnte. Da die Reaktion-
szeit des Tunneliberganges auf Abstandsanderungen im Femtosekunden-Bereich, also weit
unterhalb der Periodendauer der SAW liegt [80], ist es im Prinzip mdglich, im Constant-
Current-Modus die Abstandsmodulation zu messen. Da die Abstandsregelungen gangiger
STM-Steuerungen jedoch eine Bandbreite von wenigen kHz haben, ist es ausgeschlossen, die
Spitze einer im MHz-Bereich oszillierenden Probenoberflache nachzufihren. Dartber hin-
aus liegt die Resonanzfrequenz des Piezoscanners von typischerweise 20 kHz weit unter der
Frequenz der auf die Spitze zu Ubertragenden Oszillation, so daB eine ausreichend schnelle
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phasentreue Regelung der vertikalen Spitzenposition unmaglich ist.

Daher liegt die lIdee nahe, die Spitze — idealerweise ohne Drift — in einer fixen Posi-
tion zu halten, und aus dem Tunnelstromsignal | (x,y,t) den zeitlichen Verlauf des Tunnel-
abstandes zu bestimmen. Hierzu mul die Frequenz der zu detektierenden SAW inner-
halb der Bandbreite des Strom-Spannungs-Wandlers des STM liegen. Die Bandbreiten kom-
merzieller Strom-Spannungs-Wandler liegen jedoch im kHz-Bereich und sind somit fur die
SAW-Frequenzen, die im MHz-Bereich liegen, unzureichend. Vielversprechend fur die
zeitaufgeldste Aufzeichnung der Tunnelspannungsmodulation ist jedoch der von Demming
et al. [81] fur Hochfrequenz-Rastertunnelmikroskope entwickelte Strom-Spannungs-Wandler,
dessen maximale Arbeitsfrequenz 35 MHz betréagt.

Ein anderer Ansatz, die zeitliche Auflosung der Tunnelstrommessung zu erhdhen, besteht in
der von Botkin et al. [82, 83, 84] entwickelten Pump-and-Probe-Technik. Der Tunnelstrom
wird hierbei nur wahrend eines Zeitfensters gemessen. Dieses wird von 120 fs-Laserpulsen
definiert, die einen photosensitiven Schalter im Signalweg des Tunnelstromes betétigen. Botkin
et al. erzielen somit eine zeitliche Auflésung von unter 1 ps. Man kénnte nun diese Methode
zur Aufzeichnung des durch die SAW modulierten Tunnelstrom verwenden, indem man die
Laserpulse mit der SAW synchronisiert und die Phasendifferenz zwischen der SAW und der
Pulsfolge variiert. Das Resultat wére der zeitliche Verlauf des Tunnelstromes wahrend einer
SAW-Periode, der sich aus der Modulation des Tunnelabstandes ergibt.

Anstatt die experimentell aufwendige Kombination aus optischer Pump-and-Probe-Methode
und der UHV-Rastertunnelmikroskopie zu verwenden, wurde in dieser Arbeit das von
Rohrbeck et al. [30] entwickelte SAW-STM-MeRprinzip [85] weitergefuihrt. Das Schema des Sig-
nalpfades ist in Abb. 4.5 dargestellt. Die grundlegende Idee hierbei besteht darin, die hochfre-
guente Modulation des Tunnelstromes in das Frequenzband der STM-Steuerung zu verlegen.
Dies geschieht, indem die Abstandsmodulation an der nicht-linearen Tunnelkennlinie mit einer
Modulation der Tunnelspannung gemischt wird, deren Frequenz fymoq gegenuber fgaw nur le-
icht verschoben ist. Wie im folgenden Abschnitt gezeigt wird, enthéalt die Fourierkomponente
des Tunnelstromes bei der Differenzfrequenz Af = fymed — fsaw die komplette Information
Uber die Amplitude und die Phase der Abstandsmodulation. Wie in Abb. 4.5 ersichtlich, wird
diese Fourierkomponente von einem Lock-In-Verstarker phasensensitiv verstarkt. Die Ampli-
tude und die Phase dieses Differenzfrequenz-Signals werden zusammen mit der Topographie
waéhrend des Scans aufgezeichnet und als Falschfarbenbild dargestellt. Das Differenzfrequenz-
Signal und die anderen bei der Mischung entstehenden Frequenzen liegen aul3erhalb der Ver-
starkungsbandbreite der STM-Steuerung, so dal’ im Constant-Current-Modus nur der Gleich-
stromanteil des Tunnelstromes in die Abstandsregelung eingeht. Gegentiber der Detektion bei
der SAW-Frequenz fsaw hat diese Heterodyn-Technik den Vorteil, dal? parasitéare Signalanteile
der Frequenz fsaw, die die SAW-bedingten Signalanteile tGberlagern wirden, ignoriert werden.
Diese sind der am abstandsmodulierten Tunneltibergang auftretende Verschiebungsstrom und
das kapazitiv auf die STM-Spitze Ubertragene Signal mit dem der Interdigitalwandler zur An-
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Figure 4.5: Das MeRprinzip der SAW-STM. Die akustische Oberflachenwelle der Frequenz fgaw, die durch
den Interdigitalwandler angeregt wird, verursacht eine zeitliche Modulation des Tunnelabstandes. Die Frequenz
der resultierenden Modulation des Tunnelstromes I+ betragt ebenfalls fsay und liegt somit aul3erhalb der Ver-
starkungsbandbreite der STM-Steuerung. Um den Einflu? der SAW auf den Tunnelstrom mefRbar zu machen,
wird die Tunnelspannung bei der Frequenz fsaw + Af moduliert. Durch Mischen an der nicht-linearen Strom-
Abstands-Kennlinie des TunnelUbergangs entsteht somit ein Differenzfrequenz-Signal, das vom Lock-In-Verstarker
phasensensitiv verstarkt wird. Die Amplitude und die Phase des Differenzfrequenz-Signals werden wéhrend des
SAW-STM-Scans aufgezeichnet und als Falschfarbenbild dargestellt. Das Amplitudenbild gibt dabei die Amplitude
der Modulation des Tunnelabstandes wieder; das Phasenbild stellt die Phase dieser Modulation dar.

regung der SAW gespeist wird. Die Amplituden der parasitaren Signalanteile kdnnen gréer
als die durch die SAW-induzierte Abstandsmodulation hervorgerufene Modulation des Tun-
nelstromes bei der Frequenz fgaw sein.

Erganzend sei bemerkt, daR eine Reihe neuartiger Abbildungsmechanismen des Raster-
tunnelmikroskops auf der Mischung hochfrequenter Signale an der nicht-linearen Tun-
nelcharakteristik beruhen. So bildeten Volcker et al. [86, 87] die Graphit-Oberflachen
ab, indem sie das Differenzfrequenz-Signal mafRen, das durch die Mischung zweier
wellenldangenverschobener Infrarot-Laser entsteht. Schmidt et al. [88] konstruierten
ein  Hochfrequenz-Rastertunnelmikroskop, bei dem zwei leicht frequenzverschobene
Tunnelspannungsmodulationen an der nicht-linearen Strom-Spannungs-Kennlinie des
Graphit mischen. Im Differenzfrequenz-Signal einer oxidierten Graphit-Oberflache konnte
somit ein chemischer Kontrast nachgewiesen werden. Die Erzeugung hoherer Harmonischer
eines zur Tunnelspannung addierten HF-Signals und deren Detektion nach Verstarkung in
einer Mikrowellen-Kavitat wird von Seifert et al. [89] vorgeflhrt. Kochanski [90] behauptet
sogar, Rasterelektronenmikroskopie an Isolatoren durchfilhren zu kénnen, indem als Tun-
nelspannung eine reine Hochfrequenz-Wechselspannung verwendet wird, die ein mel3bares
Tunnelstromsignal bei der dritten Harmonischen erzeugt.
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4.2.2 Das SAW-STM-Signal im Constant-Height-Modus

Grundlage fur das Verstandnis der Abbildung von Oberflachenwellen mit dem SAW-STM ist
das SAW-STM-Signal auf einer ebenen Probenoberflache. In diesem Abschnitt wird die von
H.-J. Fréhlich et al. hergeleitete Theorie [91, 92] fir das SAW-STM-Signal vorgestellt. Dabei
wird der Tunnelabstand als eine bekannte Konstante betrachtet, was diese Theorie auf den
in der Rastertunnelmikroskopie selten verwendeten Constant-Height-Modus beschrankt. Wie
gezeigt werden wird, hat die durch die SAW hervorgerufene Modulation des Tunnelabstandes
unter anderem einen EinfluB auf den Gleichstromanteil des Tunnelstromes. Dies hat zur Folge,
dal} der Tunnelabstand im meistens verwendeten Constant-Current-Modus selbst von der Am-
plitude der SAW abhéngt. Daher wurde im Rahmen dieser Arbeit eine Theorie entwickelt, die
von H.-J. Fréhlichs Theorie ausgeht und fur den Constant-Current-Modus gilt. Sie wird im
néchsten Abschnitt beschrieben werden.

Ausgangspunkt der Theorie fur das SAW-STM-Signal im Constant-Height-Modus ist die von
Simmons [34] gefundene nichtlinearen Tunnelcharakteristik fir zwei planare von einem Iso-
lator getrennte Metallelektroden. Lauft eine Oberflachenwelle der Kreisfrequenz wsaw Uber
eine im wellenlosen Zustand ebene Probenoberflache, dann 14t sich der Tunnelabstand als
eine Summe des von der Abstandsregelung gesteuerten mittleren Abstandes d, und eines har-
monischen oszillierenden Anteils der Amplitude d; darstellen:

d (t) = dp + dy cos [wSA\/\/t — (,0] (4.17)

Hierbei ist d; die Amplitude der Wellenbewegung senkrecht zur Oberflache und ¢ = 271x/A
die lokale Phase der sich in x-Richtung fortbewegenden Welle. Im Falle der ebenen Probenober-
flache besteht keine Ortsabhangigkeit von d. Zur heterodynen Mischung an der nicht-linearen
Tunnelcharakteristik wird ein Hochfrequenz-Signal zur konstanten Tunnelspannung addiert:

V (t) = Vg + V1 cos (w\/modt) (4.18)

Die Gleichung 4.8 beschreibt den Tunnelstrom pro Einheitsflache. Verwendet man die Gle-
ichung 4.8 fur den Tunnelstrom pro Einheitsflache als Funktion des Tunnelabstandes d, der
Tunnelspannung V und der reziproken Abklinglange «, so gilt:

2
1(d,V) = % % e 2xd (4.19)

Hieraus kann nun der normierte Tunnelstrom berechnet werden:

I (d01d11V01V11t) _ 1+\\;_(1JCOS (wvmodt)
IO (do, VO) 1+ g—é CcoS (wSAWt — (,0)

e—ZKdl cos(wsawt—o) (420)

Wie im Abschnitt 4.2.1 erklart, spielt bei dem heterodynen MeRprinzip der SAW-STM-Methode
das Differenzfrequenz-Signal eine entscheidende Rolle. Daher wird nun Gleichung 4.20
so umgeformt, dal3 sich die spektralen Komponenten des normierten Tunnelstromes able-
sen lassen. Mit Hilfe der Potenzreihenentwicklungen 1/ (1+x) = ¥, (—x)" und ¢* =
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522 o X"/n! und mit cos (x) = (e + e~X) /2 werden auftretende unendlichen Reihen ausmul-
tipliziert und die Ausdriicke der Form e'"@saw zu Cosinus-Funktionen zusammengefaft:
I (do, d1, Vo, V1, t)
lo (do, Vo)

H (do, ds,0)
+H (do, dl, O) ﬂ COoS <meodt)
Vo

VvV, ®
-I-V—l Z 2H (do, dq, n) cos [(ngwt — (p)]

0n=1
vV, &
+— H (do, dq, n) cos [meodt + (nngWt — (p)]
Vo n=1
vV, &
+V— H (do, d1, n) cos [wy, t — (Nwsawt — @)]
0n=1
(4.21)
Die Koeffizienten H (do, d1, n) lauten:
00 2 .
Yoy G (do, d1,2m) (mf‘g) . n gerade
H (do,d;,n) = (4.22)

Yo n1 G (do,d,2m + 1) (nfTﬁT,ll) ' n ungerade
- 2

wobei gilt

G(do,dl,m):( d1>m 2 (2«do)”

- —_— . 4.23
2d0 VZO vl ( )

Der normierte Tunnelstrom hat, wie in Gleichung 4.21 zu erkennen ist, neben einem zeitunab-
hangigen Term Fourierkomponenten bei der Frequenz der SAW, der Tunnelspannungsmodu-
lation und bei den Summen- und Differenzfrequenzen wy, , = Nwsaw.

Betrachtet wird nun das SAW-STM-Experiment im Constant-Height-Modus, bei dem die Spitze
ungeachtet des Tunnelstromes auf der mittleren Tunneldistanz dy gehalten wird. Die zeitunab-
hangige Komponente in Gleichungen 4.21 beschreibt den EinfluR der Abstandsmodulation auf
den Gleichstromanteil Ipc des Tunnelstromes. Dies kann als Gleichrichtung der Abstandsmod-
ulation an der nicht-linearen Tunnelkennlinie interpretiert werden. Die Gleichungen 4.21
und 4.23 liefern fur Ipc:

Ipc (do,d1, Vo) =
= H (do, d1,0) Ig (do, Vo)

5, () 85 (&) e

mZO
Der Gleichstromanteil des Tunnelstromes erfahrt durch die Abstandsmodulation also eine
Multiplikation mit dem Koeffizienten H (do, d,0), dessen Abhéngigkeit von do und dj in

(4.24)
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Figure 4.6: Abhangigkeit des Koeffizienten H (dg, d;,0) vom mittleren Tunnelabstand und von der Amplitude
der Abstandsmodulation in linearer und logarithmischer Auftragung. H (dg, d1,0) ist das Verhéltnis aus dem
Gleichstromanteil des Tunnelstromes, der von der akustischen Oberflachenwelle beeinfluft wird, und dem ohne
SAW beim selben mittleren Tunnelabstand flieBenden Tunnelstrom. Er steigt mit starker werdender Abstandsmod-
ulation und nimmt mit zunehmendem mittleren Tunnelabstand ab.

Abb. 4.6 dargestellt ist. Da im Fall dy < d; die Spitze periodisch in die Probe hineinrammen
wirde, werden hier nur die Parameterpaare mit do > d; betrachtet. H (d, d;, 0) fallt monoton
mit dem mittleren Tunnelabstand dy (Abb. 4.6 (a), (c)) und steigt monoton mit der Amplitude
der Abstandsmodulation (Abb. 4.6 (b), (d)). FUr kleine d; schwindet der Einfluf? auf den Gle-
ichstromanteil des Tunnelstromes, H (do, d1, 0) nahert sich dem Wert 1. H (dg, d1,0) hangt im
Falle dg << d; exponentiell von d; ab. Wie an der Steigung der Kurven H (do, d1,0) |g,~const
und H (do, d1,0) |¢,—const ZU erkennen ist, ist im Bereich do ~ d; die Abhéngigkeit H (do, d1,0)
besonders stark. Dies hangt damit zusammen, daf3 hier der zeitabhdngige Tunnelabstand d (t)
gemal Gleichung 4.17 Werte nahe bei Null durchlauft, sich also in einem Bereich befindet, in
dem nach Gleichung 4.19 der Tunnelstrom stark vom Tunnelabstand abhangt. Aus der Tat-
sache, dalR H (dg,d1,0) nicht von der Modulation V; abhéngt, ist zu schlieRen, dal die Tun-
nelspannungmodulation bei der Gleichrichtung der Abstandsmodulation an der nicht-linearen
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Tunnelkennlinie keine Rolle spielt.

Der fur das SAW-STM-Experiment interessanteste Term in Gleichung 4.21 ist die Fourier-
komponente des Tunnelstromes bei der Differenzfrequenz Aw = wy,,, — wsaw, die im fol-
genden als Differenzfrequenz-Signal 15, bezeichnet wird:

IALU <d05 d11V05V1) =

V
— V_cl)H (do,dq,1) cos[(wy,,, — wsaw)t— @] I (do, Vo)

W E <2m+1> 1 sz+1 (2kdp)”
Vo &, m J2amil Lyl

d 2m+1
(d_1> cos (Awt — ) lo (do, Vo)
0

(4.25)

Das Differenzfrequenz-Signal ist demnach das Produkt aus dem Koeffizienten H (do, d1, 1), der
relativen Tunnelspannungsmodulation V; /V, und dem Tunnelstrom Iy (dg, Vo) ohne SAW. Fur
den physikalisch sinnvollen Definitionsbereich d; < dp ist in Abb. 4.7 H (do, d;, 1) aufgetra-
gen. Der physikalischen Erwartung entsprechend, steigt H (do, d1, 1) monoton mit d; (Abb. 4.7
(b), (d)). Je groRer der mittlere Tunnelabstand dj ist, desto geringer ist das Differenzfrequenz-
Signal (Abb. 4.7 (a), (c)). Aus demselben Grunde wie bei H (dg,d;,0) hat H (dg,d;,1) die
groéBten Funktionswerte und Steigungen im Bereich dg ~ d;.

Entscheidend fur das MeRprinzip der SAW-STM-Methode ist, dal3 nach Gleichung 4.17 das
Differenzfrequenz-Signal dieselbe Phase wie die Abstandsmodulation hat. Dies ermoglicht
es, Uber eine phasensensitive Messung — etwa mit einem Lock-In-Verstarker — die Phase
¢ der Abstandsmodulation zu bestimmen. Dabei wird die Frequenz Qo der Tun-
nelspannungsmodulation so gewaéhlt, dal} die Differenzfrequenz Aw innerhalb der Detek-
tionsbandbreite des Lock-In-Verstarkers liegt. Neben der Bestimmung der Phase der Ab-
standsmodulation besteht das Ziel, aus dem Differenzfrequenz-Signal die Amplitude d; der
Abstandsmodulation zu extrahieren. Ein einfacher Zusammenhang zwischen der Amplitude?
des Differenzfrequenz-Signales in Gleichung4.25

def V.

A (dg,d1, Vo, V1) = —V—; H (do, d1, 1) Io (do, Vo) (4.26)
und d; ergibt sich erst in der Naherung fur d; < dg. In diesem Falle kann die Reihe in Gle-
ichung 4.25 nach dem in d; linearen Glied abgebrochen werden:

1+ 2kdg Vi d
A(do,d1, Vo, V1) ~ —= 2800 Vi 81y hg vy (4.27)

2 Vo do
In der Naherung fur kleine Abstandsmodulationen ist die Amplitude des Differenzfrequenz-
Signals somit proportional zur Amplitude d; der Abstandsmodulation. Letztere kann also un-

2Dadie Amplitude als nicht negative Zahl definiert ist und da H (dg, d1, 1) nicht positiv ist, steht auf der rechten
Seite der Definitionsgleichung ein Minus-Zeichen.
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Figure 4.7: Abhangigkeit des Koeffizienten H (dp,d;, 1) vom mittleren Tunnelabstand und von der Amplitude
der Abstandsmodulation in linearer und logarithmischer Darstellung. —H (dp, dy, 1) ist das Verhaltnis aus der
Amplitude des SAW-STM-Signals beim mittleren Tunnelabstand dy und dem bei demselben Tunnelabstand ohne
SAW flieBenden Tunnelstrom. Die Amplitude nimmt mit steigender Abstandsmodulation zu. Bewegt sich die
Spitze von der Probe weg, vermindert sich die Amplitude.

kalibriert durch die Bestimmung der Amplitude des Differenzfrequenz-Signals mit dem Lock-
In-Verstarker gemessen werden. Im Constant-Height-Modus tragt das Differenzfrequenz-
Signal I, also die volle Phaseninformation der Abstandsmodulation und fir kleine d; un-
kalibriert die Information der Amplitude der Abstandsmodulation. Aus diesem Grunde wird
I als das SAW-STM-Signal bezeichnet. Der Ausdruck " Amplitude™ kurzt im folgenden die
Amplitude des SAW-STM-Signals ab.

4.2.3 Das SAW-STM-Signal im Constant-Current-Modus — Die Theorie

Wegen der thermischen Drift oder bei hoher Oberflachenrauhigkeit wird ein Raumtemperatur-
STM sinnvollerweise im Constant-Current-Modus betrieben, bei dem die Spitze auf dem Tun-
nelabstand gehalten wird, so daB sich ein vorgegebener Tunnelstrom einstellt. Da wie oben



4.2 Das SAW-STM-EXPERIMENT 38

diskutiert eine Abstandsmodulation den Gleichstromanteil des Tunnelstromes erhéht, (bt
im Constant-Current-Modus die SAW einen Einflul? auf den mittleren Tunnelabstand aus.
Um diesen komplizierenden Effekt zu bertcksichtigen, wird im folgenden ein Gedanken-
experiment durchgeflihrt. Die mittlere Tunnelspannung Vo und die Amplitude V; der
Tunnelspannungs-Modulation werden konstant gehalten.

1. Schritt: Das STM wird ohne SAW im Constant-Height-Modus betrieben. Aus dem Tunnelab-
stand dg., errechnet sich der Tunnelstrom zu:
e?k Vo

lo (doch, Vo) = 2ah o o—2Kdocn (4.28)

2. Schritt: Bei vorliegender SAW wird im Constant-Height-Modus der Tunnelabstand dgp,
konstant gehalten. d; sei die Amplitude der resultierenden Abstandsmodulation. Nach Gle-
ichung 4.24 steigt der Gleichstromanteil des Tunnelstromes um den Faktor H (dgch, d1,0):

Ipc,d; (doch, d1) = H (doch, d1, 0) lo (docn) (4.29)

3. Schritt: Bei weiterhin bestehender SAW wird das STM in den Constant-Current-Modus
geschaltet; als Soll-Tunnelstrom wird der Tunnelstrom I (doc) (Gleichung 4.28) beim Abstand
doch 0ohne SAW gewahlt. Damit der Gleichstromanteil des Tunnelstromes gleich dem Sollstrom
ist, vergroflert die Abstandsregelung den Tunnelabstand auf den Wert d ., so daf? gilt:

lo (doch, Vo) = Ipc (doce, d1, Vo)
= H(docc, d1,0) lo (doce, Vo)
(4.30)

Hierbei ist lo (doce, Vo) = (€2k Vo) / (27thdoge) 2<% der Tunnelstrom ohne SAW beim Tunnel-
abstand doc.. dgen Wird als dquivalenter Tunnelabstand bezeichnet, weil sich dieser Tun-
nelabstand im Constant-Current-Modus ohne SAW einstellen wiirde. Da sich keine ana-
lytisch geschlossene Form fur die unendliche Reihe H (dgc, d1, 0) finden lie3, konnte die Gle-
ichung 4.30 nicht nach dg. aufgelost werden. Stattdessen wurde im Rahmen dieser Arbeit ein
Programm geschrieben, das numerisch flir gegebene Parameter dy, und d; den von der SAW
beeinflulRten mittleren Tunnelabstand

dOcc = dOcc (dOCh’ dl) (4-31)

berechnet. Da sich V, auf beiden Seiten der Gleichung 4.30 herausklirzt, hangt do.. nur von dg
und d; ab. Da der Zusammenhang 4.31 nur tabellarisch bekannt ist, konnen die Eigenschaften
der nun zu diskutierenden Grof3en do. und A nicht anhand analytisch geschlossener Gleichun-
gen hergeleitet werden, sondern missen aus x-y-Graphen empirisch geschlossen werden.

Die Amplitude A und der mittlere Tunnelabstand dg sind in Abb. 4.8 als Funktion des aquiv-
alenten Tunnelabstandes und des Gleichstromanteils Ipc des Tunnelstromes dargestellt.
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Figure 4.8: Verhalten der Amplitude des SAW-STM-Signals und des mittleren Tunnelabstandes bei Anderung
des Soll-Tunnelstromes im Constant-Current-Modus. DefinitionsgemaR ist der in Abwesenheit einer SAW beim
aquivalenten Tunnelabstand dy.y, flieRende Tunnelstrom gleich dem Gleichstromanteil |5 des Tunnelstromes in
Anwesenheit einer SAW. (a) Die Amplitude nimmt fur nicht zu kleine dg., exponentiell mit dem &quivalenten Tun-
nelabstand ab. (b) Die Amplitude steigt leicht linksgekrimmt mit Ipc an. Das k kurzt den Faktor 1000 ab. (c)
Aufgrund der SAW ist der mittlere Tunnelabstand um einen annéhernd konstanten Betrag groRer als der aquiv-
alente Tunnelabstand. (d) Fur nicht zu grof3e Ipc nimmt der mittlere Tunnelabstand linear mit dem Logarithmus
von Ipc ab.

Der mittlere Tunnelabstand als Funktion des aquivalenten Tunnelabstandes. Abb. 4.8 (c)
verdeutlicht fur unterschiedliche Amplituden d; der Abstandsmodulation die Abhangigkeit
des mittleren Tunnelabstandes do. vom aquivalenten Tunnelabstand dqg,, der im realen Exper-
iment im allgemeinen nicht bekannt ist, aber tGber den Soll-Tunnelstrom eingestellt wird. Fur
d; = 0 gilt trivialerweise doec = dgcn. FUr dgen > 1 A wird zu dgg, lediglich eine Konstante ad-
diert, die monoton mit d; steigt, so daf sich eine Schar von Geraden der Steigung 1 ergibt. Eine
Abweichung von diesem linearen Verhalten ist nur bei kleinen dquivalenten Tunnelabstanden
doch < 1 A zu verzeichnen. Dies hangt mit der Polstelle der von Gleichung 4.19 beschriebenen
Abstandsabhangigkeit zusammen. Die Spitze rickt im Constant-Current-Modus beim Ein-
schalten der SAW von der Probe ab, um den SAW-induzierten Anstieg der Gleichstromkom-
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ponente des Tunnelstromes auszugleichen.

Der mittlere Tunnelabstand als Funktion des Tunnelstromes. Da im realen SAW-STM-
Experiment der Soll-Tunnelstrom Ipc (doee, d1, Vo) = lo (doch, Vo) und nicht der &quivalente
Tunnelabstand dg., bekannt ist, wird nun die funktionale Abhangigkeit des mittleren Tunnelab-
standes dg.c vom lg diskutiert:

dOcc = dOcc (d0ch (|01 VO) !dl) (4-32)

Diese in Abb. 4.8 (d) dargestellte Abhéngigkeit ist inhaltlich der Funktion docc = docc (doch, d1)
aquivalent, weil hier Uber die Abstandsabhangigkeit des Tunnelstromes in Gleichung 4.19
lediglich die x-Achse umskaliert wurde. Da die Abstandsabhangigkeit fur nicht zu kleine Tun-
nelabstande einen exponentiell abklingenden Verlauf hat, entspricht die in Abb. 4.8 (d) erfolgte
logarithmische Auftragung des Tunnelstromes I (doch, Vo) fur nicht zu grof3e Iy (doch, Vo) einer
seitenverkehrten Auftragung von dq.,. Daher ist eine mit dem Logarithmus des Tunnelstromes
lo (doch, Vo) lineare Abnahme des mittleren Tunnelabstandes dg.; zu verzeichnen. Diese Ab-
nahme ist bei groBen Tunnelstromen verringert. Eine Anderung der Amplitude d; der Ab-
standsmodulation bewirkt eine vertikale Parallelverschiebung dieser Kurve. Mit gegen Null
strebendem d; schmiegen sich die Kurven der Umkehrfunktion der Abstandsabhéngigkeit
(Gleichung 4.19) an. Dieses Verhalten ist verstandlich, weil im Falle d; = 0 das von Simmons
beschriebene Tunneln ohne SAW vorliegt.

Die Abhéangigkeit des mittleren Tunnelabstandes von der Amplitude der Abstandsmodula-
tion. In den Abbildungen 4.9 (c¢) und (d) ist der mittlere Tunnelabstand dg flr verschiedene
aquivalente Tunnelabstédnde dq., als Funktion der Amplitude d; der Abstandsmodulation
aufgetragen. Fur d; = 0, also in Abwesenheit einer Abstandsmodulation, gilt erwartungs-
gemal dosc = doen. doce Steigt monoton mit d;, da bei konstant gehaltenem Tunnelabstand
der Gleichstromanteil des Tunnelstromes mit wachsendem d; zunimmt. Um den Tunnelstrom
konstant zu halten, muf} die Abstandsregelung die Spitze daher umso weiter zuriickziehen, je
groRer d; ist. Von besonderem Interesse ist der minimale wéhrend einer SAW-Periode auftre-
tende Abstand (kurz Minimalabstand)

i (doen, 61) = doce (doon, d1) — s (4:33)
zwischen Spitze und Probe. Die Abbildungen 4.9 (c) und (d) lassen in dem dargestellten d;-
Intervall keine Ruckschltsse auf das Verhalten des Minimalabstandes bei groBen d; zu. Im
Falle limg,_,, dmin > 0 zieht bei steigendem d; die Abstandsregelung die Spitze derart zurck,
dal der Tunnelabstand wahrend einer SAW-Periode ein positives Minimum nicht unterschre-
itet. In diesem Fall wirde doc (dgch, d1) die Winkelhalbierende dogc (doep, d1) = di weder
schneiden, noch wurde sie sich ihr asymptotisch annahern. Prinzipiell denkbar ist aber auch,
dal} die Ausgleichsbewegung der Spitze das Anwachsen von d; nicht ausgleichen kann und
dmin Negativ wird. Dann wirde doc (docp, d1) die Winkelhalbierende schneiden und ab einem
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Figure 4.9: Abhangigkeitder Amplitude des SAW-STM-Signals und des mittleren Tunnelabstandes d g, von der
Amplitude d; der Abstandsmodulation im Constant-Current-Modus. (a), (b) Fur kleine d, steigt die Amplitude
des SAW-STM-Signals linear mit der Amplitude d; der Abstandsmodulation; ohne in Sattigung zu gehen, weist die
Amplitude mit steigendem d; eine Rechtskriimmung auf. (c), (d) Bei steigendem d; zieht die Abstandsregelung die
Spitze so zurtick, dafl der mittlere Tunnelabstand gréRer als d; ist und ein mechanischer Kontakt zwischen Spitze
und Probe also verhindert wird.

bestimmten d; wiurde die Probe mit der Frequenz der SAW die Spitze anstoflen. Wie im An-
hang A gezeigt wird, gilt jedoch

lim dmin (dOCh!dl) =0, (4.34)

d;—o0

mit steigendem d; geht der Minimalabstand also gegen Null; doc (doch, d1) néhert sich
der Winkelhalbierenden also asymptotisch. Die Abstandsregelung sorgt beim im Constant-
Current-Modus durchgefuhrten SAW-STM-Experiment also dafur, dal die oszillierende
Probenoberflache niemals die Spitze berthrt. Gleichzeitig a3t sie aber zu, dal? die Probe
der Spitze mit steigender Amplitude der Abstandsmodulation beliebig nahe kommt. Dies
impliziert, daB bei hohen d; wahrend einer SAW-Periode der Tunnelstrom | (do, d1, Vo, V3, t)
sehr hohe Werte durchlauft. Daher ist in diesem Fall ein experimentell beobachtbares insta-
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biles Signal zu erwarten. Dieses Verhalten wird im folgenden als "‘asymptotischer Tip-Crash™
bezeichnet. Es impliziert, daR sich der maximale wahrend einer SAW-Periode auftretende Tun-
nelabstand (kurz Maximalabstand) fur grof3e d; dem Wert 2d; néhert.

Die Abhangigkeit des Tunnelabstandes von der Amplitude der Abstandsmodulation im
Constant-Current-Modus ubt einen signifikanten Einflu auf das SAW-STM-Signal aus. Die
resultierende funktionale Abhangigkeit des SAW-STM-Signals vom Soll-Tunnelstrom und von
der Amplitude der Abstandsmodulation, die im folgenden hergeleitet wird, unterscheidet sich
deutlich gegentber den Resultaten flr den Constant-Height-Modus. Mit den Gleichungen 4.25
und 4.28 lafit sich die Amplitude des SAW-STM-Signals im Constant-Current-Modus berech-
nen, die, wie sich ergibt, nicht von der mittleren Tunnelspannung Vy, sondern nur vom aquiv-
alenten Tunnelabstand dg., abhangt:

V
A (doee, d1, Vi) = V_; H (docc, d1,1) lo (doce, Vo)

2 —2kd
ecK e Occ
= Vi H (doc, d1, 1) 27h dg
cC

(4.35)

Dieser vom Constant-Height-Modus bekannte funktionale Zusammenhang ist wenig aus-
sagekraftig, weil im Constant-Current-Modus dg. selber von d; abhéngig ist:

A (docc (docn, d1),d1, V1) = x—z H (docc (doch, d1),d1,1) lo (doce (docn, d1) , Vo) (4.36)
Die Abhangigkeit der Amplitude vom aquivalenten Tunnelabstand. Wie in Abb. 4.8 (a) zu
erkennen ist, nimmt die Amplitude exponentiell mit dem dquivalenten Tunnelabstand dg.y, ab,
sofern gilt dosy > 1. Die Steigung betrégt etwa -1.3 Dekaden pro 1 A. Fur dog, < 1 nimmt
die Steigung der Amplitude mit fallendem dg¢, zu, was mit dem vom exponentiellen Verlauf
abweichenden Tunnelstrom bei kleinen Tunnelabstanden zusammenhangt. Da die Amplitude
A mit d; ansteigt, liegen die Kurven A(dgcn) |d,=const UmMso hoher, je groBer dy ist.

Die Abhangigkeit der Amplitude vom Tunnelstrom. Wie oben bereits erwahnt, ist im realen
SAW-STM-Experiment der aquivalente Tunnelabstand unbekannt und wird Uber die Wahl
des Soll-Tunnelstromes Iy, der gleich dem Gleichstromanteil Ipc des Tunnelstrom-Signals ist,
eingestellt. Von Interesse ist daher die Abhangigkeit der Amplitude des SAW-STM-Signals von
lo, wenn die mittlere Tunnelspannung konstant gehalten wird:

V
A (doce (doch (1o, Vo) ,d1),d1, V1) = V—(l) H (docc (doch (lo, Vo), d1),dg, 1)
x 1o (doce (doch (1o, Vo), d1))

(4.37)

Die in Abb. 4.8 (b) gezeichneten numerisch errechneten Kurven A(lp) |4,—const Zeigen, dal
die Amplitue monoton mit Iy ansteigt. Um dies zu erkléren, muf3 die Gleichung 4.35 betra-
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chtet werden. An Gleichung 4.25 ist abzulesen, dal H (doc, d;,1) monoton mit fallendem
docc Wéchst. Dies gilt auch fur 1o(docc, Vo), so daB auch die Amplitude gemaR Gleichung 4.35
mit fallendem dy.. ansteigt. Da der Tunnelabstand do.. im Constant-Current-Modus bei einer
Erhéhung des Sollstromes abnimmt, steigt somit gleichzeitig die Amplitude A. Es lait sich
fur kleine Stréme Iy ein linearer Anstieg erkennen, der von d; abhangig in ein leichte Links-
krimmung Ubergeht.

Die Abhéangigkeit der Amplitude des SAW-STM-Signals von der Amplitude der Ab-
standsmodulation. Die Amplitude des SAW-STM-Signals A(d1) [q,,—const als Funktion der
Amplitude der Abstandsmodulation ist in Abb. 4.9 (a) und (b) dargestellt. Bei geringem d ist
ein linearer Anstieg der Amplitude A zu verzeichnen, der sich mit steigendem d; verlangsamt,
so daf die eingezeichneten Kurven A(d1) |g,,,—const rechtsgekrimmt sind. Eine einfache, math-
ematisch exakte Untersuchung des Verhaltens der Amplitude bei hohen d; wurde wegen der
Komplexitat der auftretenden Gleichungen nicht unternommen. Stattdessen seien folgende
gualitative Aspekte erwahnt:

Wegen des Phanomens des asymptotischen Tip-Crash, kommt bei starken Abstandsmodula-
tionen die Probe der Spitze beliebig nahe, und der Maximalabstand ist proportional zu d;.
Der Tunnelstrom pendelt wéhrend einer SAW-Periode also zwischen einem Minimum, das
fur groRBe d; zu Null genahert werden kann, und einem Maximum, das Uber alle Grenzen
mit steigendem d; ansteigt. Da also der Modulationshub des Tunnelstromes mit d; beliebig
hoch wird, ist zu erwarten, daR die Amplitude des SAW-STM-Signals trotz der offensichtlichen
Rechtskrimmung der Kurven A(dy) |q,,,~const @uch tber alle Grenzen wéchst und sich nicht
asymptotisch einem Wert nahert.

Die Separationsndherung der Amplitude. Die funktionale Abhangigkeit der Amplitude von
der Amplitude der Abstandsmodulation hat eine erfreuliche Eigenschaft, die es ermdglicht,
aus MeRreihen A(d;), bei denen weder d; noch die Amplitude A kalibriert gemessen wur-
den, die Amplitude der Abstandsmodulation kalibriert zu bestimmen. Da die Abhangigkeit
A(docc, d1, Vp) nicht in einer analytisch geschlossenen Form gegeben ist, wird diese Eigenschaft
im folgenden empirisch aus den simulierten Daten geschlossen. In der Abbildung 4.8 (a) ist er-
sichtlich, daR fiir doe, > 2 A die Kurven log A(dgch) |d,—const fUr unterschiedliche d; parallele
Geraden sind. Zur genaueren Analyse sind in Abb. 4.10 die durch A(docn) [4,_, 0 4 geteilten
Kurven A(doch) |d,—const aUTgetragen. Man sieht, dal die so normierten Amplitudenkurven fir
aquivalente Tunnelabstande doe, > 2A nur noch unwesentlich von dy, abhiangen. Hieraus
folgt, daB sich fur do;, > 2A die Kurven A(dl) |g,,—const NUr um einen von dog, abhangi-
gen Vorfaktor unterscheiden. Die Gleichung 4.36 fur die Amplitude kann also fur dog, > 2A
naherungsweise in der Form eines Separationsansatzes geschrieben werden:

A (doce (doch, d1) ,d1, V1) = Vi B(dgen) D(d1) (4.38)

wobei B (dge) als die Abstandsfunktion und D (d;) als die Abstandsmodulationsfunktion
bezeichnet wird. Man beachte, dal D (d;) und B (dg,) durch die Gleichung 4.38 nur bis auf
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Figure 4.10: Analyse zur Abstandsabhéngigkeit der Amplitude zur Herleitung der Separationsnéherung. Einge-
tragen sind die simulierten Kurven A(docn) |d,—const: die durch A(dgen) [g,—2.0 A geteilt wurden. Die empirische
Feststellung, daR fiir doe, > 2 A die sich ergebenden Kurven vom aquivalenten Tunnelabstand dyg, nédherungsweise
unabhéngig sind, fuhrt zur Separationsndherung der Amplitude.

einen Vorfaktor bestimmt sind, weil in Gleichung 4.38 nur das Produkt B (dqc,) D (d;) fest-
gelegt ist. Das auf dieser Separationsnaherung beruhende Verfahren zur Absolutkalibrierung
der Amplitude der Abstandsmodulation wird im Abschnit 7.3.1 beschrieben.

Der Einflul? der Spannungsmodulation auf den mittleren Tunnelabstand und die Ampli-
tude. Da die Amplitude V; der Spannungsmodulation in der Bestimmungsgleichung 4.30 des
mittleren Tunnelabstandes do.. weder explizit noch implizit auftritt, ist do; VOn V1 unabhangig.
In der Gleichung 4.36, die die Amplitude beschreibt, tritt V1 nur explizit als Faktor auf und hat
keinen EinfluB auf die anderen auftretenden Parameter dgch, doec UNd d;. Folglich ist die Am-
plitude proportional zur Amplitude der Spannungsmodulation. Da im Rahmen dieser Theorie
keine Beschrankung der GroRRe von V; angenommen wurde, gilt diese Proportionalitat auch,
wenn V; groBer als V ist, der zeitabhangige Tunnelspannung V (t) geméf Gleichung 4.18 also
negative Werte durchlauft.

Der Einflu3 der mittleren Tunnelspannung auf den mittleren Tunnelabstand. Wurde in bish-
erigen Betrachtungen die mittlere Tunnelspannung Vy als konstant angenommen, so wird nun
der EinfluR der Tunnelspannung auf den mittleren Tunnelabstand und die Amplitude disku-
tiert. Dazu wird dem Gedankenexperiment vom Beginn dieses Abschnittes ein weiterer Schritt
hinzugefugt:

4. Schritt: Bei angeschalteter SAW wird das STM weiterhin im Constant-Current-Modus be-
trieben, der Soll-Tunnelstrom beibehalten, aber die mittlere Tunnelspannung V, verandert.
Der aquivalente Tunnelabstand &ndert sich derart, daf der Tunnelstrom konstant bleibt, ist
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also eine Funktion von Vj:

doch = docn(lo, Vo) (4.39)

wobei gilt: 1o(dgcn(lo, Vo), Vo) = const. Die Bestimmungsgleichung 4.30 des mittleren Tun-
nelabstandes dgc lautet hiermit:

lo (doch(lo, Vo), Vo) = H (doee, d1,0) 1o (doce, Vo) = const (4.40)

Ebenso wie die Bestimmungsgleichung 4.30 fur konstante Vy wurde diese Gleichung nach
docc NumMerisch aufgeldst. Die sich ergebende Funktion docc = docc (doen(lo, Vo), d1, Vo) ist fur
verschiedene Amplituden d; der Abstandsmodulation und konstanten DC-Tunnelstrom I in
Abb. 4.11 dargestellt. Es ist ersichtlich, dal? do.c monoton mit V, steigt. Dieses Verhalten laft
sich aus der Gleichung 4.40 herleiten, indem man berucksichtigt, daB 1o(docc, Vo) monoton mit
Vy steigt, und H (dgcc, d1, 0) monoton mit doc. féllt.

Der Einflu3 der mittleren Tunnelspannung auf die Amplitude. Hangt der mittlere Tunnelab-
stand gemal Gleichung 4.11 von der mittleren Tunnelspannung V, ab, dann nimmt die die
Amplitude beschreibende Gleichung 4.35 die Form

V
A (docc(docen(lo, Vo), d1),d1, Vi) = V—;H(dOCc(dOCh(IOyVO),dl),dl,1)

% 1o (doce(docn (1o, Vo), d1))
(4.41)
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Figure 4.11: Die Abhangigkeit des mittleren Tunnelabstandes von der mittleren Tunnelspannung. Wird im
Constant-Current-Modus bei vorliegender SAW die mittlere Tunnelspannung erhoht, zieht sich die Spitze von der
Probe zurtick.
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Figure 4.12: Das Verhalten der Amplitude bei Anderung der mittleren Tunnelspannung. Bei der Simulation der
Abhangigkeit der Amplitude von der mittleren Tunnelspannung wurden als Parameter in (a) der &quivalente Tun-
nelabstand doch |v,—1v und in (b) die Amplitude d; der Abstandsmodulation variiert. Die doppellogarithmische
Auftragung liefert Geraden, deren Steigung in (c) und (d) dargestellt sind.

an. Die Amplitude ist also zu Vio proportional, hangt aber auch implizit von Vy ab. Um
diese Abweichung von der Proportionalitat zu 1/V, zu untersuchen, wurde anhand der Gle-
ichung 4.41 die Amplitude als Funktion von Vg simuliert und in Abb. 4.12 doppellogarith-
misch dargestellt. Dies geschah fur unterschiedliche Werte flr den aquivalenten Tunnelab-
stand docp |v,=1v bei der Tunnelspannung V, (Abb. 4.12 (a)) und fir unterschiedliche Am-
plituden der Abstandsmodulation d; (Abb. 4.12 (b)). Der aquivalente Tunnelabstand bei der
konstanten Tunnelspannung Vg parametrisiert hier den Soll-Tunnelstrom |y, der ohnehin nur
in willkdrlichen Einheiten angegeben werden kann. Der Bereich der gewahlten dcp, |v,~1v und
d; wurde so gewahlt, daR er die in der Realitat typischerweise vorkommenden Werte erfaldt. Es
ergeben sich Geraden, deren Steigung nur geringfiigig von doe |v,=1v (Abb. 4.12 (c)) und von
d; (Abb. 4.12 (d)) abhangen. Die mittlere Steigung dlog(A)/dlogV, betragt -1.05, wobei die
maximale Abweichung im Bereich der Parameter do, |v,~1v und d; 5% betrégt. Vernachlassigt
man diesen geringen EinfluB von dog |v,=1v und d; auf die Steigung dlog(A)/dlog Vo, dann
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laRt sich die Gleichung 4.41 zu

A<dOCc(dOCh(IO’VO)ydl)’dlyvl) = ——F R(|0,d1) (442)

umschreiben, wobei die Funktion R nur vom konstant gehaltenen Tunnelstrom 1y und von
d; abhéngt. Ist der aquivalente Tunnelstrom dg,, der sich gemaR lo(dgch, Vo)=const aus I
und V, berechnet gréRer als 2 A, dann kann auf die Gleichung 4.42 die Separationsnaherung
angewendet werden:

A (doce(doch (1o, Vo), d1),d1, Vi) = —= L(lp) D(dy) (4.43)

Mit den Gleichungen 4.42 und 4.43 sind genaherte Ausdricke fur die Amplitude gefunden
worden, mit denen der Einflul? der im Experiment eingestellten Parameter auf die Amplitude
weitgehend aufgeschlisselt worden ist. Es sei abschlieBend daran erinnert, dal es wegen
der Definitionen 4.22 der Koeffizienten H(dg, d1,0) und H(dg,ds,1) nicht moglich war, ana-
lytisch geschlossenen Ausdriicke fur den mittleren Tunnelabstand dg., und die Amplitude zu
finden. Daher wurden mit eigens erstellten Programmen die Abhangigkeit von dg., und der
Amplitude von Parametern doch, lo, d1, V1 und Vo numerisch bestimmt. Anschliefend wurden
diese Abhangigkeiten empirisch anhand von Darstellungen in Koordinatensystem ausgewertet
und mathematisch formuliert. Es ist damit im Rahmen dieser Arbeit gelungen, auf Basis der
vorgefundenen Theorie des SAW-STM-Signals im Constant-Height-Modus eine Theorie zu en-
twickeln, die das SAW-STM-Signal beim im Experiment meist verwendeten Constant-Current-
Modus beschreibt. Diese Theorie wird im Abschnitt 7.3 hinsichtlich vieler hier diskutierten
funktionaler Abhangigkeiten einer experimentellen Uberpriifung unterzogen.
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4.3 Das SAW-STM-Signal auf der korrugierten Oberflache

In den Kapiteln 4.2.2 und 4.2.3 wurde beschrieben, wie das SAW-STM-Signal durch Mischung
der Modulationen des Tunnelabstandes und der Tunnelspannung an der nicht-linearen Tunnel-
kennlinie das SAW-STM-Signal entsteht. Dabei wurden die Amplitude d; und Phase ¢ der
Abstandsmodulation d (t) = dg + dj cos [wsawt — @] als vorgegeben betrachtet. In diesem
Abschnitt soll nun dargestellt werden, wie die Korrugation der Probenoberflache und ihre
Wellenbewegung die Abstandsmodulation und somit das SAW-STM-Signal beeinflussen. Es
wird eine Herleitung fur diese funktionelle Abhangigkeit vorgestellt, die im Rahmen dieser
Arbeit entwickelt wurde und die zu dem Ergebnis des von H.-J. Frohlich [35] veroffentlichten
Modells fuhrt.

4.3.1 Das SAW-STM-Signal als Funktion der Oszillationsbahn und der Oberflachennei-
gung

Im Falle einer korrugierten Oberflache kann das Tunneln nicht ohne Anderungen mit den Mod-
ellen von Chen und Simmons (Abschnitte 4.1.1 und 4.1.2) beschrieben werden, in denen die
Probe und die Spitze durch planare Metallelektroden ersetzt werden. In der hier vorzustellen-
den Theorie wird die Probe als idealer Leiter angesehen, der ohne Ubergang zum Vakuum von
der Probenoberflache z = z(x, y) begrenzt wird. Die quantenmechanische Beschreibung der
Probenoberflache durch die lokale Zustandsdichte p (r, E), die bei der Theorie von Tersoff und
Hamann 4.1.3 zum Tragen kommt, wird also nicht angewendet. Um der dreidimensionalen
Probengeometrie Rechnung zu tragen, geht das hier verwendete Modell davon aus, dal3 sich
die Tunnelelektronen nur auf dem ktirzesten Weg zwischen der punktférmig gedachten Spitze
und der Probe bewegen.® Der Tunnelpfad ist also die Normale der Probenoberflache, die die
Spitze trifft. Auf den somit definierten Tunnelabstand wird dann die Tunnelcharakteristik Gle-
ichung 4.8 angewendet, so daB die in den Kapiteln 4.2.2 und 4.2.3 vorgestellten Theorien ihre
Gultigkeit behalten.

Lauft eine akustische Oberflachenwelle tber die Probe, dann bewegt sich jeder Punkt der
Probenoberflache auf einer Oszillationsbahn um seine Ruhelage rs o, die durch

rs(rsyo, t) = rIspo + U(rsyo, t) (444)
beschrieben wird. Fur eine allgemeine SAW hat der Verschiebungsvektor die Form
Up cos (e + aq)

u(rso,t) = [ uzcos(e+az) | . (4.45)
Uz cos (e + ag)

3Eine Theorie zur Interpretation von STM-Topographien, die im Gegensatz hierzu den Tunnelstrom als Inte-
gral Uber alle moglichen Tunnelpfade behandelt und somit auch die geometrische Ausdehnung der Spitze bertck-
sichtigt, wurde von Nakagiri und Kaizuka [79] entwickelt.
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wobei e & wsawt — K- rso gilt*. Es sind uy, up und uz die Amplituden der oszillatorischen
Bewegungen in den drei Raumrichtungen, deren Phasenbeziehung durch «;, i = 1,2,3
gegeben sind. Um die geometrische Anschauung zu erleichtern, wird der Tunnelvorgang
nun im Ruhesystem der Probenoberflache betrachtet, in dem die Spitze die Oszillation durch-
fuhrt. Diese Situation zeigt die Abb. 4.13 (b), in der vereinfachend nur der Schnitt durch die
Probenoberflache in der Sagittalebene gezeichnet ist. Ohne Beschrankung der Allgemeinheit
breite sich die SAW in positiver x-Richung aus. Es seien Py, o der Mittelpunkt der Trajektorie
der Spitze, deren aktuelle Position Py, um den negativen Verschiebungsvektor —u (t) um Py

verschoben ist. Ps o ist der Punkt der Probenoberflache, der Py, o am nachsten ist.

def —— . . ; . . .
do = Ps,oPtip,0 istalso die Oberflachennormale und damit der Tunnelpfad bei ruhender Spitze,

dessen Lange mit dy bezeichnet werde. Analog ist der Punkt P+ der Probenoberflache der aktu-

ellen Spitzenposition Py, am nachsten. Der Tunnelpfad bei oszillierender Spitze ist demnach

def ——— - . i . . .
dpath = PrPtip , wobei sich der Aufpunkt P+ mit der oszillierenden Spitze mitbewegt. Die

entscheidende Vereinfachung besteht nun darin, anzunehmen, daf3 sich der Aufpunkt P 1 nicht
auf der Probenoberflache sondern auf der Tangentialebene T durch Ps o bewegt. Der Tunnelp-
fad dyat ist dann das Lot von der aktuellen Spitzenposition Py, auf die Tangentialebene T. Im
SAW-STM-Experiment liegt die Lange des Verschiebungsvektors im Sub-Angstrom-Bereich,
so daB sich der Aufpunkt Pt nur in einer Sub-Angstrom-Umgebung um Ps o bewegt. Die sich
ergebenden Wegdifferenzen zwischen realer Probenoberflaiche und Tangentialebene sind da-
her klein gegentiber dem Tunnelabstand von typischerweise mehreren Angstrom. Damit ist
die Né@herung der Probenoberflache durch die Tangentialebene gerechtfertigt.

Es sei b & PiipPs,0 der Verbindungsvektor zwischen der aktuellen Spitzenposition und Pgg.

Unter der Annahme, daf sich Pt auf der Tangentialebene T bewegt, sind d p,n und dg parallel.

Daraus folgt, dal der Tunnelabstand die Projektion von b auf dg ist:
b(t)~d0 (do—U(t))-do

10 = b O] = Zpgr™ = =g = 021G

(4.46)

Mit Gleichung 4.45 und do = (dp1, doz, do3) 188t sich der Tunnelabstand fur eine beliebige Uber
die Probe laufende Oberflachenwelle berechnen:

1

I

i uj doi cos (e + &) (4.47)
=1

Da die Summe dreier harmonischer Schwingungen derselben Frequenz wieder eine harmonis-
che Schwingungen dieser Frequenz ist, 14t sich der zeitabhéangige Tunnelstrom auch als

d(t) =do+djcosle—¢] , (4.48)

40Ohne Beschrankung der Allgemeinheit wird im folgenden a; = 1 angenommen.
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Figure 4.13: Die Geometrie der Oszillationsellipse und des modulierten Tunnelstromes. (a) Die Longitudi-
nalkomponente u; ist mit der Transversalkomponente uj tber den Ellipsenwinkel 3 und die Ellipsenhypothenuse
up verknipft. b Im Ruhesystem der Probenoberflache oszilliert die Position der Spitze Py, auf der Oszillation-
sellipse um die mittlere Position Py o. Im hier vorgestellten Modell wird angenommen, daf sich der Endpunkt
des Tunnelpfades dpqn auf der Tangentialebene T der Probenoberflache bewegt. yy ist der Steigungswinkel der
Probenoberflache in Wellenausbreitungsrichtung.

schreiben. Wie am letzten Term der Gleichung 4.46 abzulesen ist, ist der harmonisch oszil-
lierende Anteil cos (e — ¢) des Tunnelabstandes die Projektion des Verschiebungsvektors u
auf den Tunnelpfad dy bei ruhender Spitze. Hieraus ergibt sich eine einfache geometrische
Konstruktion von dq, die die Anschauung der Amplitudenbilder des SAW-STM-Experimentes
sehr erleichtert:

Theorem: Die Amplitude der Abstandsmodulation ist die Halfte der Projektion der Oszilla-
tionsbahn der Spitze auf den Tunnelpfad bei ruhender Spitze.

Dies erklart den Kontrast in den Amplituden-Bildern des SAW-STM-Experimentes: Die Projek-
tion der Oszillationsbahn der Spitze auf den Tunnelpfad bei ruhender Spitze ist eine Funktion
des Winkels des Tunnelpfades bei ruhender Spitze. Sie ist damit bei korrugierter Oberflache
ortsabhangig, so dal auch die Amplitude der Abstandsmodulation und damit auch die Am-
plitude des SAW-STM-Signals ortsabhéangig sind.

Dieses Ergebnis wird nun auf die Rayleighwelle angewendet, bei der, wie im Abschnitt 2.2
erlautert und in Abb. 2.2 gezeichnet, die Oszillationsbahn eines Volumenelementes auf der
Oberflache eine in der Sagittalebene polarisierte Ellipse ist. Aus den Gleichung 2.12 ergeben
sichu; = 0, oy = 0 sowie a3 = —7. Hiermit liefert die Gleichung 4.47 fur eine sich in positive
x-Richtung ausbreitende Rayleighwelle

d (t) = do + d1 cos [wSA\/\/t —kx— (p] , (449)

wobei fur die Amplitude d; und die Phase ¢ der Abstandsmodulation gilt:
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dm)2 do3>2
d = up— | + | Us—
1 \/( 14, 34,
T
2

Uy do1
@ = —arctan ( )
Uz doz

(4.50)

Um d; und ¢ aus einer numerisch gegebenen Probenoberflache z(x, y) zu berechnen, werden
sie im folgenden als Funktion der partiellen Ableitungen und damit als Funktion der Stei-
gungswinkel yx und yy von z(x,y) in x- bzw. in y-Richtung dargestellt. Dabei werden ver-
wendet °:

az__%

oz Lo o
ox do,

tan yy = tanyy = 50 = 4. d§ = d3, +dd, + d3s (4.51)

Hiermit und mit der Definitionsgleichung 2.13 des Ellipsenwinkels j folgt:

.2 2
sin cos
d1 = Up 3 ﬁ 2 /3 5 (4.52)
1 4 () 1 1+ (tanyx)” + (tanyy)
(tanyx)2 (tanyx)2
@ = arctan(tanp tanyy) —g
(4.53)

Da der Phasennullpunkt durch die Wahl des Zeitnullpunktes gegeben ist, besteht flr die Phase
der Abstandsmodulation eine Eichfreiheit beziglich der Addition einer Konstante. Dies wird
ausgenutzt, um anhand Gleichung 4.53 eine Phase zu definieren, deren Wertebereich [—Z, + 7|
ist:

oY o+ T — arctan (tan 3 tanyy) = arctan (ﬂ %> (4.54)

2 usz 0x

Zur Vereinfachung des Sprachgebrauches wird @ im folgenden schlicht als "‘Phase™ bezeich-
net. Eine Interpretation der Phase @ als Winkel in der Tunnelgeometrie der Rayleighwelle
wurde im Rahmen dieser Arbeit gefunden. Sie bedarf einer geometrischen Konstruktion, die
gesondert im Anhang vorgestellt wurde. Fir das Verstandnis der hier folgenden Uberlegun-
gen ist die Kenntnis dieser geometrischen Anschauung hilfreich, aber nicht notwendig. Die
Gleichungen 4.53 und 4.54 sind Grundlage des im Kapitel 5.3 beschriebenen Unterprogrammes
"‘numerical_amp_phase™.

5Die Minuszeichen in Gleichung 4.51 berticksichtigen die Tatsache, daR bei negativem Steigungswinkel yx oder
vy die Komponenten dg1 bzw. dg2 von dg positiv sind.
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4.3.2 Die geometrische Anschauung der Phase im Falle einer Rayleighwelle

Das Ziel dieses Abschnittes ist es, eine geometrische Anschauung fur die in Gleichung 4.54
definierte Phase beim SAW-STM-Experiment an der Rayleighwelle zu finden und damit das
Verstandnis der Phasen-Bilder zu erleichtern.

Einfuhrung der Bezeichnungen: Wird wie im Abschnitt 4.3 die Relativbewegung von Spitze
und Probenoberflache im Ruhesystem der Probenoberflache betrachtet, dann bewegt sich die
Spitze in der Sagittalebene auf der Oszillationsellipse, deren Halbachsen mit u; und uz beze-
ichnet seien (Abb. 4.14 (a)). Die Rayleighwelle breite sich in positiver x-Richtung aus. Wie
in Abschnitt 4.3 wird die Probenoberflache durch die Tangentialebene ersetzt. Der Punkt Py
der Oszillationsellipse, der der Tangentialebene am néachsten ist, werde als originarer Proxi-
malpunkt bezeichnet. Entsprechend sei der Punkt der Tangentialebene, der P an nachsten ist,
mit Ps bezeichnet. Die Verbindungslinie fP; steht dann senkrecht auf T, der Tangente der
Oszillationsellipse in der Sagittalebene durch den Punkt P, und auf T, der Schnittgeraden der
Probenoberflache und der Sagittalebene. Folglich sind T und T parallel und haben denselben
Steigungswinkel yx zur Horizontalen in der Sagittalebene. Wird das gesamte Bild 4.14 (a) in
der horizontalen Richtung um den Faktor uz/u; gestreckt, dann ergibt sich die Abb. 4.14 (b),
bei der die Spitze auf einer Kreisbahn verlauft. Die sich somit aus T ergebende Tangente T’;
hat dann den Steigungswinkel y /. Sie berUhrt die Kreisbahn im sogenannten dquivalenten
Proximalpunkt P;. @ sei die Phase, fur die nach Gleichung 4.54 gilt:

tan® = tanf3 tanyy (4.55)

Behauptung: Die Phase @ ist gleich dem Steigungswinkel y | der Tangente T’y im um den
Faktor us/u; horizontal gestreckten System.

i, U
(a) (b)
u3 u3
T, T
Ts
+—p
Xs Fs)

Figure 4.14: Die geometrischen Anschaung der Phase @©. (a) Im Punkt Py ist der Tunnelabstand P;Ps minimal. (b)
Horizontales Strecken der Zeichnung (a) um den Faktor uz/u; fuhrt die Oszillationsellipse in einen Kreis tber. O’
und v} sind die Phase @.
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Beweis: Da @ und y/ nur Werte im Bereich [—g, g] annehmen, genugt es zu zeigen, dal3 gilt:
tan ® = tany. 'An den entsprechenden rechtwinkeligen Dreiecken in Abb. 4.14 (a) kann man
ablesen: tany = y/xs.

Da die L&nge x; aus Xs durch Streckung um den Faktor uz/u; hervorgegangen sind, gilt:

Xs uz

A 4.56
Xg us ( )
Nun wird betrachtet;
tan® = tanB tany x = Ly _ X, = tanvy} (4.57)
U3 XS XS

Damit ist die Behauptung bewiesen.

Physikalische Interpretation der Phase ®: Elementare geometrische Uberlegungen in der
Abb. 4.14 (b) liefern Q' = y/; also gilt: Q' = @ ist. Die durch die Rayleighwelle hervorgerufene
Bewegung der Spitze auf der Oszillationsellipse entspricht einer Bewegung auf einem Kreis
mit konstanter Winkelgeschwindigkeit in dem System, das gegenuber dem Laborsystem um
den Faktor uz/u; gestreckt ist. Der Winkel Q' und damit die Phase @ ist im gestreckten System
demnach der Drehwinkel, bei dessen entsprechendem Drehwinkel QO im ungestreckten System
der Tunnelabstand minimal ist.

4.3.3 Diskussion der Phase als Funktion der Oberflachenneigung und des Ellipsenwinkels

Mit Hilfe der im Abschnitt 4.3.2 entwickelten Anschauung der Phase @ wird nun die Funktion

@ (yx, B) = arctan (tan 3 tanyy) (4.58)

diskutiert. In den Abbildungen 4.15 (c) und (d) sind die Funktionen @ (yy) |g=const Und
@ (B) |y.=const dargestellt, die wegen der Austauschbarkeit von yyx und 3 in Gleichung 4.58
denselben funktionalen Verlauf aufweisen. @ (yx) |p=const iSt eine ungerade Funktion. Dies
entspricht der Anschauung, weil bei einem Wechsel des Vorzeichens von yx auch der Stei-
gungswinkel v/, der gleich der Phase @ ist, sein Vorzeichen &ndert. Daher genlgt es
@ (¥x) |p=const NUr flr yx € [0, g] zu betrachten. Mit grofRer werdendem Steigungswinkel
¥x wandern der origindre und damit auch der dquivalente Proximalpunkt (P; bzw. P;) nach
oben, so dal} ¥y} = @ ansteigt. Dies erklart in anschaulicher Weise, dal die Phase monoton
mit dem Steigungswinkel -y anwachst. Das monotone Ansteigen der Phase mit dem Ellipsen-
winkel 3 wird aus Abb. 4.14 (a)) deutlich: Nimmt bei konstant gehaltenem us und u; der
Steigungswinkel yx zu, dann wandern P, bzw. P; nach oben, y | = ® vergréRRern sich.

Nun werden mehrere Spezialfalle diskutiert, die in der Abb. 4.16 veranschaulicht sind:

(@) @ (yx) |p=0-= 0°: Die Rayleighwelle ist zu einer reinen Transversalwelle entartet. Unab-
héngig von der lokalen Topographie wird der minimale Tunnelabstand fur die Drehwinkel
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relative Amplitude dy/ug
der Abstandmodulation

Phase ®

0° 15° 30° 45° 60° 75° 90° 0° 15° 30° 45° 60° 75° 90°
Steigungswinkel Y, in x-Richtung Ellipsenwinkel B

Figure 4.15: Die funktionale Abhangigkeit der Amplitude der Abstandsmodulation und der Phase vom Stei-
gungswinkel yx in Ausbreitungsrichtung und dem Ellipsenwinkel. ((a), (b)) betrachten nur Orte, an denen der
Steigungswinkel yy senkrecht zur Ausbreitungsrichtung gleich Null ist, wohingegen die Phase ((c), (d)) nicht von
vy abhéngt.

Q = Q' = ® = 0° erreicht. Das Phasenbild des SAW-STM-Experimentes zeigt keinen Kon-
trast.

(b) @ (yx) |p=ase= vx : Die Oszillationsellipse ist ein Kreis. Wegen yx = v} = ® gibt das
Phasenbild den Steigungswinkel der Probenoberflache in Ausbreitungsrichtung der Rayleigh-
welle wieder.

(€) @ (vx) |p=g0-= 90° : Der Verschiebungsvektor bewegt sich in der Horizontalen. Es liegt
eine rein longitudinale Welle vor. Fur beliebige positive yx wird der minimale Tunnelabstand
beim Winkel QO = Q' = 90° erreicht, so daB das Phasenbild auf Gebieten mit yx > 0° keinen
Kontrast aufweist. Auf Gebieten mit vy < 0° betrégt die Phase dagegen konstant -90°.

(d) ®(B) |y=0-= 0°: Ist die partielle Ableitung der Probenoberflache in Wellenausbre-
itungsrichtung gleich Null, dann liegen der origindre und somit auch der aquivalente Prox-
imalpunkt beim Winkel Q = Q' = ® = 0°. Folglich liefern Maxima und Minima in der
Topographie im Phasenbild den Wert Null.

(e) ®(B) |y,=4a5c= B : An Stellen der Probe mit einer Steigung gleich Eins in Wellenausbre-
itungsrichtung ist der Phasenwert gleich dem Ellipsenwinkel 3. Diese Tatsache folgt aus Gle-
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Figure 4.16: Die Amplitude der Abstandsmodulation und Phase flir Spezialfélle der Oszillationsellipse ((a)-(b))
der Rayleighwelle und der Oberflachenneigung ((d)-(g)). Die Aussagen Uber die Amplitude d; der Abstandsmod-
ulation in (a)-(f) gelten nur fir yy = 0°. In (g) breitet sich die SAW senkrecht zur Zeichenebene aus. dj ist nach
dem verwendeten Modell die Projektion der Oszillationsellipse auf die Oberflachennormale. Die Phase @ ergibt
sich aus der Lage des originaren Proximalpunktes P;.

ichung 4.58, hat jedoch keine einfache Anschauung.

(f) @ (B) |y,=90-= 90°: Unabhéngig vom Ellipsenwinkel 3 betragen die Winkel QO = Q' = @,
fur die der Tunnelabstand minimal ist, 90°. Daf3 die Elektronen zwischen der Spitze und einem
senkrecht stehendem Abschnitt der Probenoberflache tunneln, ist jedoch im realen SAW-STM-
Experiment nahezu ausgeschlossen.

Mit der nach 3 umgestellten Gleichung 4.58 ist es mdglich, aus der im SAW-STM-Experiment
gemessenen Phase am Ort eines bekannten Steigungswinkels v den Ellipsenwinkel und damit
das Achsenverhaltnis der Oszillationsellipse zu berechnen. Der Ellipsenwinkel 3 typischer
Rayleighwellen liegt im Bereich von 30°. In Abb. 4.15 (d) ist abzulesen, daB 0® /93 |,,—const
Werte zwischen 0 (yx = 0°) und Eins (yx = 90°) annimmt. Ein Fehler A® der Phasenmessung
fuhrt zu einem Fehler

AD

AB ~ (4.59)

20 ’
ap |lyx=const

Bei einem Steigungswinkel yx = 45° fhrt ein MeRfehler der Phasenmessung von 1° zu einem
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Fehler des Ellipsenwinkels 3 von 1°; bei kleineren Steigungswinkeln vy < 45° ist der resul-
tierende Fehler groRer. Mit der hier skizzierten Methode zur Bestimmung des Ellipsenwinkels
ist der Mel3fehler also durch den Fehler der Phasenmessung nach unten hin begrenzt.

4.3.4 Diskussion der Amplitude der Abstandsmodulation als Funktion der Oberflachen-
neigung und des Ellipsenwinkels fur die Rayleighwelle

Wie oben hergeleitet, ist die Amplitude der Abstandsmodulation die Projektion der Oszilla-
tionsbahn der Spitze auf den Tunnelpfad bei ruhender Spitze, also auf die Oberflachennormale,
die die mittlere Position der Spitze trifft. Dieser Sachverhalt wird durch die Gleichung 4.53 aus-
gedruckt. Die darin auftretende Funktion d (ﬁ, Vxr yy) soll in diesem Abschnitt diskutiert wer-
den. Wegen ihrer Komplexitat ist dies in vertretbarem Aufwand nur fur Spezialféalle des Defi-
nitionsbereiches moglich. Im folgenden wird daher die Amplitude d; der Abstandsmodulation
an den Stellen der Probenoberflache betrachtet, an denen der Steigungswinkel yy senkrecht zur
Ausbreitungsrichtung +x gleich Null ist. Dies sind die Orte der korrugierten Oberflache, an
denen der Gradient in der Sagittalebene liegt, also zum Beispiel Grate (analog zu einer "Grat-
wanderung') oder Rinnen, die in Ausbreitungsrichtung verlaufen. Mit yy = 0 vereinfacht sich
die Gleichung 4.53 zu:

d1 (B,¥x) lyy=0= Uo \/Sin2 B'sin? yy + cos2 B cos2 yy (4.60)

Die Funktionen dj () |y,=0,yy=const UNd d1 (¥x) |,,=0,6=const SiNd in den Abbildungen 4.15 (a)
und (b) gezeichnet. Wegen der Austauschbarkeit von 3 und yx in Gleichung 4.60 sind beide
Kurvenscharen identisch. Zusatzlich gilt die in den Abbildungen offensichtliche Symmetrie-
beziehung

di (B, ¥x) lyy=0 = d1(90° — 3,90° — ¥x) |y,=0 - (4.61)

Diese wird anschaulich, wenn man beachtet, daR der Ubergang von yy zu (90° — ) und
der Ubergang von 3 zu (90° — j3) eine Spiegelung der Probenoberflachennormale und der
Oszillationsellipse an der Winkelhalbierenden x = y bedeutet.

Es wird nun die Amplitude der Abstandsmodulation ftr spezielle Ellipsenwinkel und Ober-
flachenneigungen diskutiert. Die geometrischen Anschauungen dieser Spezialfdlle ergeben
sich aus der Abb. 4.16, die funktionalen Verlaufe finden sich in den Plots der Abb. 4.15 wieder:

(@ di(vx) \yyzoo . p=0°= U3 COS Yy : Es liegt eine reine Transversalwelle vor. Die Amplitude der
Abstandsmodulation ist die Projektion der Transversalkomponente u 3 auf die Oberflachennor-
male.

(b) d1 (¥x) |yy=0°, p=4se= Uz = Uy : Die Oszillationsellipse ist ein Kreis. Unabhéngig von yy ist
d; gleich dem Kreisradius u; = uz, so da3 das Amplitudenbild entlang von Linien mit yy = 0°
keinen Kontrast zeigt.
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Figure 4.17: Amplitude d; der Abstandsmodulation und Phase @ bei der Topographie einer Halbkugel. Die
Simulation wurde fiir unterschiedlich Werte des Ellipsenwinkels 3 durchgefiihrt. Wahrend alle Phasenbilder
dieselbe Farbskalierung haben, umfalt die Grauwertskala eines jeden Amplitudenbildes nur den Wertebereich
[0, d1 max] des jeweiligen Amplitudenbildes.

() d1(¥x) lyy=0°,p=00-= uzsinyy : Die Rayleighwelle ist zu einer reinen Longitudinalwelle
entartet. d, ist die Projektion der Longitudinalkomponente u, auf die Oberflachennormale.
(d) di(B) |y=0°,y,=0:= Uz = Ugcos 3 : Da bei Rayleighwellen in der Regel gilt u; < us,
erreicht die Amplitude der Abstandsmodulation an Orten mit horizontaler Tangentialebene
ihr Maximum uz. Orte im Amplitudenbild, an denen die Amplitude des SAW-STM-Signals
maximal ist, entsprechen in der Topographie also lokalen Maxima, lokalen Minima oder Sattel-
punkten.

(€) di(B) |y=a5,yy=0°= Uo/+/2 : Betragt die Steigung in Wellenausbreitungsrichtung Eins
und ist die Steigung senkrecht zur Ausbreitungsrichtung gleich Null, dann héngt d; nur vom
Ellipsenradius ug ab. Diese Tatsache ist nicht unmittelbar anschaulich.

(f) di(B) |7,X:900,yy:00: U; = ugsin 3 : d; ist gleich der Longitudinalkomponente uy, die in
der Regel kleiner als uj ist. Das Tunneln in einen senkrecht stehenden Abschnitt der Proben-
oberflache ist jedoch unwahrscheinlich.

(@ di(B,7vy) |y—0-= uscosyy : Dieser Fall unterscheidet sich von den anderen Féallen
darin, daB der Steigungswinkel yy senkrecht zur Ausbreitungsrichtung beliebige Werte zwis-
chen -90° und +90° annehmen kann, die Steigung in Ausbreitungsrichtung aber gleich Null ist
(yx = 0). Dann ist die Amplitude d; der Abstandsmodulation die Projektion der Transversal-
komponente us auf die Oberflachennormale. Fur den Fall v« = 0 und |yy\ = 90° erreicht d,
den Minimalwert Null. An Orten im Amplitudenbild mit verschwindender Amplitude steht
die Oberflachennormale also senkrecht auf der Sagittalebene.

Die bisher gewonnenen Erkenntnisse Uber die Amplitude der Abstandsmodulation und die
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Figure 4.18: Berechnete Amplitude und Phase bei der Topographie einer Halbkugel. Es sind die Schnitte durch
die Bilder der Topographie, der Amplitude und der Phase entlang der Linien H ((a), (b), (c)) und V ((d), (e), (f)) fur
verschiedene Ellipsenwinkel 3 dargestellt. Die Einheit aller L&ngen ist die Ellipsenhypothenuse u .

Phase beim SAW-Experiment an einer Rayleighwelle werden nun auf die Topographie einer
Halbkugel z = /R? — x2 — yZ angewendet. Die Halbkugel ist dafiir besonders geeignet,
weil in ihrem Definitionsbereich die Steigungswinkel vy und yy alle Kombinationen im Wer-
tebereich [—90°, -|-9O°]2 annehmen. Mit der in Kapitel 5 beschriebenen Software wurden zur
numerisch generierten Halbkugel-Topographie fur unterschiedliche Ellipsenwinkel die Am-
plitude der Abstandsmodulation und die Phase berechnet und als Grauwertbilder dargestellt
(Abb. 4.17). Die Profile entlang der Schnittlinien H und V (parallel bzw. senkrecht zur Wellen-
ausbreitungsrichtung) zeigt die Abb. 4.18.

Im Falle der zur reinen Transversalwelle entarteten Rayleighwelle (3 = 0°) hangt der Partikel-
verschiebungsvektor nicht von der Ausbreitungsrichtung ab, so daR das Amplituden- und
das Phasenbild die Topographie in isotroper Weise abbildet. Aus Gleichung 4.60 folgt d; =
uo/1 — (x/R)2, d; ist also die um den Faktor ug/R vertikal gestreckte Topographie der Hal-
bkugel. Da fur g = 0° der originare Proximalpunkt der unterste Punkt der Oszillationsbahn
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der Spitze ist, die die Phase gleich Null. Die Abhangigkeit der Amplituden- und Phasenbilder
besteht fur alle 3 > 0° und wird umso ausgepragter, je groBer man den Ellipsenwinkel /3
wahlt. Auf der Linie V liegt der oben diskutierte Spezialfall (g) yx = 0° vor, bei dem die
Phase konstant gleich Null ist. Ist die Oszillationsellipse zum Kreis entartet (3 = 45°), folgt
aus Gleichung 4.60 d; = ugy/1— (y/R)Z2, die Amplitude der Abstandsmodulation ist also
von der Koordinate x unabhangig (Abb. 4.18(b)). Fur (3 = 90°) liegt eine reine Longitudi-
nalwelle vor. In diesem Fall hédngt die Phase nur vom Vorzeichen des Steigungswinkels in
Ausbreitungsrichtung ab. d ist von y unabhéngig und folgt der Gleichung d; = ug |x| /R, was
den linearen Verlauf von di (x) [g=go- in (Abb. 4.18(b)) erklért. AbschlieBend bestatigen die
Amplitudenbilder, daR sich fur aufrechtstehende Oszillationsellipsen 0° < 3 < 45° an Orten
mit horizontaler Tangentialebene die maximale Amplitude ergibt.
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4.4 Der quantitative Vergleich gemessener und simulierter SAW-STM-Bilder

Auf Basis der in Abschnitt 4.3 vorgestellten Theorie zum SAW-STM-Signal auf der korrugierten
Oberflache errechnet das in Abschnitt 5.3 beschriebene Programm "‘numerical_amp_phase
aus einem gemessenen Topographiebild ein simuliertes Amplitudenbild und ein simuliertes
Phasenbild. Die Eingabeparameter dabei sind die Ellipsenhypothenuse, der Ellipsenwinkel
und die Ausbreitungsrichtung der Rayleigh-Welle. Um beurteilen zu kdonnen, wie stark sich
diese Eingabeparameter von den in der realen Welle vorliegenden Parametern unterscheiden,
muf} die Qualitat dieser Simulation quantitativ bemessen werden. Zu diesem Zweck werden
in diesem Abschnitt der Phasen- und der Amplitudenkorrelationsfehler definiert, die ein Maf3
fur die Abweichung des simulierten vom gemessenen Amplitudenbildes bzw. des simulierten
vom gemessenen Phasenbildes sind. Das Problem, daf die absolute Amplitude der Rayleigh-
Welle sowie die genaue Phasenlage der Oberflachenoszillation in der Regel unbekannt sind, er-
schwert den quantitativen Vergleich gemessener und simulierter SAW-STM-Bilder. Durch eine
adaquate Definition der sogenannten Amplituden- und Phasenkorrelationsfehler wird dieses
Problem gelost. Damit die GréRenordnung der Korrelationsfehler aussagekraftig ist, werden
sie so normiert, daf’ sie beim Vergleich zweier maximal verrauschter Bilder gleich 1 sind.

4.4.1 Die Definition des Phasenkorrelationsfehlers

Es seien @{?eas und CDiS}m die Phasenwerte des Bildpunktes mit den Koordinaten (i,j) des
gemessenen und des simulierten Phasenbildes @ ™2 bzw. ®'™. Beide Bilder werden ohne
Beschrankung der Allgemeinheit als quadratisch mit einer Kantenldnge von N Bildpunkten
angenommen. Die Phasenwerte liegen im Intervall ]-180°,+180°]. Gesucht ist nun eine Funk-
tion Eg, der sogenannte Phasenkorrelationfehler der beiden Verteilungen @ M2 und @™, die
folgende Bedingungen erfillt:

Bedingung 1: Eq (@M, ®%M) ist ein MaB fur die Abweichung zwischen dem gemessenen
und dem simulierten Phasenbild.®

Bedingung 2: Der Phasenkorrelationsfehler ist unabhangig von der im Experiment unbekan-
nten Uber alle Bildpunkte konstanten Differenz zwischen der gemessenen Phase und der tat-
sachlichen Phase der Abstandsmodulation.

Bedingung 3. Der Phasenkorrelationsfehler ist normiert, d.h. E zweier Phasenbilder, deren
Phasenwerte willktrlich zwischen -180° und +180° verteilt sind, betragt 1.

Bedingung 4: Die Definition von E¢ bericksichtigt, dall der Betrag der Differenz zweier

Phasenwerte nur im Intervall [0,180°] liegen kann.

diff

Es sei nun Oj; als die Differenz aus gemessenem und simuliertem Phasenbild definiert, so

6Mit dem Begriff Abweichung ist hier keine mathematisch definierte GroRe gemeint, sondern der vom erfahre-
nen Experimentator intuitiv empfundene Unterschied zwischen den Bildern.
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dal gilt:

diff

O — D" + D (4.62)

Die Verteilung q)?j”f kann eindeutig als Summe aus ihrem Mittelwert A® = ®9iff und aus der

Verteilung d)iej” dargestellt werden, deren Mittelwert gleich Null ist (D& = 0):

diff

o' = AD + O (4.63)

Aus 4.62 folgt hieraus

O = I + AD + D" . (4.64)

Hierbei spiegelt der konstante Differenzterm A® die unbekannte Differenz zwischen
gemessener Phase und tatséchlicher Phase der Abstandsmodulation wieder. Die Bedingung 2
wird also erfullt, indem zur Bemessung der Abweichung zwischen @™ und @™ nur @°'"
ausgewertet wird. Ein MaR fur diese Abweichung (Bedingung 1) ist dabei die Standardabwe-
ichung der Verteilung (D?lfr:

def 1 —\2
s(@om) & \/N2 — 5y <q)iejrr _ Q)err> (4.65)
L]

Der Phasenkorrelationsfehler Eq wird nun als Produkt aus s(®f]") und einem noch zu bestim-
mendem Normierungsfaktor definiert;

Eo & Ep s(0°) . (4.66)

Hieraus folgt mit 4.64

Eo = Eo s(O@™® — @™ — A®) = Ep s(O™* — @®IM), (4.67)

wobei ausgenutzt wurde, daR die Verschiebung der Verteilung ® ™2 — @™ um die Kon-
stante A® keinen EinfluR auf die Standardverteilung hat. Die in Gleichung 4.67 auszuwer-
tenden Differenzen CDi”J?eals — (Df}m kénnen Werte im Intervall [-360°,+360°], der durch eine Mod-
ulo 360°-Operation auf den Bereich [-180°,+180°] eingeschrankt werden kann. Da hier nur
die Betrage der Phasendifferenzen interessieren, ist es notwendig, jede Phasendifferenz Ap €
]180°, 360°[ durch den Wert 360°-A¢ zu ersetzen und somit in das Intervall [0°,180°] zu trans-
formieren’. Diese Modul 360°-Operation und die Transformation in das Intervall [0°,180°] wird
in der beschriebenen Art und Weise von der Funktion D: [-360°,+360°]—[0°,180°]] — 360°, 360]

7So ist eine Phasendifferenz von 200° betragsmaBig mit der Phasendifferenz 160° gleich.
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durchgefuhrt. Es gelten zum Beispiel D(370°)=10° und D(230°)=130°. Um die Bedingung 4 zu
erfallen, wird die Funktion D in die Gleichung 4.67 eingefthrt:

Eo = Eo s(D(cDmeaS—cpsim)) (4.68)

Nun wird der Normierungsfaktor Eq so bestimmt, daR die Bedingung 3 erfiillt ist. Sind @ "1
und ®""2 zwei Phasenbilder, deren Werte willkirlich im Intervall [-180°,+180°] verteilt sind,
dann sind die Phasenwerte der Verteilung D(® "1 — @an2) willkirlich im Intervall [0°,180°]
verteilt. Folglich gilt fur den Mittelwert dieser Verteilung:

D(@ran — prang) — g0° (4.69)

Das Quadrat der Standardabweichung berechnet sich zu:

1 i 2 180°2

2 ran,1 ran,2 H o o

s* (D(@™M — @ = lim 180°— —90 = 4.70
(o ) = dim oty 3 (w0 -e0) = T
Damit der Phasenkorrelationsfehler zweier Phasenbilder, deren Werte willktrlich im Inter-
vall [-180°,+180°] verteilt sind, gleich 1 ist, muB der Normierungsfaktor Eq gleich 1/12/180°
betragen. Damit lautet die Definition des Phasenkorrelationsfehler des gemessenen und des
simulierten Phasenbildes @™ und @sM:

def /12

Eo = T80

s (D(cpmeas . cpsim)) (4.71)

4.4.2 Die Definition des Amplitudenkorrelationsfehlers

In Analogie zum vorhergehenden Abschnitt 4.4.1 wird nun der Amplitudenkorrelationsfehler
Eamp definiert, mit dem die Abweichung zwischen einem gemessenen und einem simulierten
Amplitudenbild A™ bzw. AS™ quantitativ beschrieben werden kann. Wiederum bestehen
ohne Beschrankung der Allgemeinheit beide Amplitudenbilder aus N? Bildpunkten, deren
Amplitudenwerte Ai”j‘eas bzw. Ais}m seien. Der Amplitudenkorrelationsfehler soll so definiert
sein, dal’ folgende Bedingungen erftllt sind:

Bedingung 1: Eamp (O™, @) ist ein MaR fir die Abweichung zwischen dem gemessenen
und dem simulierten Amplitudenbild.

Bedingung 2: In der Regel ist der Kalibrierungsfaktor, der die Amplitude des in mV gemesse-
nen SAW-STM-Signals mit der simulierten Amplitude der Abstandsmodulation verknupft,
nicht bekannt. Der Amplitudenkorrelationsfehler soll unabhangig von diesem Kalibrierungs-
faktor sein, also nur die Fehler bericksichtigen, die nicht von der Unkenntnis dieses
Kalibrierungsfaktors herrtihren. Solche Fehler sind zum Beispiel

e MeRfehler oder Artefakte im gemessenen Amplitudenbild,
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e MeRfehler des gemessenen Topographiebildes, das der Amplitudensimulation zugrunde
liegt,

e Fehler in anderen Eingabeparametern der Simulation,

e die unvollstandige Beschreibung des SAW-STM-Experiments durch die Theorie, auf der
die Simulation basiert.

Bedingung 3: Der Amplitudenkorrelationsfehler zweier Amplitudenbilder Arandoml ynd
Arandom.2 “deren Werte im Intervall |0, Apax 1] bzw. |0, Anax 2] Willkirlich verteilt sind, betragt
1.

Die Abweichung zwischen gemessenem und simuliertem Amplitudenbild werde durch den
Abweichungsfaktor b;; beschrieben, der durch

AP = by Al (4.72)

definiert ist. Es wird nun der natiirliche Logarithmus In(b;;) des Abweichungsfaktors betra-
chtet, wobei

nb = ézlnbi,j (4.73)
l)

. . . . def —
der Mittelwert der Verteilung Inb ist. Der Fehlerfaktor sei durch b’ = exp (In bij —In b)
definiert. Hiermit l1aBt sich der naturliche Logarithmus des Abweichungsfaktors als Summe
aus seinem Mittelwert und einem Rest darstellen:

In(bij) = Inb+Inbff" (4.74)

Folglich hat der Restterm In b?l.” einen verschwindenden Mittelwert. Aus Gleichung 4.73 folgt,
daR exp(Inb) das geometrische Mittel der Verteilung b ist:

1

N2

MeM () £ exp(inb) = (n bij> (4.75)
IYJ

Analog laRt sich zeigen, dal} das geometrische Mittel des Fehlerfaktors gleich Null ist. Gemal

Gleichung 4.74 lait sich der Abweichungsfaktor b;j also als Produkt seines geometrischen Mit-

tels und dem Fehlerfaktor schreiben:

bij = M%™(b) bel" (4.76)

Da M%°M(h) der gemittelte Abweichungsfaktor ist und somit nicht von den Koordinaten
des Bildpunktes (i, j) abhangt, liegt es nahe, M%°™(b) als den in Experiment unbekannten
Kalibrierungsfaktor zwischen der gemessenen und der simulierten Amplitude A™e3S bz, ASIM
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zu interpretieren. Analog wird im folgenden vereinfachend angenommen, dal3 sich die in der
Bedingung 2 aufgezahlten von der Unkenntnis des Kalibrierungsfaktors unabhéngigen Fehler
nur im Fehlerfaktor b?l.” ausdrticken. Damit die Bedingung 2 erfullt ist, wird der Amplitu-
denkorrelationsfehler als Funktion nur des Fehlerfaktors b§j” definiert:

err err
camp CET Camp med |b med (b*")
0 med (ber)

(4.77)

Hierbei ist EJ"" der noch zu bestimmende Normierungsfaktor, und med(x) bezeichnet den
Median, also das 50%-Perzentil, der Verteilung Xj. GemadaR der Gleichung 4.77 gibt der
Amplitudenkorrelationsfehler an, wie stark der Fehlerfaktor von seinem Mittelwert abwe-
icht. Diese Abweichung ist ein MaR fur die Abweichung zwischen dem gemessenen und dem
simulierten Amplitudenbild, womit die Bedingung 1 erfullt ist.

Mit den Gleichungen 4.72 und 4.76 folgt aus der Gleichung 4.77:

Ameas

E*™P = E;"" med ﬁﬁ—) —1 (4.78)
In der Definition des Amplitudenkorrelationsfehlers Gleichung 4.77 wurden anstatt des Mittel-
wertes der Median verwendet, weil der Median AusreifRer einer Verteilung im Gegensatz zum
Mittelwert ignoriert. Ausreil3er kbnnen sich bei der Division durch simulierte Amplituden-
werte Af}m ergeben, die nahe bei Null liegen. Auch die Division durch den Median der Fehler-
faktoren in Gleichung 4.77 hat zum Ziel, daB3 in der Gleichung 4.78 nur der Median und weder

arithmetische noch geometrische Mittel auftreten.

Um den Normierungsfaktor Egmp so zu wahlen, dal’ der Amplitudenkorrelationsfehler die Be-
dingung 3 erfiillt, muR der Ausdruck E2™P fiir zwei Amplitudenbilder Arandom.1 ynd Arandom,2
berechnet werden, deren Werte willkurlich im Intervall ]0, Agax1] bzw. |0, Amax 2] verteilt
sind. Da hierbei Mediane analytisch berechnet werden missen, ist dies schwieriger als die
Normierung des Phasenkorrelationsfehlers, bei dem lediglich arithmetische Mittelwerte und
Standardabweichungen berechnet werden mul3ten. In einer Rechnung, die wegen ihrer Lange
nicht in diese Dissertationsschrift aufgenommen wurde, ist die analytische Berechnung von
E2MP fir A und A? gelungen. Das Ergebnis lautet:

Arandom,l

random - 1
med| —_A™®m2 4| _ \/57 (4.79)
med (Arandom,l) 2
Arandom,2
Damit ist der Normierungsfaktor E;"" bestimmt:
2
Eg'’ = (4.80)



65

5 Software

Prinzipiell ist die "Rastertunnelmikroskopie™ auch ohne den Einsatz von Computern
durchfihrbar.  So wurden die Scanbewegung und der Tunnelabstand bei den ersten
STM-Experimenten Anfang der 80er Jahre von analogen Steuergeraten geregelt und die
Oberflachenkorrugation von einem xy-Schreiber als Kaskade von Héhenprofilen in Scanrich-
tung dargestellt. Seit Mitte der 80er Jahre jedoch kommen Computer bei der Steuerung des
Experiments sowie bei der Erfassung und Bearbeitung der MeRRdaten zum Einsatz. Kernstiick
aller STM-Programme kommerzieller Anbieter oder Shareware-Programmierer ist dabei die
Darstellung der Topographie, des Tunnelstromes oder anderer wahrend des Scans erfal3ten
MeRgrofien als Falschfarbenbilder, Konturlinienplots oder 3D-Darstellungen. Fur die quanti-
tative Auswertung der Daten dienen Schnitte, also Plots der MefR3gréf3en entlang von Linien
im Scanbereich. Eine haufig bei der Bearbeitung von STM-Bildern verwendete Funktion ist
das Herausfiltern gewulnschter bzw. die Unterdrickung ungewutnschter Wellenzahlanteile in
der Fouriertransformierten des Bildes. So werden kurzwellige Fourierkomponenten verwor-
fen, um Bilder mit kurzwelligem Rauschen zu gléatten. Zur Hervorhebung periodischer Bild-
merkmale, etwa einer atomaren Oberflachenstruktur, werden nur die Fourierkomponenten
beibehalten, die der zu untersuchenden Periodizitat entsprechen.

Das SAW-STM-Experiment stellt Anforderungen, die weder von moderner kommerzieller
STM-Software noch von dem zur Experimentsteuerung verwendetem Programm STMPRG der
Firma Omicron erftllt werden. Um die Falschfarbenbilder der Topographie, der Amplitude
und der Phase untereinander, mit anderen SAW-STM-Bildern und mit simulierten Bildern ef-
fizient und bequem vergleichen zu kdénnen, wurde deshalb im Rahmen dieser Arbeit ein um-
fangreiches Softwarepaket zur Datenauswertung entwickelt. Es besteht aus dem Hauptpro-
gramm "'SAW-Viewer", das die oben genannte flr STM-Software typische SAW-STM Funk-
tionalitat umfaBt, zusatzlich aber um zahlreiche SAW-STM-spezifische Funktionen erweitert
wurde. Als Beispiele hierfur seien die Simulation von Amplituden- und Phasenbildern aus
gemessenen Topographien und deren quantitativer Vergleich mit gemessenen Amplituden-
und Phasenbildern genannt.

5.1 Das Konzept der graphischen Programmierung unter LabVIEW

LabVIEW 6.0 der Firma National Instruments gilt als Standard-Softwareumgebung fir MeR-
und Prifapplikationen im wissenschaftlichen und industriellen Bereich. Ausschlaggebend fur
die Entscheidung, die Software zur Auswertung der STM-SAW-Daten in LabVIEW zu im-
plementieren, war die grol3e Auswahl an mitgelieferten Funktionen und Anzeigeelementen,
mit denen mit geringem Programmieraufwand Daten numerisch bearbeitet und dargestellt
werden kénnen. Bei einer typischen mit LabVIEW realisierten MeRapplikation werden die
vom PC aus uUber einen Bus angesteuerten MeRinstrumente zu einem "‘virtuellen Instrument™
zusammengefallt, dessen Frontplatte, bestehend aus Reglern, Kndpfen und Anzeigen, der
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Computerbildschirm ist. LabVIEW-Programme hei3en daher "‘virtuelle Instrumente™ ("‘vi")
und kénnen analog zu den realen Labor-Instrumenten zu weiteren komplexen virtuellen In-
strumenten zusammengeschaltet werden. In Analogie zu einem realen MeRinstrument ist
der Quellcode nicht wie bei zeichenorientierten Programmiersprachen ASCII-Text, sondern
ein Diagramm, das einer elektrischen Schaltung nachempfunden ist. In diesem "‘flieBen™ die
Daten in Kabeln, die in Eingabeknoten beginnen, Ein- und Ausgéange der Funktionsknoten
und der Unterprogramme ("‘sub-vi’s"’) durchlaufen und in Anzeigeknoten mtinden. Den Ein-
und Ausgabeknoten entsprechen die Ein- und Ausgabeelemente der Benutzeroberflache, der
"‘Frontplatte™ des virtuellen Instrumentes. Die Codierung in Form eines Diagramms la3t den
Datenflu? im Programm direkt erkennen und ermdglicht eine zligige Programmierung ohne
eigentlichen Programmtext.

Dieses Konzept der graphischen Programmierung wird im folgenden an dem Programm "‘par-
tial_derivative_alpha™ (Abb.5.1) erlautert, das die partielle Ableitung % sina+ 3—§ cos  eines
Topographie-Bildes in Richtung « (Winkel zur x-Achse) berechnet. Den Eingabeelementen
auf der Frontplatte flr das 2D-Array der topographischen Hohenwerte ("‘Topography"’), fur
die Bildabmessungen und -auflésung ("‘Picture Dimensions™, im folgenden als Scanparameter
bezeichnet) und fur den Richtungswinkel in Grad ("‘alpha (deg)"™) entsprechen die gleichnami-
gen Eingabeknoten im Diagramm. Die Unterprogramme "‘part_deri_x" und "‘part_deri_y
haben das 2D-Array der Hohenwerte und die Bildabmessungen als Eingdnge an der linken
Seite der Symbole und geben am Ausgang die partiellen Ableitungen in x- bzw. y-Richtung
aus. "'Sine™ und "Cosine™ sind von LabVIEW bereitgestellte Funktionen. Numerische Op-
erationen werden an den Symbolen fur Addition, Multiplikation und Division durchgefuhrt.
Das so in Richtung des Winkels « abgeleitete 2D-Array wird zum Ausgabeknoten "‘Partial
Derivative of Topography in Direction alpha™ geleitet und in der Frontplatte als Grauwert-
bild dargestellt. Bindet man "‘partial_derivative_alpha™ als Unterprogramm in ein anderes
Programm ein, erscheint es dort wie im Fenster "‘Context Help" der Abb. 5.1 dargestellt im
Diagramm als Symbol, an dessen Ein- und Ausgange Kabel gelegt werden kénnen.

5.2 Das Hauptprogramm "*SAW-Viewer"’

Das Programm SAW-Viewer liest die MeRdaten im Format der MelRsoftware STMPRG ein,
stellt sie dar und startet Unterprogramme zur Datenbearbeitung und Auswertung. Auch
der bei der Messung erzeugte Parameterfile wird gelesen. Er enthélt als MelRparameter die
Bildgroflie und -auflésung, die Scangeschwindigkeit, die Scanrichtung, Tunnelspannung und
-strom, das Datum und die Uhrzeit der Messung.

Far die Daten des SAW-STM-Experiments stehen vier Datenkandle zur Verfligung, wobei ein
Datenkanal ein Topographie-, ein Amplituden und ein Phasenbild umfalit. Eine Messung,
bestehend aus Vorwarts- und Ruckwartsscan, belegt also zwei Datenkanale. In die verbleiben-
den beiden Datenkanéle kbnnen bearbeitete Bilder oder Simulationen dieser Messung geladen
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Figure 5.1: Frontplatte, Diagramm und Festlegung der Ein- und Ausgidnge des Programmes "‘par-
tial_derivative_alpha™. Die partielle Ableitung eines Topograhie-Bildes in Richtung des Winkels « wird berechnet
und als Falschfarbenbild dargestellt. Der Programm-Code ist bei der graphischen Programmierung ein Diagramm,
in dem die Ein- und Ausgabeelemente der Frontplatte tGber Kabel mit Funktionsknoten und Unterprogrammen
verbunden sind.

werden, oder man verwendet sie flur die Betrachtung der Rohdaten, der bearbeiteten Daten
oder der Simulationen einer zweiten Messung. Die jeweils drei Bilder zweier beliebiger Daten-
kandle kbnnen auf einem 17-Zoll-Bildschirm gleichzeitig betrachtet werden (Abb. 5.2). Dies er-
laubt es beispielsweise, den Einfluld der Scanrichtung, der Glattung oder der Variation der MeR3-
parameter, etwa der Wellenamplitude, zu untersuchen. Ferner ist es mdglich, simulierte mit
gemessenen Bildern zu vergleichen. Um die in den sechs Bilder vorkommenden Bildmerkmale,
zum Beispiel ein Amplituden-Maximum, das einem Topographie-Maximum entspricht, einan-
der zuordnen zu kdnnen, befindet sich in jedem Bild ein Cursor. Diese sechs Cursor bewegen
sich bei Verschiebung mit der Maus synchron und markieren somit in allen Bildern dieselbe
Position. Zur Unterdriickung von AusreiRern und zur Steigerung des Bildkontrastes kbnnen
die Falschfarbenskalen fir die Topographie, die Amplitude und die Phase durch Eingabe des
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Figure 5.2: Graphische Benutzeroberflache des Programms "‘SAW-Viewer™. Dieses Hauptprogramm dient der
Betrachtung und Weiterverarbeitung gemessener und simulierter SAW-STM-Bilder. Die Daten kénnen in vier
Datenkandle (Channel 1 bis 4) geladen und als Falschfarbenbilder und Schnittprofile entlang beliebiger Linien
dargestellt werden. Durch Hochscrollen gelangt der Benutzer zur den Falschfarbenbildern der Kanale 2 und 3, die
im abgebildeten Screenshot nicht enthalten sind. Die Startbuttons fur die Unterprogramme, die Eingabeelemente
fur die Datenbearbeitung und die Anzeigen fur die MeBparameter sind auf den Registerkarten "‘File™, "Topo™
"Amp", "*Phase™, "*Zoom", "‘Cuts", "‘Simulation™ und "Info" plaziert.

jeweils darzustellenden Werteintervalls angepal3t werden. Die Zoomfunktion ermdglicht es,
ein ausgewahltes Bild vergroRert in einem Pop-Up-Fenster darzustellen.

Zusatzlich zu den Falschfarbenbildern besteht die Moglichkeit, die Bilddaten der Topographie,
Amplitude und Phase zweier Datenkandle in einem gemeinsamen Plot in Form von Schnitten
darzustellen. Die Schnittlinie kann eine Zeile, eine Spalte oder eine beliebige diagonale Linie
sein und wird durch einen bzw. zwei Cursor im Topographie-Bild definiert. Da im Falle einer
diagonalen Schnittlinie die Skalenpunkte der x-Achse dieses Plots nicht mit den Bildpunkten
zusammenfallen, werden die y-Werte des Plots durch Interpolation der y-Werte der Bildpunkte
berechnet. Sollte ein einzelnes Schnittprofil zu verrauscht sein, kann der Benutzer den Mittel-
wert mehrerer benachbarter paralleler Schnittprofile darstellen lassen.

Allgemein ubliche, aber auch SAW-STM-spezifische Funktionen der Bildbearbeitung sind im
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Programm SAW-Viewer implementiert:

e Zur Korrektur der Verkippung der Probenebene gegentiber der Scanebene kann vom
Topographiebild eine schiefe Ebene abgezogen werden. Sie ist die mittlere Untergrund-
ebene des Oberflachenprofils, kann aber auch durch drei mit Cursorn markierte Punkte
definiert werden. Zusatzlich hat der Benutzer die Mdglichkeit, durch Bewegen eines
Cursors in einem Achsensystem die gewlnschte Verkippung einzugeben, wobei die
Kippungswinkel in x- und y-Richtung aus den x- und y-Koordinaten des Cursors berech-
net werden.

e Das Unterprogramm "‘eliminate_all_mavericks"™ identifiziert in den Bildern einzelne
Ausreilier oder Ausreil3erlinien und ersetzt diese Bildpunkte durch den Median der
acht benachbarten Bildpunkte. Indem der Median und nicht der Mittelwert verwendet
wird, werden auch AusreiRer unter diesen acht benachbarten Bildpunkten verworfen.
Ausreil3erlinien in der Topographie entstehen, z. B. wenn die Tunnelspitze kurzzeitig
Cluster mitschleift.

e Kurzwelliges Rauschen in den Bildern der Topographie, der Amplitude und der Phase
kann durch Faltung mit einem Gaufprofil einer definierbaren Breite unterdriickt werden.
Diese Glattung ist fur die bei der Simulation durchgefuihrten Differenzierung der Bilder
notwendig.

e Nicht nur die die Auflésung bestimmenden Mechanismen des Tunnelns, sondern auch
die endliche Tragheit der Abstandsregelung, beeinflussen die Abbildung der Probenober-
flache. So unterscheidet sich die gemessene Topographie von der idealen Topographie,
die man sich mit einer unendlich schnellen Abstandsregelung aufgezeichnet denken
mdoge. Abhangig von der zweiten Ableitung in der schnellen Scanrichtung wird das Pro-
fil geglattet und erfahrt relativ zum idealen Profil eine Verschiebung, deren Vorzeichen
sich in Vorwarts- und Ruckwartsscans unterscheiden. In dhnlicher Weise erfahren we-
gen der endlichen Integrationszeit des Lock-In-Verstarkers die Amplituden- und Phasen-
bilder eine Glattung und eine von der Scanrichtung abhéngige Verschiebung. Da sich
die Zeitkonstanten der Abstandsregelung und des Lock-In-Verstarkers unterscheiden,
sind sich entsprechende Merkmale im Topographie-Bild und folglich in den simulierten
Amplituden- und Phasen-Bildern gegenuber ihrer Lage im gemessenen Amplituden-
und im Phasenbild verschoben. Um diese Fehlerquelle beim quantitativen Vergle-
ich zwischen Messung und Simulation zu umgehen, steht eine Funktion zur Verfu-
gung, mit der die gemessenen Bilder in ihre ideale Position geschoben werden kén-
nen. Diese Tragheitskorrektur wird durchgefuhrt, indem man die Bilder des Vorwarts-
und Ruckwartsscans um dieselbe Strecke aufeinanderzu verschiebt, bis sie sich in der
als ideal angenommenen Position treffen. Abbildung 5.3 zeigt einen Schnitt entlang
einer Zeile vor und nach der Verschiebung. Hierbei mufiten die Topographie-Bilder
um 2 A und die Amplituden- und Phasenbilder um 6 A verschoben werden. Bei einer
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Figure 5.3: Schnittprofil in der schnellen Scanrichtung vor und nach der Tragheitskorrekur. Der horizontale
Versatz zwischen den Profilen in Vorwaérts- und Ruckwartsscan (Original Plot, fwd (engl. forward) bzw. bwd (engl.
backward)) beruht im Falle der Topographie auf der Tragheit der Abstandsregelung, im Falle der Amplitude und
Phase auf der endlichen Integrationszeit des Lock-In-Verstarkers. Das Hauptprogramm SAW-Viewer bietet die
Mdglichkeit, die Abweichung zwischen wahrer und gemessener Lage der Strukturen zu korrigieren.

Scangeschwindigkeit von 125 A/s entspricht dies einer Zeitspanne von 48 ms. Dies steht
im Einklang mit der Faustregel, da3 der Lock-In-Verstarker eine Zeitkonstante, bei dieser
Messung 30 ms, braucht, um sich auf einen neuen MeRwert zu stabilisieren.

Es besteht die Moglichkeit, die Daten aller vier Kandle, deren MeRparameter und die Skalierun-
gen der Falschfarbenskalen in einer Archiv-Datei zu speichern. Wird diese Datei spater wieder
geladen, wird das Programm in seinen Zustand zum Zeitpunkt des Speicherns zurlickgesetzt.
Dies ermoglicht es, mit Rohdaten, bearbeiteten und simulierten Daten einer friheren Sitzung
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weiterzuarbeiten. Dartber hinaus kénnen die Schnittprofile und die Falschfarbenbilder als
Spreadsheet bzw. als JPEG-Bilddatei exportiert werden.

Bei der Planung der Programmstruktur des SAW-Viewers wurde groRer Wert auf die Er-
gonomie gelegt. Damit der Benutzer mit einer minimalen Anzahl von Eingaben und
Mausklicks die gewinschten Programmfunktionen starten kann, wurde das Konzept des
Zustandsautomaten angewandt (Abb. 5.4). Dieser Programmteil registriert den Zustand der
Benutzeroberflache, der durch die Gesamtheit der Werte aller Eingabeelemente (Schieberegler,
numerische Eingabefelder, Texteingabefelder, Cursor) gegeben ist. Alle 10 ms wird der aktuelle
Zustand mit dem letzten Zustand verglichen. Im Falle einer Eingabe durch den Benutzer wird
anhand der sogenannten " Zuordnungstabelle Eingaben™ aus dem aktuellen Zustand und der
Zustandsanderung die auszufuhrende Aktion bestimmt. Bedient der Benutzer zum Beispiel
den Schieberegler fur den maximalen von der Falschfarbenskala erfalsten Wert der Bildpunkte
der Topographie-Bilder der vier Datenkandle, werden die vier Bilder mit gednderter Farb-
skalierung automatisch neu gezeichnet. Der entscheidende Vorteil bei der Verwendung des
Zustandsautomaten besteht darin, daf3 nicht zusétzlich auf einen Button "‘Neuzeichnen™ gek-
lickt werden mulB. Diese Aktion "‘mit geanderter Farbskalierung neu zeichnen™ wird nun von
der "Zuordnungstabelle Aktionen™ in eine Kette von Unteraktionen zerlegt. Diese sind die
Berechnung der neuen Farbskala und die Darstellung der Topographie des ersten bis vierten
Datenkanals. Da moglicherweise andere Aktionen, etwa die Glattung eines Bildes, mehrere
dieser Unteraktionen umfassen kénnen, wurde das Programmierkonzept der Queue?! ver-
wendet. Dabei sind die Unteraktionen als einzelne unabhéangige Programmodule implemen-
tiert und kdnnen als Teil verschiedener Aktionen ausgefuhrt werden. Die auszultsende Ak-
tion wird also gemal der "*Zuordnungstabelle Aktionen™ in Unteraktionen zerlegt, die in die
Queue eingeftigt und vom Programm abgearbeitet werden. Ist die Queue leer, analysiert der
Zustandsautomat die nachsten Eingaben des Benutzers, so dal? schliel3lich neue Unteraktionen
der Queue angefuigt werden. Die Konzepte der Zustandsautomaten und der Queue wurden
auch beim unten beschriebenen Programm "‘measure_phase_with_ellipse™ angewandt.

5.3 Die Simulation von Amplituden- und Phasenbildern

Sind die Glattung und die Tragheitskorrektur der gemessenen Topographie erfolgt, kon-
nen diese bearbeiteten Daten vom Hauptprogramm aus in das Unterprogramm "
ical_amp_phase™ geladen werden. Hier werden entsprechend der Gleichung 4.53 das
Amplituden- und das Phasen-Bild errechnet. Die dabei einzugebenden Wellenparameter
sind die Ellipsenhypothenuse ug, die im allgemeinen den Defaultwert 1 behalt, der in Gle-
ichung 2.13 definierte Ellipsenwinkel g und der Winkel « zwischen Ausbreitungsrichtung
und Scanrichtung. Zum qualitativen Vergleich mit der Messung werden die simulierten
Daten an das Hauptprogramm Ubergeben. Zur Visualisierung der durch die Gleichungen 4.53

numer-

lengl. Warteschlange
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Figure 5.4: FluRdiagramm zu den Programmierkonzepten des Zustandsautomaten und der Queue. Der Zustand-
sautomat ermittelt nach der "Zuordnungstabelle Eingaben" aus dem Zustand und der Anderung der graphischen
Benutzeroberflache (GUI) die vom Benutzer beabsichtigte Aktion. Diese wird anhand der "‘Zuordnungstabelle
Aktionen™ in Unteraktionen (UA) zerlegt, die der Queue angefiigt und vom Programm abgearbeitet werden.

beschriebenen Abhangigkeit von Amplitude und Phase von der Topographie und den Wellen-
parametern dient das Programm "‘analytical amp_phase™. Der Benutzer kann durch eine
Eingabe der Scanparameter und einer Funktion z = f(x,y) eine Topographie definieren, zu
der anhand frei wahlbarer Wellenparameter das Amplituden- und das Phasenbild berechnet
werden. Der Vergleich solcher mit unterschiedlichen Wellenparametern simulierten Bilder er-
folgt im Hauptprogramm.

5.4 Die Bestimmung des Ellipsenwinkels

Mit dem Programm "‘measure_ellipse_with_phase™ (Abb. 5.5) lassen sich anhand der vom
Hauptprogramm Ubergebenen SAW-STM-Bilder der Ellipsenwinkel und die Ausbreitungs-
richtung bestimmen. Zu diesem Zweck errechnet das Programm den in Abschnitt 4.4.1
definierten Phasenkorrelationsfehler flr eine Array von Wertepaaren (ﬁi,cxj) des Ellipsen-
winkels und der Ausbreitungsrichtung. Das so erhaltene Fehlerfeld h (ﬁi, OCJ') wird als Falsch-
farbenbild dargestellt. Hat das Fehlerfeld an einer Position (ﬁopt, ocopt) ein Minimum, soist dort
die Ubereinstimmung zwischen simulierter und gemessener Phase optimal. Die Koordinaten
Bopt: opt dieses Minimums werden als optimale Wellenparameter bezeichnet und kénnen
vom Programm durch Minimalwertsuche bestimmt werden.

Mit der Maus kann der Benutzer eine Cursorposition ((i,, aj,)) im Fehlerfeld definieren, mit
deren Werten aus der Topographie das Phasenbild berechnet und als Falschfarbenbild im Dis-
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play "‘Simulated Phase" dargestellt wird. Typischerweise setzt man hierbei den Cursor in
das Minimum des Fehlerfeldes und vergleicht betrachtend das hierzu berechnete mit dem
gemessenen Phasenbild im Display "‘Measured Phase™. Auf einem Pentium-I11-PC mit einer
Taktfrequenz von 450 MHz erfolgt die Simulation des Phasenbildes so schnell, daf? sie bei Be-
wegung des Cursors im Fehlerfeld als ein fast flieBender Film betrachtet werden kann. Gleich-
zeitig werden zur aktuellen Position des Cursors der horizontale (h (3) bei « = const) und der
vertikale Schnitt (h («) bei g = const) dargestellt.

Variieren die elastischen Eigenschaften der Probe Uber den Scanbereich derart, dal} der
Ellipsenwinkel innerhalb des Scanbereiches nicht konstant ist, ist es interessant, die optimalen
Wellenparameter in disjunkten Teilbereichen des Scanbereiches zu bestimmen. Hierzu bietet
"‘measure_ellipse_with_phase™ die Moglichkeit mit Cursorn vier Rechtecke im Scanbereich zu
definieren. In vier Datenkanalen werden die zugehérigen vier Fehlerfelder als Falschfarbenbild
dargestellt. Hieraus werden die optimalen Wellenparameter berechnet und in der Register-
karte "‘Results™ in Abb. 5.5 zusammen mit den zugehorigen Teilbereichen des Scanbereiches
angezeigt. Wie im SAW-Viewer kdnnen mit der Maus vier Cursor, jeweils einer in einem Fehler-
feld, synchron bewegt werden, zum Beispiel um die absolute Lage der vier Minima zu vergle-
ichen. Wie oben fir nur ein Fehlerfeld beschrieben, werden die vertikalen und horizontalen
Schnitte durch alle vier Fehlerfelder in einem Plot dargestellt. Erwartet der Benutzer nicht, daf
sich aufgrund elastischer Inhomogenitéaten der Ellipsenwinkel tGber den Scanbereich andert,
so ist die Abweichung zwischen den optimalen Wellenparametern der vier Teilbereiche statis-
tischer Natur. Fur diesen Fall bietet das Programm die Mdéglichkeit, als Gesamtergebnis die
optimalen Wellenparameter und deren Fehler als Mittelwert bzw. Standardabweichung der
Ergebnisse fur die vier Teilbereiche zu berechnen.

Wie auch beim SAW-Viewer kann die Gesamtheit aller Eingabedaten und Ergebnisse in einer
Archiv-Datei gespeichert und somit zu einem spateren Zeitpunkt wieder in das Programm
geladen werden. Daruber hinaus hat der Benutzer die Moglichkeiten, die optimalen Wellen-
parameter und die entsprechenden Schnitte durch die Fehlerfelder als Spreadsheet zu im-
portieren.

5.5 Die Auswertung atomarer Topographien

Wie in der Einleitung erklart, lassen sich periodische Strukturen gegentiber dem Rauschen
hervorheben, indem unerwinschte Fourierkomponenten des Bildes unterdrilickt werden.
Das Programm "‘FFT_filtering_of numerical_data™ berechnet zunachst aus dem vom Haupt-
programm SAW-Viewer Ubergebenen Bild z(x,y,) (Abb. 5.6 (a)) die Fouriertransformierte
2%(kx, ky), die als Falschfarbenbild dargestellt wird (Abb. 5.6 (b))?. Im folgenden wird die Fil-
terfunktion gyiier (Kx, ky) definiert, mit der z°(k, ky) multipliziert wird, um die gewtinschten

2DaR es sich hier um Funktionen mit diskretem Definitionsbereich handelt, wird in dieser Notation nicht berick-
sichtigt.
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Figure 5.5: Graphische Benutzeroberflaiche des Programmes "‘measure_ellipse_with_phase™ zur Bestimmung
des Achsenverhéltnisses der Oszillationsellipse der Rayleighwelle. Im Fehlerfeld "‘Error Field Channel 1" wird
die Abweichung zwischen simulierter und gemessener Phase fur verschiedene Achsenverhdltnisse und Ausbre-
itungsrichtungen dargestellt. Das Optimum dieser beiden Parameter wird durch das Minimum des Fehlerfeldes
geliefert. Diese Rechnung wurde in den vier zur Verfigung stehenden Datenkandlen Channel 1, 2, 3, und 4 fur die
vier Quadranten des Phasenbildes durchgefiihrt. Zu den Displays fur die Fehlerfelder der Kanéle 2 und 4 (nicht
im Screenshot enthalten) gelangt der Benutzer durch Herunterscrollen. Die Plots (Mitte unten) zeigen den horizon-
talen und den vertikalen Schnitt an der Cursorposition durch die vier Fehlerfelder. optimalen Achsenverhéltnisse
und Ausbreitungsrichtungen zu den vier Quadranten sind in der Registerkarte "‘Results™ (links oben) angezeigt.

Fourierkomponenten zu selektieren. Im Falle einer hexagonale Anordnung der Oberflachen-
atome markiert der Benutzer im Falschfarbenbild der Fouriertransformierten mit sechs Cur-
sorn die von der periodischen Struktur herrtihrenden Reflexe. Deren Koordinaten seien mit
(kxi, kyi), i = 1...6 bezeichnet. AuBBerhalb von Kreisscheiben eines einzugebenden Radius k;
um die 6 Punkte (ky;, ky,) ilt gfiiter (kx, ky) = 0. Liegt (ky, ky) in der Kreisscheibe um den Punkt
(kxio, kyio), so berechnet sich gyijier (kx, ky) nach:

G ky) = €05 (5 )/l — )2 1y~ 51

Im letzten Schritt wird durch Rucktransformation der gefilterten Fouriertransformierten
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Figure 5.6: Bearbeitung eines Topographiebildes einer Graphitoberflache. Das Programm
"FFT_filtering_of_numerical_data™ bildet die Fouriertransformierte (b) der gemessenen Topographie einer
Graphitoberflache (a). Die Fourierkomponenten, die nicht von der periodischen Struktur des Oberflachengitter
herruhren, werden in der gefilterten Fouriertransformierten (c) zu Null gesetzt. Die Rucktransformation dieser
gefilterten Fouriertransformierten in den realen Raum liefert das gefilterte Topographiebild, in dem die atomare
Korrugation gegeniber Stdérungen hervorgehoben ist.

(Abb. 5.6 (c)) in den realen Raum das gefilterte Bild (Abb. 5.6 (d)) berechnet, dargestellt und zur
weiteren Auswertung an das Hauptprogramm SAW-Viewer Ubergeben. Die gefilterte Topo-
graphie lautet:

Ztilter(X, Y) = Ft {gfilter(kx: ky)zo(kx, ky)} (5.2)

Durch die Wahl dieses rotationssymmetrischen Cosinus-Profils ist g¢jjiter @n den Réandern der
sechs Kreisscheiben stetig. Dies verhindert Artefakte in z¢jj¢r(X, y), Wie sie auftreten wiirden,
wenn zum Beispiel die Filterfunktion die Summe aus sechs Zylinderprofilen ware.

Das Programm "FFT_filtering_of _numerical_data™ dient ebenfalls dazu, atomare Abstande
des Topographiebildes einer Graphitoberflache zum Zwecke der Kalibrierung des lateralen
Malistabes auszumessen (vergleiche Abschnitt 7.1.1). Anstatt einer Messung im realen Raum
werden sie vom Programm aus den durch die sechs Cursorn markierten Reflexe in der Fouri-
ertransformierten berechnet. Das Topographiebild der Abbildung 5.6 zahlt zu den Messungen,
mit denen die Kalibrierung des lateralen MaRstabes durchgefuihrt wurde. Da es mit der werk-
seitigen Standardkalibrierung aufgenommen wurde, erscheint das atomare Gitter verzerrt, und
die Reflexe der Fouriertransformierten bilden kein regelméaRiges Sechseck.
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6 Experimenteller Aufbau

Bislang wurde das SAW-STM-Experiment nur an Luft durchgefuhrt. Zwar ist die Raster-
tunnelmikroskopie an Graphit und Edelmetallen bis hin zur atomaren Aufldsung an
Luft moglich, die Durchfuhrung des Experimentes im Ultrahochvakuum verspricht jedoch
entscheidende Vorteile: Uber die Luft auf das STM ubertragene Schwingungen entfallen, und
die thermische Drift ist deutlich reduziert. Erst im UHV wird die Untersuchung reaktiver lei-
tender Materialien moglich, weil bei Driicken unter 10~° mbar mehrere Stunden vergehen,
bis sich eine Monolage Fremdatome auf der Oberflache gebildet hat. Obwohl das Tunneln
von Elektronen durch dinne Oxidschichten hindurch zwar moglich ist, nimmt die Stabilitat
des Tunnelsignals ab; die Abbildung der atomaren Oberflachenstruktur ist dann kaum noch
erreichbar. Aus demselben Grund muR die Praparation der Probe in derselben UHV-Anlage
erfolgen, in der sie auch untersucht wird. Dies bringt auch fur die Praparation der unreaktiven
Goldschichten wesentliche Vorteile gegentber der friher verwendeten Bedampfungsanlage,
die bei einem Basisdruck von 10~% mbar arbeitete: Das Substrat kann erstens durch Heizen von
Verunreinigungen befreit werden. Zweitens ist der Restgasdruck gegentiber der Aufdampfrate
so gering, daR auch bei langsamem Schichtwachstum die in die Schicht eingebauten Verun-
reinigungen minimal sind.

Wegen dieser deutlichen Verbesserung der Probenpréaparation und der MeRRbedingungen war
es eine der Hauptaufgaben der vorliegenden Arbeit, die SAW-STM-Methode in das Ultra-
hochvakuum zu portieren. Dieses Kapitel erldutert das vorgefundene UHV-System ein-
schlieBlich des Rastertunntelmikroskopes und beschreibt die in dieser Arbeit erfolgte Weiter-
entwicklung zum UHV-SAW-STM. So wurde das Pumpensystem fur den UHV-Betrieb ausge-
baut und eine elektronische Steuerung entwickelt, die ein zeitsparendes Ausheizen der Kam-
mer ermdoglicht. Zur Probenpraparation im UHV wurde ein Elektronenstrahlverdampfer in
das System integriert. Der im Rahmen dieser Arbeit entwickelte Aufbau der Probe gewahrleis-
tet gleichzeitig einen freien Probentransfer innerhalb der Kammer und die automatische Kon-
taktierung im Probenhalter des STM. Schlie8lich wurde das STM um eine Hochfrequenz-
Verkabelung erweitert, mit der SAWSs im Bereich bis mindestens 400 MHz angeregt werden
kénnen. Hinsichtlich des Probenmaterials, der SAW-Frequenz und der Anzahl der angeregten
SAWSs wurde bei den Umbauten Wert auf die Erweiterbarkeit fur zukinftige Experimente
gelegt.

6.1 Die UHV-Anlage, Probenmanipulation

Mit der verwendeten UHV-Anlage (Abb. 6.1) ist es moglich, Metallfilme in situ mit Hilfe
eines Elektronenstrahlverdampfers zu préaparieren und strukturelle Untersuchungen mit dem
Rastertunnelmikroskop durchzufihren. Daruber hinaus erlaubt es ein eigens entwickel-
ter Probentransfermechanismus, Metallfilme im Ultrahochvakuum auf Oberflachenwellen-
Bauelementen herzustellen. Mit einem System von Hochfrequenz-Durchfihrungen und
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Koaxialkabeln kénnen auf solchen SAW-Proben akustische Oberflachenwellen angeregt wer-
den, deren Ausbreitung auf dem Metallfilm mit dem STM untersucht wird.

Die UHV-Anlage besteht aus der Schleusenkammer, der Praparationskammer und der STM-
Kammer, die durch UHV-Balgzugschieber gegeneinander abgeschottet werden kénnen. Uber
einen Bypass-Wellenbalg 1Rt sich somit jede Kammer einzeln evakuieren. Die Probe ist auf
einem Probenhalter befestigt, der wiederum auf einer Probenhaltertrommel sitzt. Diese wird
durch einen aufgeschraubten CF-Blindflansch eingeschleust und mit einem Bajonettverschlull
an der Spitze des Transferstabes befestigt. Dort kann sie von der Probenheizlampe ausge-
heizt werden. Mit dem Transferstab wird die Probenhaltertrommel nach dem Evakuieren
in die Praparationskammer geschoben und auf den Probenmanipulator Gbergeben. Dabei
wird die Probenhaltertrommel von zwei Bajonettverschlissen gleichzeitig gehalten, bis der
Experimentator den Transferstab abkoppelt und die Probe mit dem Probenmanipulator in die
Bedampfungsposition bringt. Nach der Bedampfung Gbernimmt der Transferstab die Proben-
haltertrommel und transportiert sie in die STM-Kammer. Dort wird dann mit einer Greifvor-
richtung am Ende eines Wobblesticks der Probenhalter, der auch eine neu eingeschleuste Spitze
tragen kann, in das Probenkarussell gesetzt. In ihm kdnnen bis zu acht Proben oder STM-
Spitzen aufbewahrt werden. Mit dem Wobblestick werden schlie3lich die Spitze und der
Probenhalter in das STM gesetzt.

6.2 Das Pumpensystem

Als die Vakuum-Kammer am Anfang dieser Arbeit Ubernommen wurde, war das Pumpen-
system nur fur Experimente im Hochvakuum dimensioniert. Das Evakuieren der Kammer
bis zu einem Basisdruck p < 10~° mbar einschlieRlich des Ausheizens dauerte mehrere Tage.
Daher wurden im Rahmen dieser Arbeit starkere Pumpen beschafft und in das bestehende
System integriert (Abb. 6.2). Die Kammer wird von einem zweistufigen Pumpensystem bis
in den Druckbereich 10~ mbar evakuiert. Um das Pumpensystem 6lfrei zu halten, wurde
die vorgefundene Drehschieberpumpe durch eine Membranpumpe des Typs Pfeiffer MZ 2T
(Saugleistung 0.6 1/5) ersetzt. Sie liefert das Vorvakuum fir die Turbopumpe Pfeiffer TMU 261
(N2-Saugleistung 210 1/5), die Uber ein Schiebeventil mit der Schleusenkammer verbunden ist.
Bei Driicken unter 10~ mbar werden die Préparations- und die STM-Kammer von jeweils
einer lonengetterpumpe gepumpt. Es handelt sich um die Typen Physical Instruments DI 480
(N2-Saugleistung 465 1/s) bzw. Varian Vaclon Plus 150 (N,-Saugleistung 150 1/s), die beide
mit jeweils einer mit flissigem Stickstoff kiihlbaren Titan-Sublimations-Pumpe kombiniert
sind. Um die lonengetterpumpen beim Bellften der Kammer nicht fluten zu mussen, kon-
nen sie mit Schiebeventilen abgetrennt werden. Ein Bypass-System ermdglicht es, entweder die
Praparations- oder die STM-Kammer zu beliften und wieder zu evakuieren, ohne das Vakuum
in der jeweils anderen Kammer zu brechen.

Die Druckmessung im Vorvakuum erfolgt mit einem Warmeleitungsmanometer an der
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Praparations- STM-
Schleuse Kammer Kammer

Ts: Transferstab Pr:  Probenkarussell Pm:  Probenmanipulator
PI:  Probenheizlampe Ws: Wobblestick Bv: Beluftungsventil

Bf:  Beladungsflansch STM: Rastertunnelmikroskop

Sv: Schiebeventil Bt: Bypass-Ventil

Figure 6.1: Draufsicht der UHV-Anlage. Mit dem Transferstab wird die Probe von der Schleuse zur Bedamp-
fungsposition an der Spitze des Probenmanipulators und zum Probenkarussell bewegt. Acht Proben bzw. STM-
Spitzen kénnen im Probenkarussell aufbewahrt und mit dem Wobblestick in das STM gesetzt werden.

Schleuse. Ab einem Druck von 10~° mbar kommen die Bayard-Alpert-lonisationsmeRréhren
zum Einsatz. Zur Analyse des Restgasspektrums dient das Massenspektrometer an der
Praparationskammer.

Zu den Erweiterungen und Umbauten, die im Rahmen dieser Arbeit am Pumpen- und Druck-
mel3system vorgenommen wurden, zéhlen die Pumpensysteme an der Schleusen- und an der
Praparationskammer, das Massenspektrometer sowie zwei der drei lonisationsmeRréhren.

6.3 Das Ausheizen der Kammer

Um in der UHV-Anlage den gewiinschten Enddruck von 1 x 1071% mbar zu erzielen, muf
die Kammer ausgeheizt werden. Bei Raumtemperatur bewirkt die fortlaufende Desorption
von Adsorbaten an den Kammerwanden, dal} Driicke unter p < 108 mbar erst nach vielen
Tagen erreicht werden. Beim Ausheizen wird diese Desorption beschleunigt, so daR inner-
halb weniger Stunden der Adsorbatvorrat erschépft ist. Nach dem Abkuhlen der Kammer
stellt sich daher dem Gleichgewicht zwischen dem Dampfdruck der Materialien der Innen-
wande und der Saugleistung der Pumpen entsprechend idealerweise ein Druck im Bereich
1 — 5 x 10719 mbar ein. Die Kammer wird von mehreren temperaturgeregelten Heizbandern
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erhitzt und mit feuerfesten Isolierdecken umhillt. Thermoelemente messen die Temperatur
in der Nahe eines jeden Heizbandes. Als Solltemperatur wurde in der Regel 200°C gewabhlt.
Wegen der Temperaturempfindlichkeit der Vitondichtungen und der Piezo-Elemente muf3ten
die Schiebeventile und die STM-Kammer bei einer niedrigeren Temperatur (180°C bzw. 130°C)
ausgeheizt werden.

Beim Ausheizen besteht die Gefahr, dal? durch die Desorption der Druck so stark ansteigt, daf3
sich die lonengetterpumpen ausschalten, um eine Uberlastung ihrer Hochspannungsquelle
oder eine Gasentladung zu verhindern. In diesem Falle kann der Druck so stark weitersteigen,
dal3 die heien Innenwande der Kammer Verbindungen mit den Restgasteilchen eingehen,
was zu einer dauerhaften Kontaminierung der Kammer fuhrt. Aus demselben Grund mul
das Heizen beendet werden, falls eine Pumpe ausféllt. Um den Experimentator von der Kon-
trolle des Ausheizvorgangs zu entlasten, wurde im Rahmen dieser Arbeit zusammen mit der
Elektronik-Werkstatt des Instituts eine Ausheizsteuerung entwickelt. Sie versorgt die Heizban-

Pl Imr Imr  QMS Imr

Transferstab

STM-
Kammer _e_7<_@_>

‘ [ sdsT™

Pe X Ev TSP Ip TSP Ip
(&) we
Mp: Membranpumpe Bf: Beladungsfenster
Tp: Turbomolekularpumpe Bv: BelUftungsventil
Ip: lonengetterpumpe Bs: Balgzugschieber
TSP: Titan-Sublimations-Pumpe Ev: Eckventil
Imr: lonisationsmef3rohre Pm: Probenmanipulator
Pe: Pirani-Element ESV: Elektronenstrahlverdampfer
QMS: Quadrupol-Massenspektrometer SdSTM: Schiebedurchfiihrung STM
PI: Probenheizlampe Ws: Wobblestick

Figure 6.2: Das Pumpen- und DruckmefRsystem der UHV-Anlage. Die Schleuse, die Préaparationskammer und die
STM-Kammer kénnen mit Schiebeventilen voneinander abgeschottet werden. Der Bypass ermdglicht ein getrenntes
Beltiften und Abpumpen der STM-Kammer.
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Figure 6.3: Frontplatte eines Kanals der Ausheizsteuerung. Ein Kanal steuert die vier temperaturgeregelten Steck-
dosen, die die Heizbander einer Teilkammer versorgen. Die Solltemperaturen dieser vier Temperaturregler werden
mit den Drehreglern im Feld " Temperatures™ eingestellt. Ob die Netzspannung am Eingang der Temperaturregler
dauerhaft eingeschaltet ("‘On") bzw. ausgeschaltet ("‘Off"’) ist, oder ob sie je nach gemessenen Driicken angelegt
sein soll ("*‘Auto™), wird Uber den Schalter "“Mode" festgelegt. Die Leuchtdioden im Anzeigefeld "‘Heating" geben
Uber den Zustand der Eingangsspannung der Temperaturregler Auskunft. Im Betriebsmodus "*Auto™ kénnen die
Druckmessungen der lonisationsmef3réhre und der Pumpe mit den Schaltern im Bedienfeld "*Pressure™ ignoriert
werden. Leuchtdioden zeigen an, ob die gemessenen Dricke beachtet werden und ob sie Uber oder unter dem
Setpoint liegen. Sollte die Pumpe der betreffenden Teilkammer ausgefallen sein, ist die Leuchtdiode "‘pump off"
aktiv.

der der UHV-Anlage unter Beachtung von Druck, Temperatur und Zustand der Pumpen mit
der Netzspannung.

Damit es moglich ist, die drei Teilkammern getrennt auszuheizen, ist die Ausheizsteuerung in
die Kanaéle Schleuse, Praparationskammer und STM-Kammer untergliedert. Abb. 6.3 zeigt die
Frontplatte eines Kanales. Fur die Heizbander stehen pro Kanal vier Steckdosen zur Verfi-
gung, die von jeweils einem Temperaturregler entsprechend der Temperatur des zugehorigen
Thermoelements geschaltet werden. Jeder Kanal erfalt den Druck der Teilkammer Uber die
Relaisausgange des Steuergerates der lonisationsmefl3rohre und der lonengetterpumpe. Dabei
schlie3t das Steuergerat den Relaiskontakt, wenn ein als Setpoint eingegebender Druck unter-
schritten wird. Der Kontakt wird erst dann wieder getffnet, wenn der Druck auf eine bes-
timmte Differenz Uber dem Setpoint gestiegen ist. Diese Hysterese sichert die Stabilitat des
Relaisausganges im Falle schwankender Driicke. Sollte eine Pumpe oder eine Réhre ausfallen,
wird der Relaiskontakt automatisch gedffnet und somit der Ausheizsteuerung der Zustand
"‘Druck Uber dem Setpoint™ mitgeteilt. Als zusatzliche Sicherheit werden die Relaisausgange
der Pumpensteuerungen ausgelesen, die anzeigen, ob die Pumpe in Betrieb ist.

Die Funktionalitat der Ausheizsteuerung ist am Beispiel eines Kanales im FlulRdiagramm
Abb. 6.4 dargestellt. Zur Vereinfachung ist nur eine Steckdose eingezeichnet. Generell kon-
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Figure 6.4: FluRdiagramm der Ausheizsteuerung. Die Ausheizsteuerung der UHV-Anlage schaltet den Strom der
Heizbander und entlastet somit den Experimentator von der Kontrolle des Ausheizvorganges. Auf der Grundlage
des Vergleiches der erfaBten MeRgroRRen (Driicke der UHV-Kammer, Temperaturen der KammeraufRenwénde und
Betriebszustand der Pumpen) mit den eingestellten Sollwerten entscheidet die Ausheizsteuerung, welche Heizban-
der aktiv sind. Das FluRdiagramm zeigt nur einen der drei Kandle zum Ausheizen der drei Teilkammern der

UHV-Anlage.
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nen die Steckdosen nur dann aktiviert werden, wenn das sogenannte Hauptrelais geschlossen
ist. Dies geschieht durch Betéatigen der Starttaste, sofern diese nicht gesperrt ist. Entsprechend
kann der Experimentator das Hauptrelais, etwa im Falle eines Notaus, mit der Stoptaste 0ff-
nen. Das Ausheizen kann mit Hilfe eines Timers nach der eingestellten Zeit beendet wer-
den. Wird die Timerfunktion verwendet, ist das Hauptrelais geschlossen, bis die Timerzeit
abgelaufen ist. Damit die automatische Auswertung der Dricke bei Bedarf umgangen wer-
den kann, hat jeder Kanal der Ausheizsteuerung drei Betriebsarten: Im Modus "‘On"™ bzw.
"Off"" sind die vier temperaturgeregelten Steckdosen - abhéangig vom Hauptrelais - dauerhaft
aktiv ("’heating enabled™ leuchtet) bzw. inaktiv (""heating disabled™ leuchtet). Im Modus
"*Auto"™ kann eingestellt werden, ob der von der lonisationsmef3rohre und/oder der von der
Pumpe gemessene Druck beachtet werden soll. Wird der Pumpendruck beachtet und ist die
Pumpe ausgeschaltet, so leuchtet "‘pump off", die Starttaste wird gesperrt und das Hauptre-
lais gedffnet; man kann die Heizung im Modus "*Auto™ bei beachteter Pumpe nicht anschalten,
solange sie nicht l1auft. Anderenfalls bleibt die Leuchte "‘pump off"” dunkel und die Starttaste
entsperrt. Sofern der R6hren- und/oder der Pumpendruck nicht ignoriert werden, gelangt
man in den Zustand "‘heating enabled™ nur dann, wenn sie kleiner als der entsprechende Set-
point sind. Leuchten zeigen an, ob der R6hren- oder der Pumpendruck ignoriert werden, bzw.
unter oder Uber dem Setpoint liegen. Ist das Hauptrelais geschlossen und besteht der Zustand
"*heating enabled™, ist die Temperatursteuerung aktiv; jede Steckdose des betreffenden Kanals
liefert also die Netzspannung, wenn die Solltemperatur noch nicht erreicht ist.

Der entscheidende Nutzen der Ausheizsteuerung besteht darin, dal’ in der Betriebsart "*Auto™
der Experimentator den Ausheizvorgang nicht zu kontrollieren braucht. Bei zu starkem Druck-
anstieg wird das Heizen bei geschickter Wahl der Setpoint-Driicke unterbrochen, bevor die
Pumpen Uberlastet sind und sich ausschalten. Ist der Druck wieder unter den Setpoint-Druck
gefallen, wird der Ausheizvorgang automatisch fortgesetzt.

6.4 Die Praparation der Schichten

Damit aus den in der Einleitung beschriebenen Griinden die zu untersuchenden Metall-
schichten im UHYV prépariert werden kénnen, wurde im Rahmen dieser Arbeit ein Elektronen-
strahlverdampfer beschafft (E-Flux der Firma Tectra). Elektronenstrahlverdampfer sind die
Standardquelle fur die Préparation von Metallschichten. Prinzipiell hatte fur die hier herzustel-
lenden Goldschichten die vorhandene Effusionszelle verwendet werden kénnen. Hiervon
wurde jedoch Abstand genommen, weil die Abmessungen des Tiegels eine Beladung mit tber-
malfig groBen Goldmengen erfordert hatte. Die Praparation héherschmelzender Metalle, wie
etwa Platin, in zukunftigen Experimenten ist mit Effusionszellen nicht moglich.
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6.4.1 Der Elektronenstrahlverdampfer

Beim Elektronenstrahlverdampfer wird der Tiegel durch Elektronenbeschulz bis zur
Schmelztemperatur des zu verdampfenden Materials erhitzt. Es wurde ein selbstge-
bauter Tiegel aus thoriertem Wolfram verwendet. Das Filament ist ein Wolframdraht vom
Durchmesser 0.3 mm, der in eineinhalb Windungen kontaktlos um den Tiegel gewickelt ist
und von einem Strom im Bereich 5 bis 6 mA zum Glihen gebracht wird. Die dabei emit-
tierten Elektronen werden vom Massepotential des Filaments zum Tiegel beschleunigt, an dem
eine Spannung von typischerweise 1-2 kV anliegt. Der Elektronenstrom liegt im Bereich 15 bis
25 mA. Aus der Geometrie der Austrittsblende des Elektronenstrahlverdampfers ergibt sich
ein Offnungswinkel des Atomstrahls von £15°.

Im Betrieb des Verdampfers desorbieren Fremdatome aus dem Filament, dem Tiegelmate-
rial und der sich ebenfalls aufheizenden Umgebung des Tiegels und erh6hen den Restgas-
druck. Da diese Fremdatome inbesondere bei geringen Aufdampfraten den wachsenden
Film kontaminieren, mul3 der Elektronenstrahlverdampfer vor dem Betrieb ausgegast wer-
den. Dies geschieht durch Ausgliihen des Filamentes und durch Erhitzen des Tiegels bis zu
einer gerade meRbaren Aufdampfrate bei verdeckter Probe. Die Erhitzung der Umgebung des
Tiegels wird durch eine Wasserkihlung verringert. Es konnte im Betrieb ein Restgasdruck von
3 x 10~8 mbar erzielt werden.

Mehrere funktionelle Schwachen des gekauften Gerédtes muf3ten durch konstrukive Eingriffe
behoben werden: So wurde der thermische Kontakt zwischen dem Wasserkthlblock und dem
Hitzeschild verbessert. Die KurzschlufRanfalligkeit bei thermischer Expansion wurde durch
Umbauten vermindert. Schliel3lich wurden mehrere Lecks an SchweiRnahten der Wasser-
kuhlung behoben.

6.4.2 Die Bedampfungseinrichtung

Zur Bedampfung wird die Probe mit dem Probenmanipulator, der in alle drei Raumrichtungen
bewegt und um seine Langsachse gedreht werden kann, in die Strahlachse des Elektronen-
strahlverdampfers gebracht. Wie oben beschrieben, sitzt der Probenhalter mit der Probe in der
Probenhaltertrommel, die Uber einen BajonettverschluR vom Kopf des Probenmanipulators
gehalten wird. Die Probe wird von der Bedampfungsmaske bedeckt, die nur das zu be-
dampfende Gebiet der Probe dem Atomstrahl aussetzt und somit einen KurzschluR der In-
terdigitalwandler verhindert. Im Kopf des Probenmanipulators ist ein Filament integriert, das
wihrend des Bedampfens den Probenhalter (iber eine riickwartige Offnung in der Proben-
haltertrommel erhitzt. Um ein Ausgasen zu verhindern, ist der Kopf des Probenmanipula-
tors Uber eine Kupferlitze mit einer Wasserkihlung verbunden. Zur Regelung der Proben-
temperatur wird eine Steuerelektronik vom Typ "‘Eurotherm™ verwendet; die Temperaturmes-
sung erfolgt Gber ein Thermoelement im Strahlengang des Filamentes.

Der Elektronenstrahlverdampfer ist auf einem Clusterflansch (CF 200) montiert, der vier
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Bs: Blendscheibe Dd: Drehdurchfiihrung: Bm: Bedampfungsmaske
Pb:  Probenblende Sq:  Schwingquarz 0OB: Offnung der oberen
Fm:  Filament KP: Kopf des Blendscheibe

Tg: Tiegel Probenmanipulators Kl:  Kupferlitze

Wk:  Wasserklhlung Pt:  Probenhaltertrommel Pb: Probenblende

Cf: Clusterflansch Ph: Probenhalter

Figure 6.5: Die Bedampfungseinrichtung. Der Elektronenstrahlverdampfer, die Probenblende und die Blend-
scheiben sind auf einem Clusterflansch montiert. Die riickseitig erhitzte Probe befindet sich am Kopf des Proben-
manipulators hinter der Bedampfungsmaske.
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Rohrstlcke tragt, die auf die Probe gerichtet sind. Fur zukUnftige Experimente kénnen daher
bei Bedarf die nicht besetzten Rohrstlicke mit zusatzlichen Geraten belegt werden. Denkbar
sind der Einsatz einer Sputter-Kanone zur Reinigung der Probenoberflache und einer Effu-
sionszelle zur Herstellung von Schichten niederschmelzender Materialien. Um das Bedampfen
der Kammerinnenwande zu verhindern, sind auf dem Clusterflansch an vier Gewindestangen
zwei parallele Bedampfungsblenden montiert (Abb. 6.5). Kreisférmige Ausfradsungen geben
den Weg des Atomstrahles und der Drehachse der Probenblende frei, mit dem der Atomstrahl
auf Hohe der oberen Bedampfungsblende blockiert werden kann. Die Bedampfungsrate wird
mit einem Schwingquarz gemessen, der direkt neben der Offnung in der oberen Bedamp-
fungsblende befestigt dem Atomstrahl ausgesetzt ist. Indem man mit der Probenblende nur
diese Offnung, nicht aber den Schwingquarz verdeckt, kann man bei geschiitzer Probe die
Bedampfungsrate einstellen. Die Offnung in der oberen Bedampfungsblende wird von einer
Justageblende verdeckt, die mit einem Loch vom Durchmesser 4 mm versehen ist und somit
den Atomstrahl auf diesen Durchmesser begrenzt. Durch Verschieben dieser Blende wird die
Bedampfungsposition der Probe festgelegt. Das Ensemble des Elektronenstrahlverdampfer,
des Schwingquarzes, des Probenblende und der Bedampfungsblenden wurde im Rahmen
dieser Arbeit entwickelt; die gemeinsame Montage auf dem Clusterflansch ermaoglicht es,
dieses Ensemble zu Wartungszwecken durch Losen des Clusterflansches vom Rest der UHV-
Anlage zu demontieren.

6.4.3 Der Probenchip

In dieser Arbeit wurde als Probenchip (vergleiche Abb. 6.7) eine Verzégerungsleitung, also eine
Anordnung gegeneinander gerichteter Interdigitalwandler, verwendet. Die Arbeitsfrequenz
fo lag bei 40 MHz, was einer Wellenlange von 88 um entspricht. Das Substrat ist ein LiNbO3-
Wafer, der in der Y-Ebene geschnitten ist; die Wandlerachse verlauft in Z-Richtung. Um Reflex-
ionen an den Kanten des Chips zu verhindern ist er als ein Parallelogramm mit einem Scher-
winkel von 7° vereinzelt. Um Reflexionen an den Fingern zu vermeiden, ist das sogenannte
Splitfinger-Design angewendet worden. Hierbei besteht jede Finger-Elektrode aus zwei Fin-
gern; die reflektierenden Fingerkanten sind so angeordnet, daB sich die reflektierten Teilwellen
destruktiv Uberlagern. Die Metallisierung ist eine 40 nm dicke Goldschicht, die mit einem Elek-
tronenstrahlverdampfer bei einer Rate von 20 A/s abgeschieden wurde. Als Haftvermittler
zum LiNbO0s-Substrat dient eine 5 nm dicke CrNi-Schicht. Diese Fertigungsschritte erfolgten
vor dem Einschleusen des Probenchips in die UHV-Anlage. Erstim UHV wird das in Abb. 6.7
eingezeichnete, aus Gold bestehende in-situ-Tunnelpad, an dem das SAW-STM durchgeftihrt
wird, prapariert. Hierbei kommt die in Abschnitt 6.4.2 erlauterte Bedampfungseinrichtung
zum Einsatz. Vor dem Bedampfen wurde die Probe zur Sduberung fur 20 min auf einer Tem-
peratur von 250°C gehalten. Bei dieser Substrattemperatur, einem Druck von 6 x 10~8 mbar
und einer Rate von durchschnittlich 0.6 A/s wurde mit dem Elektronenstrahlverdampfer die
2000 A dicke Goldschicht hergestellt.
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6.5 Das SAW-STM

6.5.1 Das Omicron-STM und die Zielsetzung des Umbaus zum SAW-STM

Als Grundlage fur das entwickelte SAW-STM diente das bereits vorhandene kommerzielle
STM1 der Firma Omicron (Abb. 6.6). Es arbeitet im UHV bei Raumtemperatur und ist bis
130°C ausheizbar. Die STM-Spitze ist auf einem Dreibein-Scanner montiert, der einen maxi-
malen Scanbereich von 300 x 300 nm? ermdglicht. Der Probenhalter, auf dem die Probe mon-
tiert ist, befindet sich senkrecht in der Probenaufnahme; diese kann zur Grobannaherung
mit Stick-and-Slip-Motoren in beide horizontalen Raumrichtungen bewegt werden. Uber
eine Klemmverbindung ist die STM-Spitze in dem Spitzenhalter befestigt. Spitzenhalter und
Probenhalter kénnen mit dem Wobblestick an einer Ose gegriffen und somit zwischen dem
Probenkarussell und dem STM transportiert werden. Dies ermdglicht den Wechsel von Spitze
und Probe im UHV. Abb. 6.6 zeigt das STM1 nach dem Umbau, I3t aber die originale Kon-
struktion erkennen: Das Ensemble aus Probenaufnahme und Dreibein-Scanner steht auf der
STM-Plattform, die zur Schwingungsisolation gegenuber dem Koérperschall der UHV-Kammer
an vier Federn aufgehangt ist. Sie sind in vier Saulen integriert, die auf einem horizontal an
die Kammer geschraubten 200 mm CF-Basisflansch montiert sind. Mdégliche Schwingungen
der STM-Plattform werden von einer Wirbelstrombremse geddmpft. Sie besteht aus einem
Kranz von Kupferblechen um die STM-Plattform, die sich ohne mechanischen Kontakt zwis-
chen fest mit den Saulen verbundenen Magneten bewegen. Die Resonanzfrequenz dieses Sys-
tems betragt ungefahr 1 Hz. Als zweite Stufe der Schwingungsisolation wird die gesamte
UHV-Kammer von drei schwingungsgedampften FiiRe getragen. Um die Ubertragung von
Korperschall weitgehend zu unterdricken, wurden vor den Messungen alle verzichtbaren Ka-
bel zur UHV-Anlage entfernt. Durch eine Schaumstoffaufhdngung wurden Schwingungen an
den verbleibenden Kabeln gedampft.

Der Basisflansch tragt zwei CF40-Flansche mit elektrischen Durchfuhrungen zum STM und
einen CF20-Flansch mit einer Schiebedurchfiihrung. Mit ihr kann zum Zwecke der Arretierung
die STM-Plattform nach oben gegen einen Anschlag gehoben werden.

Um mit dem STM1 das SAW-STM-Experiment durchfihren zu kénnen, wurden die Montage
der Proben und die Verkabelung des Rastertunnelmikroskops erweitert. Damit die SAW in
der Probe wahrend der Messung angeregt werden kann, missen im Gegensatz zur konven-
tionellen Rastertunnelmikroskopie mehrere Kontakte zur Probe geschlossen werden. Da an-
dererseits die Probe zwischen der Bedampfungsposition und dem STM frei transferierbar sein
muf3, war eine feste Verdrahtung wie beim Luft-SAW-STM [92] ausgeschlossen. Stattdessen
wurde eine Steckverbindung konstruiert, die mobile Kontaktierung, die die Probe kontak-
tiert, sobald sie in das STM eingesetzt wird. Dabei mufite bertcksichtigt werden, dal? der
hierfir umgebaute Probenhalter den Bedampfungstemperaturen bis 500°C standhalten mufR.
Daruberhinaus bestand die konstruktive Herausforderung, den Mechanismus von ftnf Fed-
erkontakten und einer Feder zur Arretierung des Probenhalters in einem von der STM-
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Figure 6.6: Das SAW-STM mit der Hochfrequenz-Verkabelung. Das STM ruht auf der STM-Plattform; zur
Schwingungsisolation dient die Federaufhdngung der STM-Plattform und die Wirbelstrombremse. Abgebildet ist
die eingeplante vollstandige Installation von fiinf Koaxialkabeln, die von justierbaren Gewindestangen ohne Kon-
takt zur STM-Plattform gehalten werden. Die Koaxialdurchfiihrungen sind auf zwei CF40-Flansche verteilt.
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Konstruktion beschrankten Volumen von 25 x 9 x 8 mm? zu realisieren. Ein weiteres Ziel
bestand darin, das HF-Signal moglichst hoher Frequenz zur Anregung der SAW und zur Mod-
ulation der Tunnelspannung in die UHV-Kammer einzuspeisen. Hierzu muf3ten rausch- und
verlustarme HF-Signalwege gelegt werden, bei denen Reflexionen und Abstrahlung durch
Impedanzanpassung bzw. Abschirmung zu minimieren waren. Schlielich galt es, Mass-
eschleifen durch elektrische Isolation der Abschirmungen der Koaxialleitungen zu verhindern.
Hinsichtlich einer einfachen Demontage des SAW-STM von der UHV-Kammer muf3ten die HF-
Leitungen in dem STM-Basisflansch integriert werden. Zu diesem Zweck wurde ein neuer
Basisflansch konstruiert.

6.5.2 Die mobile Kontaktierung der Probe

Abb. 6.7 zeigt die Vorder- und die Ruckseite des Probenhalters mit den Modifikationen fur
die mobile Kontaktierung. Damit er zur Probenaufnahme des STM1 kompatibel ist, gleicht
der Probenhalter bis auf seine vergrofierte vertikale Abmessung dem mitgelieferten Proben-
halter. Da wegen der erforderten Hitzebestandigkeit keine Klebstoffe verwendet werden
konnten, wurden der Probenchip und die unten erlduterte rickseitige Drahthalterung von
Stahlfedern gehalten. Diese sind an den Probenhalter punktgeschweildt. Um ein seitliches
Verrutschen zu verhindern, sitzen die Probe und die Drahthalterung in palgenauen Ausfra-
sungen des Probenhalters. Auf der Chipoberflache ist die Gold-Metallisierung, bestehend aus
zwei Interdigitalwandlern und und dem ex-situ-Tunnelpad zu erkennen. Zum Anlegen der
Tunnelspannung und zum Betrieb der beiden Wandler werden also funf Kontakte bendtigt.
Die Gold-Metallisierung wurde in einer externen Bedampfungsanlage prépariert und pho-
tolithographisch strukturiert. Hinzu kommt das im UHV mit dem Elektronenstrahlverdampfer
praparierte in-situ-Tunnelpad, dessen L-Form durch die Bedampfungsmaske an der Proben-
haltertrommel definiert ist.

Die Drahthalterung fuhrt funf Kontaktdrahte aus Gold vom Durchmesser 0.5 mm, die als
Kontaktflache fur die unten beschriebenen Kontaktfedern der Probenaufnahme dienen. Als
Material wurde Macor verwendet, eine leicht zu bearbeitende UHV-kompatible Keramik, bei
der Glimmer in eine Matrix von Glas eingebettet ist. Die Kontaktdrahte liegen vertikal in Rillen
und durchlaufen durch horizontale Bohrungen das obere Ende der Drahthalterung. Ihre Stirn-
flachen weisen zur Vorderseite des Probenhalters. Sie dienen als Bondflache fiir die Bond-
drahte, die die Metallisierung des Probenchips mit den Kontaktdrahten verbinden. Um das
Bonden zu ermdglichen, muf3ten die Stirnflachen der Kontaktdrahte poliert werden. Die in er-
sten Versuchen verwendeten Aluminiumbonddréhte hielten der Bedampfungstemperatur von
250°C nicht stand; unter dem optischen Mikroskop war offensichtlich, daf? eine Diffusion des
Aluminiums in die Kontaktdrahte die Bondverbindung auflost hatte. Die daher verwendeten
Bonddrahte aus Gold erwiesen sich dagegen als zuverlassig.

Der stationare Teil der mobilen Kontaktierung sind die funf Kontaktfedern, die die Verbindung
zwischen den HF-Kabeln des STM und den Kontaktdrahten des Probenhalters herstellen,



6.5 Das SAW-STM 89

IDT
Dh
esT
| | Kd
Sf \ \ Ph
IDT isT
18 mm
Ps: Probenchip Sf:  Stahlfeder Ph: Probenhalter
Kd: Kontaktdraht IDT: Interdigitalwandler isT: in-situ-Tunnelpad
Dh: Drahthalterung esT: ex-situ-Tunnelpad

Figure 6.7: Der Probenhalter der mobilen Kontaktierung fir das SAW-STM. Der Probenchip ist auf die Vorder-
seite (a) des Probenhalters geklemmt. Zur Kontaktierung der Probe mit der Hochfrequenz-Verkabelung des SAW-
STM dienen die funf Kontaktdréhte, die in den Rillen der Drahthalterung auf der Rickseite (b) des Probenhalters
verlaufen und tber Bonddrahte mit der Metallisierung der Probe verbunden sind. Die mobile Kontaktierung er-
moglicht gleichermalien die freie Beweglichkeit und den elektrischen AnschluR der Probe im SAW-STM. Schnit-
tflachen sind schraffiert gezeichnet.

sobald der Probenhalter in die Probenaufnahme gesetzt wird. Sie bestehen aus Federstahl
des Durchmessers 0.2 mm; erst durch eine Beschichtung der Kontaktpunkte mit Silberlot kon-
nte ein zuverlassiger Kontakt erreicht werden. Die oberen Enden der Kontaktfedern sind an
Kontaktstifte gelotet, die ihrerseits in ein Kontaktstiftbrett aus Macor geklebt sind. Die Kontak-
tstifte dienen als Gegenstlick zu den Kontakthilsen an den Enden der weiter unten beschriebe-
nen Twisted-Pair-Kabel!. Fixiert und voneinander isoliert werden die Kontaktfedern von der
Kontaktfederhalterung (Abb. 6.8), einem Ensemble aus Macor und Bornitrid-Bauteilen?. Da
Gewinde in Keramik-Werkstoffen einem starken Verschleil3 unterliegen, sind diese Bauteile mit
Ausnahme des Kontaktstiftbrettes in einen Stahlblock verschraubt. Uber ihn ist die Kontakt-
federhalterung mit dem Schlitten des STM verschraubt, der die gesamte Probenhalterung tragt

1zweipoliges Kabel, das aus zwei verdrillten voneinander isolierten Adern besteht.
2Bornitrid ist ein weiterer UHV-tauglicher, leicht bearbeitbarer Isolator. Es ist weniger sprode als Macor und
wurde daher fur die Herstellung dinner Plattchen verwendet.
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und von den Stick-and-Slip-Motoren bewegt wird. Aus Platzgriinden mufite die vorgefun-
dene Halterung der Feder, die den Probenhalter in der Probenaufnahme zur Arretierung nach
vorne drickt, modifiziert werden. Die Arretierfeder liegt zwischen zwei Bornidrid-Platten, die
zwischen dem Schlitten und dem Stahlblock eingeklemmt sind. In die einander zugewandten
Seiten der Platten sind Nuten gefrast, die zusammen einen Kanal fur die Fixierung der Ar-
retierfeder bilden.

6.5.3 Die Ubertragung der Hochfrequenz-Signale

Die Anregung von SAWSs und die Modulation der Tunnelspannung im Bereich mehrerer Hun-
dert MHz erfordert die Verwendung von Koaxialkabeln. In ihnen wird das Signal auf dem
Innenleiter Ubertragen. Er ist zylindrisch von einem Dielektrikum und einer leitenden Ab-
schirmung umgeben, die die Einstreuung und die Abstrahlung von Storsignalen unterbindet
und bei konstantem Radienverhdltnis von Innenleiter und Abschirmung eine tber das Kabel
konstante Impedanz garantiert. Eine konstante Impedanz der Signalquelle und der Kabel ist
erforderlich, um Reflexionen und somit Leistungsverluste und stérende Stehwellen zu verhin-
dern. Aus diesem Grunde wurden fur die Einspeisung der HF-Signale in die UHV-Anlage
Koaxialdurchfiihrungen mit einer konstanten Impedanz und beidseitigen SMA-Buchsen ver-
wendet. Um die in der Rastertunnelmikroskopie weit verbreitete Stérquelle der Erdschleifen
zu verhindern, mufSten zudem die Abschirmungen von den Kammerwanden isoliert gefiihrt
werden. Da derartige Koaxialdurchfihrungen und UHV-taugliche 50-Ohm-Kabel mit SMA-
Stecker nicht erhaltlich waren, wurden sie von der Firma Ceramasil in unserem Auftrag kon-
struiert und gefertigt. Die Koaxialkabel haben einen Kupfer-Innenleiter, der von Keramik-
Perlen und einer Stahlgeflecht-Abschirmung umgeben ist.

Um die Ubertragung von Schwingungen auf die STM-Plattform zu minimieren, muten zum
Anschluf? an das STM statt der steifen Koaxialkabel Twisted-Pair-Kabel verwendet werden. Sie
bestehen aus einem Paar verdrillter kapton-isolierter Kupferdrahte vom Durchmesser 0.12 mm,
bei der eine Ader das Signal und die andere als Abschirmung fungieren. Da das Twisted-Pair-
Kabel in der Regel keine konstante Impedanz von 50 Ohm aufweist, wurden hiermit Reflex-
ionen auf der HF-Leitung in Kauf genommen. Dies ist vertretbar, weil ein Impedanzsprung
an der Probenkontaktierung ohnehin bestanden héatte. Ferner zeigen die Experimente, da3 im
ausgetesteten Frequenzbereich bis 400 MHz ausreichende Signalleistungen auch trotz Reflex-
ionen bis zur Probe Ubertragen werden kdnnen. Das eine Ende eines Twisted-Pair-Kabels ist
an den Innenleiter bzw. an die Abschirmung eines Koaxialkabels gelotet. An das andere Ende
sind Kontakthulsen geklemmt, die auf die Kontaktstifte der Probenaufnahme gesteckt werden.

6.5.4 Die Installation der Hochfrequenz-Leitungen

Abb. 6.6 zeigt die Lage der Hochfrequenz-Leitungen im SAW-STM. Fur den Betrieb der bei-
den Interdigitalwander der Probe und fur die Modulation der Tunnelspannung sind drei
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Figure 6.8: Die Probenaufnahme der mobilen Kontaktierung. Die finf Kontaktfedern stellen Gber die Twisted-
Pair-Kabel die elektrische Verbindung zwischen der Probe und den Koaxialkabeln her. Zur Fixierung drtckt die
Arretierfeder die Probe gegen einen Anschlag (nicht abgebildet). Die Probe ist in ihrer Position vor dem Einsetzen
in die Probenaufnahme gezeichnet. Fur den Umbau zum SAW-STM wurde das STM1 um die abgebildete Kon-
struktion erweitert.
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HF-Leitungen notig (Kk 1, Kk2, Kk3 in Abb. 6.6). Da in zuklUnftigen Experimenten auch
Kreuzstrukturen mit vier senkrecht zueinander stehenden Wandlern betrieben werden sollen,
wurde bei den Umbauten zum SAW-STM die Installation zweier zusatzlicher Koaxialkabel
eingeplant (Kk4, Kk5). Der umgestaltete Basisflansch tragt daher ingesamt vier CF40-Flansche:
zwei fur die Durchfihrungen fur den konventionellen STM-Betrieb und jeweils einen fur die
Durchfihrungen der drei installierten bzw. fur die beiden geplanten Koaxialkabel. Von den
Durchfuhrungen verlaufen die Koaxialkabel bis auf die Hohe des Probenhalters, wobei sie
durch Ausfréasungen in der STM-Plattform gefiihrt werden. Konstruktiv bedingt sind diese
Ausfrasungen knapp bemessen, was eine prazise Halterung der Koaxialkabel erfordert, um
einen mechanischen Kontakt zur schwingungsisolierten STM-Plattform auszuschlielen. Zu
diesem Zweck sind die drei installierten Koaxialkabel mit einem Stahlband und mit keramik-
isolierten Drahten an einer vertikalen Gewindestange befestigt. Um einen elektrischen Kontakt
zwischen den Abschirmungen und der Gewindestange zu verhindern, sind die Kabel durch
Vitonschlauche isoliert. Ein Justierblock, tber den die Gewindestange mit dem Basisflan-
sch verbunden ist, erlaubt eine genaue Positionierung der Koaxialkabel. Dieselbe Konstruk-
tion ist fur die beiden geplanten Koaxialkabel vorgesehen, wobei fur jedes Kabel jeweils eine
Gewindestange und eine Ausfrasung in der STM-Plattform zur Verfigung stehen. Wegen der
begrenzten Biegsamkeit der Koaxialkabel mufiten die Flansche mit den Koaxialdurchfihrun-
gen schrag gestellt werden, um ein BerUihren der STM-Plattform zu vermeiden.
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7 Experimentelle Resultate
7.1 Die Kalibrierung des Rastertunnelmikroskops

Eines der priméaren Ziele des SAW-STM-Experimentes ist es, die geometrische Gestalt der
Oszillationsellipse durch die Auswertung des Topographie-, des Amplituden und des Phasen-
bildes zu bestimmen. Allen drei Bildern liegt der laterale Maf3stab der horizontalen Bewegung
des Scanners zugrunde, der die Strukturldangen in den Raumrichtungen x und y mit der An-
zahl der Bildpunkte in den beiden orthogonalen Scanrichtungen verbindet. Analog verknupft
der vertikale MaR3stab die Hohe der topographischen Strukturen mit den im Topographiebild
als Grauwert dargestellten z-Werten. Mal3geblich ist hierbei die Proportionalitat zwischen der
Langenanderung des piezoelektrischen Scanners, der die STM-Spitze tragt, und der angelegten
Spannungen zur Steuerung der Bewegung in x-, y- und z-Richtung. Da sich Fehler im lateralen
und vertikalen MaRstab direkt auf die gemessenen Langen der Oszillationsellipse Ubertragen,
wurde groRen Wert darauf gelegt, den Fehler in der Kalibrierung dieser Mal3stabe weitgehend
Zu minimieren.

Zur Bestimmung des lateralen und des vertikalen MaRstabes werden mit dem STM die fur
eine Probenstruktur typische Langenabmessungen gemessen und mit Literaturwerten ver-
glichen, die mit anderen Methoden der Strukturaufklarung, etwa Réntgenbeugung oder LEED
1 gewonnen wurden. Ublich ist dabei die Auswertung von Gitterkonstanten der mit dem STM
vermessenen Oberflachenrekonstruktion fur den lateralen MaRstab sowie die H6he mono-
atomarer Stufen fur den vertikalen MaRstab.

7.1.1 Die Kalibrierung des lateralen Mal3stabes

Ist eine mit dem STM gemessene periodische Oberflachenstruktur gegentiber der aus der Lit-
eratur erwarteten Struktur in lateraler Richtung verzerrt, so kann dies an einem nicht kalibri-
erten lateralen MaRstab liegen oder aber auch Folge der thermischen Drift sein. Wegen dieser
wéhrend der Messung eines Bildes als konstant angenommenen Relativbewegung zwischen
Probe und Spitze liefert ein einfacher Vergleich einer gemessenen Oberflachenstruktur mit der
erwarteten keine ausreichend préazise laterale Kalibrierung. Dieses Problem I6st ein im Rahmen
dieser Arbeit entwickelter Algorithmus, der im Anhang B vorgestellt und zur Kalibrierung
angewendet wird.

Es seien die Kalibrierungsfaktoren py und py das Verhaltnis der tatsachlich vom STM
abgerasterten Wegstrecken zu den Langen, die die STM-MeRsoftware auf Basis der werkseit-
igen Kalibrierung angibt. Eine genauere Definition der Kalibrierungsfaktoren wird im An-
hang B geliefert. Um den Fehler von py und py berechnen zu kénnen, wurden mehrere atomar
aufgeloste Topographie-Bilder einer Graphit-Oberflache ausgewertet. Die Ergebnisse dieser
Kalibrierung sind in der Tabelle 7.1 zusammengefa3t. Dabei sind 200 x dsx und 200 x dsy die

ILow Energie Electron Diffraction
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Py by 200 x dsx [A] 200 x dgy [A]
200 + 0.03 1460 + 0015 -09 + 1.9 19 + 12

Table 7.1: Kalibrierungsfaktoren und gemessene Drift wahrend einer Messung eines STM-Bildes mit
200 Zeilen. Die Kalibrierungsfaktoren pyx und py geben das Verhdltnis zwischen exakter und werkseitiger Kalib-
rierung des STMs an. Die Parameter wurden aus Topographie-Bildern einer Graphit-Oberflache berechnet, die in
unterschiedlichen Scanrichtungen aufgenommen wurden.

Komponenten der Driftlange wahrend eines Scans mit 200 x 200 Punkten. Die relativ groRe
Abweichung zwischen py und py ist durch die Alterung der Piezoaktuatoren des Rastertun-
nelmikroskops wahrend der Nutzungsdauer von mittlerweile 10 Jahren zu erkléren. Zusat-
zlich kann das Ausheizen des Rastertunnelmikroskops auch bei den empfohlenen Tempera-
turen unter 180°C einen Einfluf3 auf das Verhalten der Piezoaktuatoren haben. Der erfreulich
geringe Fehler der Kalibrierungsfaktoren von unter 2% geht in den Gesamtfehler des in Ab-
schnitt 7.4.1 experimentell bestimmten Ellipsenwinkels ein. Die Drift wahrend einer Messung
betragt gemaR der Tabelle 7.1 7 A bzw. -2 A in x- bzw. y-Richtung und ist damit gegentiiber der
Kantenlange des STM-Bildes von 50 A nicht zu vernachldssigen. Dies zeigt, daR die Bertick-
sichtigung der Drift gestellten Algorithmus zur lateralen Kalibrierung notwendig ist. Die meist
angewendete Vorgehensweise, ohne Berucksichtigung der Drift lediglich die Kalibrierungsfak-
toren anzupassen, bis das Graphit-Gitter korrekte Abmessungen hat, hatte also zu einem Fehler
in der Kalibrierung der STM-Bilder gefuihrt, der die Genauigkeit der Bestimmung des Ellipsen-
winkels wesentlich beeintrachtigt hatte.

7.1.2 Die Kalibrierung des vertikalen MafR3stabes

Um den vertikalen Mal3stab des Rastertunnelmikroskops zu kalibrieren, wurde die im To-
pographiebild gemessene Hohe auf der Gold(111)-Oberflache ausgewertet und mit dem Lit-
eraturwert fir die Stufenhohe von 2.5 A verglichen. Um die nie auszuschlieRende Verkip-
pung der Probenoberflache gegeniiber der Scanebene (der Ebene konstanter z-Auslenkung
des Scanners) zu korrigieren, wird zuerst von der gemessenen STM-Topographie eine Ebene
der Neigung der Terrassen subtrahiert. Als Resultat erscheinen die Terrassen im Topogra-
phiebild dann als Ebenen konstanter Hohe, wie am Beispiel der in Abb. 7.1 (a) dargestellten
Gold(111)-Oberflache zu erkennen ist. Am Schnittprofil entlang einer Geraden lassen sich
dann die Hohendifferenzen benachbarter Terrassen ausmessen (Abb. 7.1 (b)). Zur Steigerung
der Mel3genauigkeit und zur Bestimmung eines statistisch ermittelten Fehlers flr den z-
Kalibrierungsfaktor wurden Stufenhthen von STM-Messungen an neun Positionen auf zwei
Proben untersucht. Durch den Vergleich von Stufenh6hen an unterschiedlichen Probenposi-
tionen kénnen aufRerdem monoatomare Stufen von Stufen mehrerer Atomlagen unterschieden
werden: Der kleinste gemeinsame Teiler aller gemessenen Stufenhdhe ist die Hohe einer mono-
atomaren Stufe. Die Proben bestehen aus Glimmersubstraten, auf die ein 60 A dicker Goldfilm
abgeschieden wurde.
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Figure 7.1: Die Kalibrierung des vertikalen MaRstabes an den monoatomaren Stufen einer Gold(111)-
Oberflache. (a) STM-Topographie der Terrassenstruktur nach der Korrektur der Verkippung zwischen Probenober-
flache und Scanebene. Im Hohenprofil (b) entlang der gestrichelten Diagonale in (a) lassen sich die H6hen zwischen
den Terrassen ablesen.

Der Quotient aus mittlerer gemessener Hohe der monoatomaren Stufen und dem Literatur-
wert von 2.5 A betragt 2.01 & 0.04. Um diesen Faktor wurde der z-MaRstab der Standard-
kalibrierung korrigiert, um zur exakten vertikalen Kalibrierung des STM zu gelangen. Der
relative Fehler dieser Messung von 2% ist somit der Fehler des z-Maf3stabes der Topographie-
Bilder, der gleichzeitig auch in den Fehler bei der Bestimmung des Ellipsenwinkels (Ab-
schnitt 7.4.1) eingeht.
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7.2 Die Leistungsmerkmale des UHV-SAW-STM

Beim Umbau des konventionellen Rastertunnelmikroskop zum SAW-STM mufiten zwei tech-
nische Aspekte bertcksichtigt werden: Wie im Kapitel 6 beschrieben, wurde das SAW-STM fur
den Einsatz im UHV entwickelt: Es erlaubt die Probenpréaparation unter UHV-Bedingungen,
einen von elektrischen Leitungen ungehinderten Probentransfer und die automatische Kon-
taktierung im STM. So kdnnen Proben trotz der Notwendigkeit, funf elektrische Kontakte zum
STM herzustellen, ohne Kontakt zur Luft untersucht werden. Auflerdem stellt das experi-
mentelle Vorhaben, mdglichst hochfrequente Wellen zu untersuchen, besondere Anforderun-
gen an die Konstruktion der elektrischen Leitungen und Kontakte. Diesem zweiten tech-
nischen Aspekt wurde durch die Verwendung UHV-tauglicher Koaxialdurchfuhrungen und
Koaxialkabel mit konstanter Impedanz Rechnung getragen. In diesem Abschnitt soll nun
diskutiert werden, inwieweit das UHV-SAW-STM unter dem Gesichtspunkt der Hochfrequen-
ztechnik die gestellten Anforderungen erflllt. Es werden der Frequenzgang, die Bandbreite
und die Dynamik untersucht. Hiermit werden zwei Fragen beantwortet: Bei welchen Frequen-
zen kénnen im SAW-STM akustische Oberflachenwellen angeregt und detektiert werden, und
welche ist die kleinste Wellenamplitude, die ein erkennbares MeRsignal liefert?

Wie im Abschnitt 6.4.3 erlautert, erzeugt der als Probe verwendete Frequenzfilter Rayleigh-
wellen bei der Grundfrequenz fsaw funda = 40 MHz, bei der dritten Harmonischen
fsaw,sharm = 120 MHz und bei der neunten Harmonischen fgaw oharm = 360 MHz. Weitere
hoéhere Harmonische werden von dieser Probe nur mit nicht meRRbarer Amplitude angeregt.
Bei den hier vorzustellenden Mef3reihen wurde in 50 kHz-Schritten die Frequenz des fsaw
des IDT-HF-Signals, das zur Erzeugung der SAW an den Sender-IDT angelegt wird, variiert.
An einer festen Spitzenposition wurde gleichzeitig die Amplitude A des SAW-STM-Signals
aufgezeichnet, wobei die Tunnelspannung den Mittelwert Vo = 25 mV und die Modulation-
samplitude V; = 40 mV hatte. Um die Amplitude des SAW-STM-Signals mit der Amplitude
der longitudinalen und der transversalen Verschiebungskomponente u; bzw. uz vergleichen zu
kénnen, wurde mit dem Netzwerkanalysator HP 8753C auch die Transmission S1, als Funktion
der Frequenz fsaw gemessen. Sy, ist das Verhaltnis aus der Amplitude der Wechselspannung,
die die SAW im Empféanger-IDT erzeugt, und der Amplitude Vsaw des IDT-HF-Signals. Bis auf
den in Abschnitt 7.2.1 erklarten EinfluRl des Triple-Transit-Signals ist S1,( fsaw) zu den Ampli-
tuden u; und uz der SAW proportional.

7.2.1 Der Einflu3 von Reflexionen auf das SAW-STM-Signal

Die Abbildung 7.2 zeigt den Frequenzgang der Amplitude und der Transmission S, im Bere-
ich der Grundfrequenz fsaw funa = 40 MHz. Bei der Messung der Amplitude betrug der
mittlere Tunnelstrom Iy 3.4 nA, die SAW wurde mit einem IDT-HF-Signal der Amplitude
Vsaw = 200 mV angeregt. Um das Signal-Rausch-Verhaltnis zu verbessern, wurden die Mel3w-
erte von 65 Frequenzrampen gemittelt, wobei auch eine geringere Anzahl genugt héatte, um
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die Feinstruktur der A(fsaw)-Kurve sich herausbilden zu lassen. Diese Feinstruktur ist nicht
willkurlich durch das Rauschen bestimmt; denn sie liel3 sich in einer Vergleichsmessung repro-
duzieren. Sowohl die Amplitude als auch die Transmission lassen symmetrisch zur Grund-
frequenz das Palband des Frequenzfilters (35-45 MHz) und die beiden Seitenbander (31-
34 MHz bzw. 46-50 MHZz) erkennen. Die erkennbare grobe Ubereinstimmung des Frequenz-
gangs von A und Sy, stellt einen wichtigen Baustein in der experimentellen Untermauerung
der Theorie des SAW-STM-Signals dar: Sie ist deutliches Indiz daftir, dal? das Differenz-
frequenz-Signal durch den Einflu3 der akustischen Oberflachenwelle auf den Tunneltibergang
hervorgerufen wird. Differenzfrequenz-Anteile des Tunnelstromes, die auf andere Mecha-
nismen zuruckzufihren sind, wirden nicht den Frequenzgang des Wandlers widerspiegeln:
Diese sind das in der Einleitung des Abschnittes 7.3 erwahnte Mischen an nicht mit dem
TunnelUbergang verbundenen Inhomogenitaten oder die Differenzfrequenz-Komponente des
Rauschspektrums des Tunnelstromes.

Die Feinstruktur der Si,(fsaw)- und der A(fsaw)-Kurven in der Abbildung 7.2 stimmen je-
doch nicht tGberein. Eine Erklarung fir diese Diskrepanz wurde im Rahmen dieser Arbeit
entwickelt. Sie beruht auf der Tatsache, dal3 der Frequenzgang der Amplitude und der Trans-
mission von partiell an den Wandlern reflektierten SAWs beeinfluBt wird. In der Abbildung 7.3
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Figure 7.2: Frequenzgang der Amplitude des SAW-STM-Signals und des Frequenzfilters. Die Haupt- und
Nebenbénder der Transmission des als Probenchip verwendeten Frequenzfilters bestimmen die grobe Struktur
des Frequenzgangs der Amplitude. Dies beweist, dal? das gemessene SAW-STM-Signal von der SAW-bedingten
Abstandsmodulation bestimmt wird und andere, nicht mit der Modulation des Tunnelabstandes verknupfte
Frequenzkomponenten vernachléssigbar klein sind. Der Unterschied in der Feinstruktur beider Kurven ist, wie
im Text erlautert, auf den EinfluR der partiell an den Wandlern reflektierten Wellen zurickzufihren.
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sind die zwischen dem Sender-IDT und dem Empfanger-IDT propagierenden Wellen sowie das
resultierende Wellenfeld schematisch dargestellt. Zur Vereinfachung ist nur die Transversal-
komponente der Welle bertcksichtigt. Ohne Reflexion (Abb. 7.3 (a)) bewegt sich nur die Welle
SAW 1 zum Empfanger-IDT. Unter Vernachldssigung der ohnehin geringen Dadmpfung der
Welle, ist die Amplitude der Welle und damit auch die Amplitude des SAW-STM-Signals
Uber die Laufstrecke konstant. Der eingezeichnete Unterschied zwischen der Wellenamplitude
bei den Frequenzen fsaw 1 und fsaw 2 resultiert aus dem Frequenzgang des Empféanger-1DTs.
Auch durch die Verwendung eines Split-Finger-Designs (Abschnitt 3.1) sind partiell reflektierte
Wellen jedoch nicht vollstandig zu vermeiden. In der Abbildung 7.3 (b) sind die primare Welle
SAW 1 und die durch einfache bzw. zweifache Reflexion an den Wandlern erzeugten Wellen
SAW 2 bzw. SAW 3 eingezeichnet. Reflektierte Wellen héherer Ordnung kénnen wegen ihrer
geringen Amplitude in dieser Argumentation ignoriert werden. Da die SAW 2 der SAW 1 und
der SAW 3 entgegenlauft, ergibt sich ein Wellenfeld, dessen Amplitude? uy 3 ortsabhangig ist.
Wird die Frequenz der Wellen nun geringfligig verandert, dann éndert sich die Phasenlage
von SAW 1, SAW 2 und SAW 3 und damit auch die Lage der Maxima und Minima des resul-
tierenden Wellenfeldes. Folglich &ndert sich die Amplitude der Abstandsmodulation, die das
SAW-STM am festen Ort der Spitze miRt, bei einer kleinen Anderung von fgay. Dieser Effekt
erzeugt die Feinstruktur der A(fsaw )-Kurve, wahrend ihre grobe Struktur von der Frequenz-
abhangigkeit der Abstrahlcharakteristik des Sender-IDTs bestimmt wird.

Die Feinstruktur des Frequenzganges der Transmission hingegen wird vom Triple-Transit-
Signal verursacht, also vom Primarsignal, das die zweifach reflektierte SAW 3 im Empféanger-
IDT verursacht. Dieses addiert sich zu dem Signal, das die primare SAW 1 erzeugt. Da
die Phasenlage des Triple-Transit-Signals gegentiber dem Primarsignal von der Frequenz der
akustischen Oberflachenwellen abhangt, ist auch das am Empfanger-IDT erzeugte Gesamtsig-
nal, das der Netzwerkanalysator mifit, frequenzabhangig. Anders als bei der Entstehung des
Wellenfeldes, dessen Amplitude das SAW-STM-Signal bestimmt, spielt hierbei die einfach re-
flektierte SAW 1 keine Rolle. Daher unterscheiden sich die Frequenzgéange der Transmission
und der Amplitude des SAW-STM-Signals in ihrer Feinstruktur.

Um zu untersuchen, wie effizient die Einspeisung des IDT-HF-Signals in das UHV-SAW-STM
ist, wurde zum Vergleich die Transmission auch am SpitzenmefRplatz gemessen. Dort konnen
durch eine Kalibrierung die Verluste bis zu den Kontaktnadeln rechnerisch eliminiert werden,
so dal3 nur die Charakteristik des Frequenzfilters in die Messung eingeht. Verglichen mit der
am Spitzenmelplatz gemessenen Transmission war die Transmission im UHV-SAW-STM um
1 dB, also um 10% geringer. Bei der Grundfrequenz fsaw tund = 40 MHz beeintrachtigt die
UHV-kompatible Verkabelung des SAW-STM die Wellenanregung also nur unwesentlich.

2Der Index Sigma weist darauf hin, daf sich das Wellenfeld aus der Summation der einzelnen propagierenden
Wellen ergibt.
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Figure 7.3: Erklarung der Feinstruktur im Frequenzgang der Amplitude und der Transmission. (a) Ohne Re-
flexion an den Interdigitalwandlern ist die Auslenkung uy 3 unter Vernachlassigung der Dampfung auf der Lauf-
strecke zwischen den Wandlern konstant. (b) Unter Beriicksichtigung der partiell reflektierter Wellen SAW 2 und
SAW 3 besteht auf der Laufstrecke ein Wellenfeld; die Wellenamplitude, die die Amplitude des SAW-STM-Signals
bestimmt, ist orts- und frequenzabhéangig. (c) FUr das vom Empfénger-IDT detektierte Signal, also fur die Trans-
mission, ist jedoch nur die Summe der Wellen SAW 1 und SAW 3 verantwortlich; es resultiert eine vom Fall (b)
abweichende Frequenzabhangigkeit.

7.2.2 Die Dynamik des UHV-SAW-STM

Das Ziel der nun vorzustellenden Mefreihe ist, zu untersuchen wie klein die Amplitude der
schwachsten akustischen Oberflachenwelle sein darf, damit das UHV-SAW-STM diese Welle
noch detektieren kann. Zu diesem Zweck wurde der Frequenzgang der Amplitude und
der Transmission in der Umgebung der dritten Harmonischen fsaw sharm = 120 MHz (100-
140 MHz) gemessen. Dies geschah fir unterschiedliche Werte der Amplitude des IDT-HF-
Signals Vsaw = 1 mV, 10 mV, 100 mV und 1000, wobei zur Verbesserung des Signal-Rausch-
Verhaltnisses fur jede Spannung Vsaw die Daten von jeweils vier Frequenzrampen gemittelt
wurden. Der mittlere Tunnelstrom Iy betrug 10 nA.

Die Abbildung 7.4 zeigt den gemessenen Frequenzgang der Amplitude und der Transmission.
Deutlich ist sowohl bei Si, als auch bei der Amplitude fur alle untersuchten Vsaw-Werte das
Palband zu erkennen. Wie schon bei der Grundfrequenz zeigen die Kurven in ihrer groben
Struktur eine deutliche Ahnlichkeit. Die Unterschiede in ihrer Feinstruktur sind auf die fur die
Grundfrequenz beschriebenen Interferenz-Mechanismen zurtickzufiihren. Im Abschnitt 7.3.1
wurde hergeleitet, wie die Amplitude des IDT-HF-Signals in die Amplitude der Abstandsmod-
ulation umgerechnet werden kann. Diese Kalibrierung wurde fur die SAW bei der Grundfre-
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Figure 7.4: Der Frequenzgang der Amplitude des SAW-STM-Signals und der Transmission bei der dritten Har-
monischen. Die Wellenamplitude wurde durch Regelung des HF-IDT-Signals, das am Interdigitalwandler die SAW
erzeugt, tUber drei GrolRenordnungen variiert. Somit gelang es, mit dem UHV-SAW-STM akustische Oberflachen
nachzuweisen, deren Amplitude in der GréRenordnung 0.001 A liegt.

quenz durchgefuhrt. Da bekanntermalien die Wellenanregung eines Wandlers bei hoheren
Harmonischen weniger effizient als bei der Grundfrequenz ist, kann diese Kalibrierung nur
obere Grenzen fur die tatsachlichen Amplituden der Abstandsmodulation bei der dritten Har-
monischen liefern. Diese oberen Grenzen betragen also den Vgaw-Werten entsprechend 1.2 A,
0.12 A, 0.012 A und 0.0012 A. Mit dem UHV-SAW-STM koénnen also im Frequenzbereich der
dritten Harmonischen fsaw sharm = 120 MHz SAWs mit Amplituden angeregt und detektiert
werden, deren Amplitude kleiner als 0.0012 A ist. Dies entspricht einer Dynamik von drei
GroRenordnungen. Der dynamische Bereich ist nach unten hin vom Signal-Rausch-Verhaltnis
begrenzt; bei noch schwéacheren Wellen ein SAW-STM-Signal zu erzielen, gelang nicht. Die
obere Grenze des dynamischen Bereiches ist durch die thermische Beschadigung des Wandlers
bei zu hohen Strémen bestimmt. Eine analoge Messung bei der Grundfrequenz zeigte, daR hier
ebenfalls SAWSs einer Amplitude bis hinab zu 0.0012 A mit dem SAW-STM detektiert werden
kénnen.

Diese hohe Dynamik liegt nicht bei Messung von SAW-STM-Bildern vor, weil hier wegen der
Drift keine mehrfache Mittelung von Mel3werten der Amplitude und der Phase méglich ist. Die
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Figure 7.5: Detektion akustischer Oberflachenwellen der Frequenz 360 MHz. Im Frequenzgang der Transmission
bei der neunten Harmonischen ist das Paband deutlich zu erkennen. Im Frequenzbereich des Pallbandes, in dem
der Interdigitalwandler SAWSs erzeugen kann, tritt die Amplitude des SAW-STM-Signals aus dem Rauschunter-
grund heraus.

Detektion akustischer Oberflachenwellen einer Amplitude von 0.001 A mit dem UHV-SAW-
STM ist dennoch ein unerwartetes, erfreuliches Ergebnis. Dies belegt die Leistungsfahigkeit
des im Rahmen dieser Arbeit entwickelten SAW-STMs.

7.2.3 Die Bandbreite des UHV-SAW-STM

Ein noch weit entferntes aber doch angestrebtes Ziel der Verwendung des SAW-STMs ist die
Abbildung elastischer Inhomogenitaten; ein lokal veréandertes elastisches Verhalten der Probe
hat einen Einflul} auf die Exzentrizitat der Oszillationellipse und kénnen somit tber die in
Abschnitt 7.4.1 beschriebene lokale Messung des Ellipsenwinkels 3 sichtbar gemacht wer-
den. Die Auflésung, mit der diese elastischen Inhomogenitaten abgebildet werden kénnen,
ist dabei von der Wellenlange der SAW begrenzt. Daher wird bei zukunftigen Messungen
das Ziel im Vordergrund stehen, das SAW-STM-Experiment bei mdglichst hohen Frequenzen
durchzufiihren. Von besonderem Interesse ist also die Bandbreite des UHV-SAW-STM, fir die
in der nun vorzustellenden Messung eine untere Grenze hergeleitet werden soll.

Wie oben erlautert ist die neunte Harmonische bei fsaw gharm = 360 MHz mit Agaw gharm = 9.7um
die kurzwelligste SAW, die mit der verwendeten Probe angeregt werden kann. Da sie gle-
ichzeitig die schwachste Welle ist, wurde zu ihrer Detektion ein hoher mittlerer Tunnelstrom
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von lp = 10 nA gewdhlt® und die SAW-erzeugende Spannung Vsaw auf ihren Maximalwert
1000 mV gesetzt. Zur Messung des Frequenzgangs der Amplitude wurden die Amplituden
von 10 Frequenzrampen von 350 bis 370 MHz gemittelt. Das Palband der Amplitude tritt
aus dem Rauschuntergrund heraus; es fallt erkennbar mit dem PaBband der Transmission
S1» zusammen. Hiermit ist gezeigt worden, dall mit dem UHV-SAW-STM akustische Ober-
flachenwellen bis zu einer Frequenz von 360 MHz erzeugt und detektiert werden kénnen.
Dal? das Palband im Frequenzgang der Amplitude so schwach ausgepragt ist, ist nicht auf
den Frequenzgang des UHV-SAW-STM zurtckzufuhren. Vielmehr liegt der Grund in der
geringen Amplitude der neunten Harmonischen; das Maximum der Transmission liegt bei
-80 dB, also um mehr als zwei GrolRenordnungen niedriger als bei den SAWs der Grundfre-
quenz und der dritten Harmonischen. Um die neunte Harmonische im Frequenzgang von
S1» Uberhaupt sichtbar zu machen, mufite die Funktion des Zeitfensters (engl. gate) des Net-
zwerkanalysators angewendet werden. Sie nutzt aus, dal3 die bei der Messung von S, vom
Sender-IDT erzeugten SAW-Wellenzige zeitlich spater ein elektrisches Signal erzeugen als die
elektromagnetische Welle. So kann tber ein Zeitfenster das unerwiinschte Ubersprechsignal,
das kapazitiv zum Empfanger-IDT Ubertragen wird, vom SAW-STM-Signal getrennt werden.

Um die Eignung des UHV-SAW-STM bei noch héheren Frequenzen zu untersuchen, muften in
zukunftigen Experimenten héherfrequente SAW-Filter als Probe verwendet werden. Reflexio-
nen des IDT-HF-Signals an Impedanzspriungen in der Verkabelung begrenzen die Bandbreite
des UHV-SAW-STM: Im Gegensatz zu den Koaxialkabeln und Koaxialdurchfihrungen weisen
die aus Grunden der Schwingungsisolation verwendeten Twisted-Pair-Kabel keine definierte
konstante Impedanz auf (vergleiche Abschnitt 6.5.3). Die Leitungen der mobilen Kontak-
tierung bis hin zu den Bond-Dréahten konnten mit vertretbarem konstruktiven Aufwand gar
nur unabgeschirmt gefuhrt werden. Die an diesen Impedanzstufen auftretenden Reflexionen
bilden auf den Leitungen Stehwellenfelder. Liegt der Sender-IDT auf einem Knoten dieses
Stehwellenfeldes, ist die Wellenanregung deutlich beeintrachtigt. Solange jedoch die Wellen-
lange des IDT-HF-Signals langer als die zweifache Gesamtlange der Kabel nicht-konstanter
Impedanz sind, konnen sich keine Knoten im Stehwellenfeld bilden, und die Reflexion stort
nicht wesentlich die Wellenanregung. Rechnet man mit einer L&ange der Kabel nicht-konstanter
Impedanz von 20 cm ergibt sich hieraus eine Frequenz fsaw von 1 GHz, ab der die Effizienz
der Wellenanregung vermindert ist. Bei hoheren SAW-Frequenzen sind Interferenz-Effekte auf
den Kabeln zu erwarten, die bei bestimmten Frequenzen die Wellenanregung erschweren, den
Betrieb des UHV-SAW-STM aber nicht unmoglich machen. Eine experimentelle Uberpriifung
dieser Vorhersage mit im GHz-Bereich arbeitenden Frequenzfiltern sollte angedacht werden.

3 Wie im Abschnitt 4.2.3 hergeleitet, steigt die Amplitude des SAW-STM-Signals fast linear mit I.
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7.3 Das SAW-STM-Signal im Constant-Current-Modus — Experimentelle Uber-
prufung

In diesem Abschnitt werden mehrere Aussagen der in Abschnitt 4.2.3 hergeleiteten Theorie
des SAW-STM-Signals im Constant-Current-Modus anhand experimenteller Messungen Uber-
pruft. Dieser Vergleich ist durch folgende Grinde motiviert: Die Theorie Uber das SAW-
STM-Signal ist die Grundlage fur die Auswertung der im Kapitel 7.4 vorgestellten SAW-STM-
Bilder, die zur Bestimmung des Achsenverhéltnisses der Oszillationsellipse fuhrt. LRt sich die
Theorie experimentell bestatigen, ist sichergestellt, dall die Annahmen dieser Theorie sowie
die aus ihnen gezogenen Schlisse die physikalische Realitat beschreiben. Zusatzlich ist eine
gute Ubereinstimmung mit den experimentellen Daten ein Indiz dafiir, da das ausgewertete
Differenzfrequenz-Signal Uberhaupt ein SAW-STM-Signal ist. So muf3 ausgeschlossen wer-
den, dal? Differenzfrequenzsignale als MeRsignal interpretiert werden, die nicht auf die in
Abschnitt 4.2.2 beschriebene Mischung der Abstandsmodulation und der Tunnelspannungs-
modulation an der nicht-linearen Tunnelkennlinie zuriickgehen. Diese kénnten durch Mis-
chung der HF-Signale, die die SAW anregen bzw. die Tunnelspannung modulieren, an fehler-
haften, nicht-linearen elektrischen Kontakten oder an Nichtlinearitaten in der MeRelektronik
entstehen.

7.3.1 Die Absolutkalibrierung der Amplitude der Abstandsmodulation

Der zuerst durchzufuhrende Vergleich der theoretisch erwarteten Abhangigkeit A(d;) der
Amplitude von der Amplitude d; der Abstandsmodulation mit der gemessenen Abhangigkeit
liefert ein zentrales Ergebnis dieser Arbeit: Es gelingt, durch Anfitten der gemessenen Daten
an die theoretischen Kurven die Abstandsmodulation in Angstrom kalibriert auszumessen.

Bei der hier auszuwertenden Melreihe wurde abgesehen von der unvermeidlichen Drift die
Spitze an einer festen Probenposition gehalten und das SAW-STM im Constant-Current-Modus
betrieben. Bei konstantem Soll-Tunnelstrom 1y, konstanter mittlerer Tunnelspannung V, und
Tunnelspannungsmodulation V; wurde die Amplitude A des SAW-STM-Signals als Funktion
der Amplitude d; der Abstandsmodulation gemessen. Zu diesem Zweck wurde die Ampli-
tude des sogenannten IDT-HF-Signals, also der Wechselspannung die am Interdigitalwandler
die SAW anregt, im Bereich 0 mV bis 900 mV verandert. Diese Messung wurde fur die
Werte des Soll-Tunnelstroms Ig = 0.5 nA, 1 nA, 2 nA und 5 nA und fir die Kombinationen
V1/Vp =50 mV/20 mV, 100 mV/40 mV, 200 mV/80 mV, 300 mV/120 mV, 400 mV/160 mV,
800 mV/320 mV, 2000 mV/800 mV durchgeftihrt. Um die Mel3genauigkeit zu erhéhen, wur-
den fir jeden Parameter I, Vo und V; vier A(d;)-Kurven gemittelt. Der Wandler wurde auf
seiner ersten Harmonischen bei der Frequenz fsay = 39.87 MHz betrieben, bei der die maxi-
male Amplitude gemessen wurde. Es ist eine bekannte Eigenschaft des Interdigitalwandlers,
dafl die Amplituden uy, u, und usz der akustischen Oberflachenwelle proportional zur Ampli-
tude des IDT-HF-Signals sind. Somit ist auch die bei fester Position der Spitze in Angstrom
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Figure 7.6: Die Abhéangigkeit der Amplitude des SAW-STM-Signals von der Amplitude der Abstandsmodula-
tion. Die bei Vo = 80 mV, V1 = 200 mV und verschiedenen Soll-Tunnelstromen Iy gemessenen Kurven (a) weisen
wie die simulierten Kurven (b) einen linearen Anstieg bei schwacher und eine Rechtskriimmung bei starkerer Ab-
standsmodulation auf. Die Simulation wurde fur unterschiedliche aquivalente Tunnelabstande dy., durchgefiihrt.
In (c) und (d) wurden die Kurven durch die im Text definierte mittlere Kurve geteilt. DaR sich hierbei fur die
Messung und die Simulation Horizontalen ergeben, rechtfertigt die Verwendung der Separationsnéherung.

bemessene Amplitude d{[A ] der Abstandsmodulation proportional zur Amplitude des IDT-
HF-Signals. Letztere wird daher im folgenden mit d,[mV] bezeichnet, wobei gilt:

di[A] = qdi[mV] (7.1)

Ziel ist es nun, aus den Messungen den Proportionalitatsfaktor g zu bestimmen, mit dem, wenn
bekannt, aus der am Funktionsgenerator eingestellten Amplitude des IDT-HF-Signals die Am-
plitude der Abstandsmodulation kalibriert berechnet werden kann. Das Ergebnis der Mel3reihe
fur V1 = 200 mV und Vg, = 80 mV ist in der Abbildung 7.6 (a) und (b) der simulierten d;-
Abhéngigkeit der Amplitude gegenuibergestellt. Der Vergleich dieser beiden Plots A g (d; [A])
und Ameas(di [mV]) wird dadurch erschwert, da3 der Proportionalitatsfaktor g und der Propor-
tionalitatsfaktor s = Agim/Ameas ZWischen den AmplitudenmaBstaben unbekannt sind. Das
Problem, daR der Zusammenhang zwischen dem im Experiment gewahlten Tunnelstrom Ig
und dem aquivalenten Tunnelabstand dq, der Simulation nicht bekannt ist, kann unter Ver-
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wendung der im Abschnitt 4.2.3 eingefuhrten Separationsnédherung gelost werden. Sie besagt,
daR sich fiir &quivalente Tunnelabstiande dog, > 2 A die gemessenen Amplitude in der Form

Ameas(d00c<d0ch(|0aV0)adl[A])ydl[A]yvl) = Vl Bmeas(dOCh“OvVO)) Dmeas<d1[A]) ) (7-2)

darstellen laRt. Die Vorgehensweise besteht nun darin, nicht die in der Abbil-
dung 7.6 (a) und (b) dargestellten Daten direkt zu vergleichen, sondern aus den gemesse-
nen und den simulierten Daten jeweils eine Abstandsmodulationsfunktion D meas(d; [A]) und
Dsim (d1[mV]) zu bestimmen und diese miteinander zu vergleichen. Der Vorteil dabei ist, daf3
der Zusammenhang zwischen Iy und do., daftir nicht bekannt sein muR.

Um die Gultigkeit der Separationsnéaherung zu Uberprifen, wird nun zuerst aus den Kurven
der MeRreihen fur die oben genannten Kombinationen V;/V, eine mittlere Kurve Ameas avg
gebildet:

(=X
—

e

1
Ameas,avg(d1[A], Vi) = 5 Z Anmeas(doce(docn (1o, Vo), d1 [A]), d1[A], V1) (7.3)
1o {05, 1,2 5, 10}

Nun werden fir jede Kombination V1/Vq jeweils die Kurven Ameas(d1)/Ameas,avg(d1) far
lp =0.5nA, 1.0 nA, 2.0 nA, 5.0 nA und 10 nA gebildet und im Koordinatensystem dargestellit.
Die Funktionen Ameas(d1)/Ameas,avg(di) sind fur alle MeBreihen Vi /Vy im Rahmen der MeR-
genauigkeit horizontale Kurven. Die Abbildung 7.6 (c) zeigt dies am Beispiel der MeRreihe
V1 =200 mV und Vy = 80 mV. Hieraus laRt sich schlieRen, dal die Separationsnaherung Gle-
ichung 7.2 fur die gemessenen Amplitudenkurven A(dy) giltig ist. Da die Theorie des SAW-
STM-Signals im Constant-Current-Modus voraussagt, daf3 die Separationsnaherung nur fur
aquivalente Tunnelabstande do, > 2 A glltig ist, kann also gefolgert werden, daR bei den
MeRreihen immer do;, > 2 A galt. Die Darstellung der Kurven Asim(d1)/ Asim,avg(d1) fur
doch = 2.0 A, 21 A 23 A, 25 A und 3.0 A, liefert, wie zu erwarten war, horizontale Kurven,
weil fiir doep, > 2 A die Separationsnaherung ja gilt (Abbildung 7.6 (d)).

Im néchsten Schritt werden die gemessene und die simulierte Abstandsmodulationsfunktion
bestimmt. Zu diesem Zweck wird

x def Ameas (doce (doch (lo, Vo) , di[mV]), di[mV], Vi)
D (d [mv]) iy meas
meas (01 A—%E{O.S,% 2.5 10} Ameas (dOCC (d0ch (lo, Vo) ,dg[mV]) ,dg[mV],Vl)

all =

(7.4)

definiert, wobei d(l’[mV] eine bestimmte, festgehaltene Amplitude des IDT-HF-Signals ist.
Durch das Teilen der Apeas(di[mV])-Kurven durch den Amplitudenwert Ameas(d(l)[mv]) wer-
den die Ameas(d1[MV])-Kurven so in y-Richtung gestreckt, daB sie in Ameas(d2[mV]) zusam-
menfallen. Die so normierten Kurven werden dann in Gleichung 7.4 gemittelt. Schreibt man in
Gleichung 7.4 die Apeas(d;[mV])-Kurven in der Form der Gleichung 7.2, dann folgt:
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I:N)meas (dl[mv]) =

1
5 V1 Dmeas (dl[mv]) Z
19 c{05,1,2,5, 10}

Bmeas <dOCh <|Oy VO))
Ameas (d0cc (dOCh (IOv VO) ,d?[mVD ’dg[mv]'vl

.5)
)

Es ist also Dpmeas (d1[mV]) proportional zu Dpess (d1[mV]). Da, wie in Abschnitt 4.2.3 er-
lautert, die Abstandsmodulationsfunktion nur bis auf einen Vorfaktor definiert ist, kann
also Dmeas (d1[mV]) als die gemessene Abstandsmodulationsfunktionen interpretiert werden.
GemaR Gleichung 7.4 wurden so die Abstandsmodulationsfunktionen zu den MeRreihen der
Kombinationen V; /V, berechnet. Ebenso wurde in Analogie zu Gleichung 7.4 aus den in Ab-
bildung 7.6 (b) dargestellten simulierten Daten die simulierte Abstandsmodulationsfunktionen
Dsim bestimmt.

Zum Vergleich der gemessenen mit der simulierten Abstandsmodulationsfunktion wird nun
Dimeas SO in X- und in y-Richtung gestreckt, daB die Abweichung gegentiber Dg;, minimal wird.
Mathematisch bedeutet dies, dal die Parameter g und s der Funktion

Iiu)meas,fit(dl['&\]) =S f)meas(%dl['&]) (7.6)

so variiert werden, daR der Verlauf der Kurve D fit(d1[A]) dem der Kurve Dgim(di[A])
moglichst nahe kommt. Zu diesem Zwecke wurde ein LabVIEW-Programm geschrieben. Mit

1.4+ :
1.2+
1.0
0.8
0.6
04+
0.2+
0.0+

funktion D

" Dpeas,fit
— Dsim i

Abstandsmodulations-

0.0 0.5 1.0 1.5

Amplitude der
Abstandsmodulation d4[A]

Figure 7.7: Die Absolutkalibrierung der Amplitude der Abstandsmodulation. Die Abstandsmodulationsfunk-
tion D(d;) beschreibt die Abhangigkeit der Amplitude des SAW-STM-Signals von der Amplitude der Abstands-
modulation. Durch gezielte Anpassung des horizontalen und des vertikalen MaR3stabes der gemessenen Abstands-
modulationsfunktion Dmeas kann diese in eine Funktion Dye,s, 1it umskaliert werden, die sich mit der simulierten
Abstandsmodulationsfunktion Dg;j,, deckt. Damit sind die im Experiment vorliegenden Werte der Amplitude der
Abstandsmodulation in Angstrom bestimmt.
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Vo (MV) 25 | 50 [ 100 | 150 | 200 | 400 | 1000
Vi (mV) | 40 | 80 | 160 | 240 | 320 | 400 | 1600
Qopt (MV/A) | 684 | 800 | 833 | 990 | 781 | 884 | 934
q (mV/A) 840 + 90

Table 7.2: Der Proportionalitatsfaktor g zwischen der Amplitude des wellenanregenden IDT-HF-Signals und
der Amplitude der Abstandsmodulation. Fur jede MefRreihe mit konstanter mittlerer Tunnelspannung V, und
Tunnelspannungsmodulation V liefert der im Text beschriebene Auswerte-Algorithmus jeweils einen Proportion-
alitatsfaktor gopt. Deren Mittelwert ist das Gesamtergebnis q.

ihm kann der Benutzer q und s variieren, wahrend die Kurven I5meas,fit und Dsim im selben Ko-
ordinatensystem dargestellt werden. Das Ergebnis fur die Mel3reihe V; = 320 mV, Vy = 200 mV
ist in Abbildung 7.7 dargestellt: Es lie3en sich Werte qqpt und sqpt finden, die eine sehr gute
Ubereinstimmung zwischen der gestreckten gemessenen und der simulierten Abstandsmod-
ulationsfunktion liefern. Fur jeden Punkt (d1[mV],A(d;[mV])) der Mefreihe 148t sich also in
Abbildung 7.7 die Amplitude der Abstandsmodulation in Angstrom ablesen. qopt ist somit der
in Gleichung 7.1 definierte Proportionalitatsfaktor zwischen der Amplitude des IDT-HF-Signal
in mV und der Amplitude der Abstandsmodulation in Angstrom.

Dieser Auswerte-Algorithmus wurde auf die MeRreihen mit Vi/Vy = 50 mV/20 mV,
100 mVv/40 mV, 200 mVV/80 mV, 300 mV/120 mV, 400 mV/160 mV, 800 mV/320 mV,
2000 mV/800 mV angewendet. In allen Fallen konnte eine gute Ubereinstimmung zwischen
Dmeas,fit und Dgin erzielt werden. Die errechneten optimalen Proportionalitatsfaktoren gop,
sowie ihr Mittelwert g und als Fehler die Standardabweichung sind in der Tabelle 7.2 zusam-
mengefalit. Es konnte kein Zusammenhang zwischen gop: und der mittleren Tunnelspannung
Vo bzw. der Tunnelspannungsmodulation V; gefunden werden. Dies steht im Einklang mit
der Theorie, denn nach Gleichung 4.10 hangt die Abstandsmodulationsfunktion nicht von V,
ab. Die Abweichungen zwischen den bei verschiedenen Kombinationen V3 /V, gemessenen
Proportionalitatsfaktoren erklaren sich aus der Tatsache, dal? sich wahrend der Messungen we-
gen der Drift die Oberflachenneigung am Ort des Tunnelns anderte. Mit der Wahl der Ampli-
tude des IDT-HF-Signal sind die Amplituden uy, u, und uz der SAW festgelegt, die Amplitude
d; [A] der Abstandsmodulation ist nach Gleichung 4.53 aber gleichzeitig eine Funktion der Stei-
gungswinkel yyx oder yy. Dieser Einflu kann in zuklnftigen Messungen umgangen werden,
indem die Abhéngigkeit A(d;[mV]) auf atomar glatten Terrassen aufgenommen wird. Hier
ist dann dy [A] gleich uz, der Amplitude der Verschiebungskomponente der SAW senkrecht zur
Probenoberflache. Zusammen mit der in Abschnitt 7.4.1 durchgefihrten Messung des Ellipsen-
winkels 3 wéare damit die Oszillationsellipse der Rayleighwelle komplett ausgemessen. Wir er-
warten, dal’ sich die ohnehin geringe Streuung der gemessenen Proportionalitatsfaktoren g opt
von 10% bei einer Messung auf atomar glatten Terrassen weiter verringert. Die hier vorge-
fuhrte kalibrierte Messung der Amplitude der Abstandsmodulation stellt ein zentrales Ergeb-
nis dieser Arbeit dar.

Die Theorie des SAW-STM-Signals im Constant-Current-Modus (Abschnitt 4.2.3) sagt voraus,
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dall der minimale Tunnelabstand, der wahrend eines Oszillationszyklus auftritt, sich mit
zunehmender Wellenamplitude asymptotisch der Null nahert ("’asymptotischer Tip-Crash™).
Dies impliziert, daR bei grolRen SAW-Amplituden der Tunnelstrom wahrend eines Oszillations-
zyklus sehr hohe Werte annimmt. Auch wenn, wie im Abschnitt 4.2.1 erlautert, der zeitliche
Verlauf des Tunnelstromes mit dem STM nicht aufgelost werden kann, wurde im Experiment
beobachtet, dal? der Tunnelstrom mit zunehmender SAW-Amplitude instabil wird. Dies steht
im Einklang mit dem theoretisch erwarteten asymptotischen Tip-Crash.

7.3.2 Die Abhangigkeit der Amplitude vom Tunnelstrom

Fur das im Constant-Current-Modus durchgefuihrte SAW-STM-Experiment wurde im Ab-
schnitt 4.2.3 das Verhalten der Amplitude A des SAW-STM-Signals bei Anderung des Soll-
Tunnelstromes |y simuliert. In diesem Abschnitt werden nun MeRreihen diskutiert, die zur
Uberpriufung dieser theoretischen Vorhersagen durchgefiihrt wurden. Es wurde die Ampli-
tude fur die Kombinationen V;/Vy = 50 mV/20 mV, 200 mV/80 mV, 300 mV/120 mV,
400 mV/160 mV, 800 mV/320 mV aufgezeichnet, wobei die IDT-HF-Signal-Amplituden
d;[mV] =10 mV, 20 mV, 50 mV, 100 mV, 500 mV, 100 mV eingestellt und Iy im Bereich 0 - 12 nA
variiert wurde. Wie bei der Messung der Abhangigkeit A(d;) wurde das STM im Constant-
Current-Modus betrieben und die Spitze wurde bis auf die Drift an einer festen Position gehal-
ten. Die Abbildung 7.8 zeigt neben der weiter unten erklarten Vergleichssimulation das Ergeb-
nis der MeRreihe V1 /Vy = 200 mVV/80 mV. Unter Verwendung der im vorhergehenden Ab-
schnitt 7.3.1 Kalibrierung der Amplitude der Abstandsmodulation wurden die IDT-HF-Signal-
Amplituden d;[mV] in Angstrom umgerechnet, was die Werte d;[A] =0.012 A, 0.024 A, 0.06 A,
0.12 A,0.24 A, 0.6 A und 1.2 A ergibt. Von MeRfehlern abgesehen, liegen die Kurven A(lg) auf
Ursprungsgeraden.

Um dieses Ergebnis mit der Theorie zu vergleichen, wurden A(l)-Kurven bei den in der
Messung eingestellten Werten fiir d1[A] simuliert. Prinzipiell ist es unmoglich, den Zusam-
menhang zwischen den Tunnelstromen des Experiments und der Simulation zu ermitteln:
Der in Gleichung 4.20 eingefthrte Tunnelstrom bezieht sich auf eine Einheitsflache. Aus ihm
kann der Tunnelstrom im Experiment aber nicht geschlossen werden, weil die effektive Flache
der Tunnelspitze nicht mefl3bar ist. Aus demselben Grund kénnen die Amplitudenmafstébe
der Messung und der Simulation nicht ineinander ungerechnet werden. Um die gemesse-
nen mit den simulierten A(lp)-Kurven trotzdem zu vergleichen, wird &hnlich wie bei der
Absolutkalibrierung der Amplitude der Abstandsmodulation (Abschnitt 7.3.1) der x- und der
y-MaRstab der simulierten Kurven so verandert, daf sich die beste Ubereinstimmung mit den
gemessenen A(lp)-Kurven ergibt. Die so gestreckten simulierten A(lp)-Kurven sind in Abbil-
dung 7.8 eingezeichnet. Die eingezeichneten Fehlerbalken geben den Fehler der simulierten
Amplitude bei Iy =12 nA an. Sie resultieren aus dem Fehler von 10% bei der Umrechnung der
eingestellten IDT-HF-Signal-Amplituden in die Amplituden der Abstandsmodulation, fur die
die Simulationen durchgefthrt wurden. Es lai3t sich zeigen, dal? die Lange der Fehlerbalken
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Figure 7.8: Der Einflul? des mittleren Tunnelstroms auf die Amplitude des SAW-STM-Signals. Im untersuchten
Bereich des mittleren Tunnelstrom Iy zeigt die gemessenen Amplitude des SAW-STM-Signals eine lineare Ab-
héangigkeit von Iy, wobei die Steigung von der Amplitude d; der Abstandsmodulation abhéngt. Der relative Fehler
der simulierten Amplitude betréagt, wie im Text erlautert, 10%. Dies fihrt zum eingezeichneten Fehlerdreieck, das
alle fur einen Wert d; simulierten Amplitudenkurven umfalit, die dieser relative Fehler zulaBt. Die gemessenen
Amplituden liegen weitgehend innerhalb dieser Fehlerdreiecke; dies ist eine Bestatigung der Theorie des SAW-
STM-Signals im Constant-Current-Modus.

fur den Bereich 0 nA<lyp<12 nA proportional zu Iy ist. Wie in der eingesetzten Zeichnung
der Abbildung 7.8 dargestellt, ergeben die Fehlerbalken einer simulierten A(ly)-Kurven das
sogenannte Fehlerdreieck. Die Mel3punkte liegen weitgehend in den entsprechenden Fehler-
dreiecken.

Die Streckung der simulierten Kurven bis zur besten Ubereinstimmung mit den gemessenen
ist jedoch nicht eindeutig: Wie bereits im Abschnitt 4.2.3 an der Abbildung 4.8 (b) diskutiert
worden ist, weisen die simulierten A(lp)-Kurven eine leichte Linkskrimmung auf, die fur
kleine Tunnelstrome in einen linearen Verlauf Ubergeht. Bei den Mefreihen lieR sich jedoch
nur ein linearer Verlauf beobachten. Diese scheinbare Diskrepanz lafit sich auflésen, indem
man annimmt, dal} im Experiment keine so hohen Tunnelstréme Iy erreicht wurden, bei de-
nen in der Simulation die Linkskrummung vorliegt. Auf Basis dieser Annahme wurden in
der Abbildung 7.8 die simulierten Kurven so gestreckt, dal? im Bildausschnitt nur der lineare
Teil nahe dem Koordinatenursprung in Abbildung 4.8 (b) auftritt. Hieraus folgt aber, dal? eine
Schar simulierter Kurven, die gut mit den gemessenen Ubereinstimmt, durch Streckung in x-
und y-Richtung um denselben Faktor, in sich selbst Gberfuhrt werden kann. Daher ist die
hier beschriebene Anpassung des lp- und des Amplituden-MalRstabes der simulierten A(lp)-
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Kurven nicht eindeutig®. Das Ziel dieses Abschnittes ist dennoch erreicht worden: Im Rahmen
der MeRgenauigkeit bestatigt die gemessene Abhangigkeit der Amplitude vom Tunnelstrom
die Theorie des SAW-STM-Signals im Constant-Current-Modus.

7.3.3 Die Abhéangigkeit der Amplitude von der Tunnelspannung und ihrer Modulation

Dieser letzte Schritt zur experimentellen Uberpriifung der Theorie des SAW-STM-Signals im
Constant-Current-Modus widmet sich dem Einfluf? der mittleren Tunnelspannung V, und der
Amplitude der Tunnelspannungsmodulation V; auf die Amplitude des SAW-STM-Signals. Die
Theorie (siehe Gleichung 4.35) sagt voraus, dal3 die Amplitude exakt proportional zu V; ist.
Ebenfalls im Abschnitt 4.2.3 wurde die Abhangigkeit von Vg simuliert. Zur Uberprifung
dieser theoretischen Vorhersagen wurde bei einem IDT-HF-Signal von d1[mV] = 100 mV, bei
den Tunnelstromen lg = 0.5 nA, 1 nA, 2 nA, 5nV und 10 nA und bei den Vy-Werten 5 mV,
10 mV, 20 mV, 50 mV, 100 mV, 200 mV und 500 mV V; im Bereich 0-100 mV variiert und die
Amplitude aufgezeichnet.

Die bei einem mittleren Tunnelstrom von Iy = 1nA gemessene Amplitude des SAW-STM-
Signals ist in der Abbildung 7.9 (a) Uber V; aufgetragen. Sowohl bei dieser als auch bei an-
deren mittleren Tunnelstromen durchgefuhrten MeRreihen scheint auf den ersten Blick die the-
oretisch erwartete Proportionalitat der Amplitude zu V; vorzuliegen. Bei naherem Hinsehen
ist jedoch bei allen A(V;)-Kurven eine leichte Rechtskrimmung zu verzeichnen, die der The-
orie widerspricht. Dies weist darauf hin, da8 die Spannungsabhangigkeit des Tunnelstromes
nicht wie in der Simmonsschen Gleichung 4.8 perfekt ohmsch ist.

Um den EinfluB der mittleren Tunnelspannung V, auf die Amplitude zu untersuchen, wird
nun vorerst die geringe Nichtlinearitat der A(V;)-Kurven vernachléassigt und angenommen,
daB gemaf der Gleichung 4.41 A/V; nicht von V; abhangt. Fur jede Mef3reihe wurden die
Kurven A(V1)/V: gebildet, die im Rahmen dieser Vereinfachung horziontale Kurven sind.
Aus ihnen wurde fiir jeden Wert Iy und V, der Mittelwert A(V1)/V; gebildet und doppel-
logarithmisch tber V, dargestellt (Abb. 7.9 (b)). Der Fehler der Mel3punkte ist dabei die
Standardabweichung der Verteilung der A(V;)/Vi-Werte. Im Rahmen der MeRRgenauigkeit
liegen die Werte A(V1)/V; fir jeweils einen mittleren Tunnelstrom auf einer Geraden. Dies
entspricht dem Ergebnis der in Abbildung 4.12 (a) dargestellten Simulation; dort wurde fur
verschiedene aquivalente Tunnelabstande die Abhangigkeit der Amplitude von Vg bei kon-
stantem V; simuliert. Man erhielt Geraden, deren mittlere doppellogarithmische Steigung -
1.05 betragt. Die Steigung 0log A(V1)/V1/0log V, der gemessenen A(V1)/V1(Vo)-Kurven ist
im Einsatz der Abbildung 7.9 (b) tber dem mittleren Tunnelstrom Iy dargestellt. Ihr Mittelwert
liegt im Gegensatz zur Simulation bei -0.80; der Bereich der angenommenen Steigungswerte
ist [—0.83,—0.75]. Dieses Intervall ist disjunkt zu dem Wertebereich der Steigung, die im
Abschnitt 4.2.3 fur die typischerweise vorliegenden Parameter dos,@Vo = 1VE [0.5nA, 10nA]

4Im Gegensatz hierzu ist die Streckung der gemessenen A(d;)-Kurven bis zur Ubereinstimmung mit den
simulierten Kurven eindeutig, weil die A(d; )-Kurven deutlich gekrimmt sind.
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und d;€ [0.02A,5A] durch Simulation errechnet wurden (Abbildung 4.12 (c) und (d)). Ein
maoglicher Grund fir diese geringe Abweichung zwischen gemessener und simulierter Stei-
gungen dlog A/dlogV, ist die Unkenntnis der reziproken Abklinglange «, die als Parame-
ter in die Simulation eingeht. Sie kann durch Verunreinigungen deutlich vom Literaturwert
(k = 1.19 A bei Gold) abweichen. Die Abhéngigkeit der Steigung d log A/d log V von k wurde
fur doc, = 2.95A (bei Vo = 1V) und d; = 1A simuliert und in Abbildung 7.10 dargestellt. Es ist
ersichtlich, daR bei einer Abweichung von « vom Literaturwert um eine GréRenordnung die
experimentell gemessene mittlere Steigung -0.80 nicht angenommen wird. Dies zeigt, dal auch
durch Variation der reziproken Abklinglange in der Simulation keine exakte Ubereinstimmung
zwischen der theoretisch erwarteten und der gemessenen funktionalen Abhéngigkeit der Am-
plitude von der mittleren Tunnelspannung V, erzielt werden kann. Vielmehr liegt die Inter-
pretation nahe, dal3 eine Abweichung vom exakt ohmschen Verhalten des Tunnelstromes, vom
dem die Theorie ausgeht, der Grund fur diese Diskrepanz ist. Wie oben erlautert, wird dies
ebenfalls als Grund fir die geringe Nicht-Linearitat in der V;-Abhangigkeit der Amplitude
angesehen.

Zur Weiterentwicklung der Theorie des SAW-STM-Signals im Constant-Current-Modus kon-
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Figure 7.9: Die Abhéngigkeit der gemessenen Amplitude von der Tunnelspannung und ihrer Modulation. (a)
Bis auf eine geringe Linkskrummung ist die Amplitude proportional zur Amplitude der Spannungsmodulation.
Die Steigung der Ausgleichsgeraden héngt von der mittleren Tunnelspannung V ab. (b) In der doppellogarith-
mischen Darstellung der mittleren Steigung der gemessenen A(V1)-Kurven tber V ergeben sich Geraden, deren
Steigung vom mittleren Tunnelstrom |y abhangt (Einsatz). Die Theorie sagt eine betragsmaRig um 35% grofRere
Steigung voraus.
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Figure 7.10: Der Einflu® der reziproken Abklinglénge auf die doppellogarithmische Ableitung der Amplitude
A nach der mittleren Tunnelspannung Vg (Simulation).

nte die Spannungsabhangigkeit des Tunnelstromes experimentell bestimmt und in Form einer
endlichen Taylor-Reihe dargestellt werden. Dies wirde die analytische Berechnung der Am-
plitude des SAW-STM-Signals komplexer machen; es ist aber zu erwarten, daf die V- und die
V1-Abhéngigkeit der Amplitude dann realistischer beschrieben werden. Dennoch laf3t sich ab-
schlieRend feststellen, daR die im Rahmen dieser Arbeit entwickelte Theorie den EinfluR von
Vo und V; in befriedigender Weise beschreibt.
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7.4 Das UHV-SAW-STM im Scanbetrieb

Lauft eine akustische Oberflachenwelle Uber die Probe im STM, so bewegt sich jeder Punkt der
Oberflache auf einer zyklischen Bahn, die im Falle der Rayleigh-Welle die in Abb. 4.13 beschrie-
bene Oszillationsellipse ist. Sie vollstandig auszumessen, ist das zentrale Ziel der vorliegenden
Arbeit. Im Abschnitt 7.3.1 wurde vorgefthrt, wie mit dem SAW-STM die Amplitude d; der
Modulation des Tunnelabstandes absolut kalibriert gemessen werden kann. Geschieht dies
auf einer unkorrugierten Oberflache, ist d; gleich der vertikalen Halbachse us der Oszillations-
ellipse; us ist experimentell also melZbar. Um die Geometrie der Oszillationsellipse vollstandig
zu beschreiben, ist zusatzlich die Kenntnis des Ellipsenwinkels 3 (Abb. 4.13) nétig, denn, ist
auch 3 bekannt, 143t sich aus uz die horizontale Halbachse u; errechnen. In diesem Abschnitt
wird nun eine im Rahmen dieser Arbeit entwickelte Methode vorgefuihrt, mit der der Ellipsen-
winkel 8 mit dem SAW-STM experimentell bestimmt werden kann. Wurde bei den bisher
vorgestellten Experimenten die Spitze an einem festen Ort gelassen, 1alt man nun die Spitze
die Probe im Constant-Current-Modus abrastern. Zusatzlich zum Topographie-Signal wird
dabei die Amplitude und die Phase des SAW-STM-Signals aufgezeichnet. Ein Scan des SAW-
STM liefert also ein Topographie-, ein Amplituden- und ein Phasenbild. Nach der Theorie
des SAW-STM-Signals auf der korrugierten Oberflache errechnen sich die Amplitude und die
Phase der Abstandsmodulation aus yx und vy, also den Neigungswinkeln der Probenober-
flache parallel bzw. senkrecht zur Wellenausbreitungsrichtung, sowie aus 3 (Gleichung 4.53).
Das Amplituden- und das Phasenbild sind also tber den Ellipsenwinkel 3 mit dem Topogra-
phiebild verkntpft. Im diesem Abschnitt wird gezeigt, wie anhand des Topographie- und des
Phasenbildes 3 und zuséatzlich die Ausbreitungsrichtung der SAW bestimmt werden konnen.
AbschlieBend werden Amplitudenbilder diskutiert und mit den Vorhersagen der Theorie des
SAW-STM-Signals auf der korrugierten Oberflache verglichen.

7.4.1 Die experimentelle Bestimmung der Exzentrizitat der Oszillationsellipse

Anhand der in Abb. 26 dargestellten Messung wird nun vorgefiuhrt, wie aus den gemessenen
Bildern der Topographie und der Phase sowohl der Ellipsenwinkel 3 als auch die Ausbre-
itungsrichtung « ermittelt werden kénnen. Die Messung wurde bei einem Tunnelstrom von
lo = 1 nA und einer Tunnelspannung von Vy = 100 mV, die mit einer Amplitude von 40 mV
moduliert wurde, durchgefuihrt. Die Amplitude des HF-IDT-Signals, das die SAW erzeugt,
betrug 400 mV. Der Interdigitalwandler wurde bei der Frequenz fsaw = 40.7 MHz betrieben,
bei der die Amplitude des SAW-STM-Signals, im folgenden kurz "‘die Amplitude™ genannt,
maximal war. Die Differenzfrequenz zwischen der Tunnelspannungsmodulation und der SAW
betrug 70 kHz.

Das Topographiebild Abb. 26 (f) zeigt Korner des Goldfilmes verschiedener GroRRe, deren
Gestalt und deren Detail auch im Phasen- und im Amplitudenbild (Abb. 26 (e) und (j)) deut-
lich zu erkennen sind. Um zu prufen, inwieweit die Theorie des SAW-STM-Signals auf der
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Figure 7.11: Die Abbildungvon Goldkérnern mit dem UHV-SAW-STM. Das SAW-STM liefert im Scanbetrieb die
Topographie (), die gemessene Amplitude (e) und die gemessene Phase (j) des SAW-STM-Signals. Ausgehend von
der Topographie wurden fur die Ellipsenwinkel 8 = 15° (g), f = 36° (h) und 3 = 60° (i) die Phasenbilder simuliert.
Wie in (b)-(d) eingezeichnet, parametrisiert 3 die Exzentrizitat der Oszillationsellipse. Profile der Topographie, der
gemessenen und der simulierten Phasen entlang der gestrichelten Linie in (f) sind in (a)-(d) dargestellt. Die beste
Ubereinstimmung zwischen gemessener und der simulierter Phase wird bei 3 = 36° erzielt.
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korrugierten Oberflaiche den Zusammenhang zwischen gemessener Topographie und Phase
beschreibt, wurde ftr die Wellenausbreitungsrichtung « = 32° und fur die Ellipsenwinkel
B = 15°, 36° und 60° mit dem Programm "‘numerical_amp_phase™ (siehe Abschnitt 5.3)
aus der gemessenen Topographie das Phasenbild simuliert (Abb. 26 (g), (h) und (i)). Der
Phasenkontrast nimmt erwartungsgeman mit steigendem 3 zu, die beste Ubereinstimmung
mit der gemessenen Phase liefert die Simulation 3 = 36°. Die Phasenprofile Abb. 26 (b), (c)
und (d) entlang der gestrichelten Linie in Abb. 26 (f), die in Wellenausbreitungsrichtung ver-
lauft, verdeutlichen dieses Ergebnis: Bei einem Ellipsenwinkel von 3 = 36° zeichnet die
simulierte Phase die gemessene weitgehend detailgetreu nach, wéahrend bei g = 15° ein zu
geringer und bei 3 = 60° ein zu starker Phasenkontrast besteht.

Mit Hilfe des Programmes "‘measure_ellipse_with_phase" (vergleiche 5.4) werden nun der op-
timale Ellipsenwinkel 3,,: und die optimale Wellenausbreitungsrichtung oo pt bestimmt, bei der
die Abweichung zwischen dem simulierten und dem gemessenen Phasenbild minimal ist. Es
wird hierbei fir eine Menge von Wertepaaren (3;, «j) € [0°,90°] x [—180°,180°] der Phasenko-
rrelationsfehler E berechnet und in Form eines Fehlerfeldes dargestellt. Damit aus dem To-
pographiebild Phasenbilder berechnet werden kénnen, mul ersteres geringflgig geglattet wer-
den, um eventuelles Rauschen im Bild wegzumitteln. Geschieht dies nicht, beeintrachtigt das
Rauschen die bei der Simulation durchgefiihrte Differenziation des Topographiebildes. Das
so gewonnene Fehlerfeld ist in Abb. 7.12 (a) dargestellt: Es hat in eindeutiger Weise ein deut-
liches Minimum bei den Winkeln o5t = 36° und aope = 32°, die demnach als der gemessene
Ellipsenwinkel bzw. als die Wellenausbreitungsrichtung interpretiert werden. Der gewonnene
Wert fur j3 liegt somit nahe beim Literaturwert 3,j; = 35.1° [93].

Um die Aussagekraft dieses Ergebnisses beurteilen zu kénnen, mul3 nun ein Mel3fehler fur die
Genauigkeit von 3 und « definiert werden. Die in Abb. 7.12 (b) und (c) dargestellten Fehler-
profile Eqp(B) |a=awp UNd Eo(a) [p_p,, 2ze€igen, dal das Minimum des Phasenkorrelations-
fehlers in a-Richtung scharf, dasjenige in B-Richtung jedoch relativ langgezogen ist. Wurde
man die Breite dieser Minima der Fehlerprofile als Mel3fehler definieren, dann wirde man
also schliel3en, dal? der MeRfehler von « geringer als der von 3 ist. Diese Fehlerdefinition ist
jedoch nicht gerechtfertigt, weil die Lage des Minimums des Fehlerfeldes vom Grad der Glat-
tung des auszuwertenden Topographiebildes abhangt. Daher ist der Grad der Glattung fur die
Unsicherheit der gemessenen optimalen Winkel maf3geblich. Wie im Abschnitt 5.2 erlautert,
glattet das Hauptprogramm "‘SAW-Viewer" SAW-STM-Bilder, indem diese mit einem rota-
tionssymmetrischen GauBprofil e~ (+y?) e gefaltet werden. Hierbei ist die Breite a des Glat-
tungsprofils ein MaR fur den Grad der Glattung. Es wurden anhand der in Abb. 26 dargestell-
ten Messung Bopt und aopt flr unterschiedliche Breiten a berechnet und Gber a aufgetragen
(Abb. 7.13). Der gemessene Ellipsenwinkel steigt mit dem Grad der Glattung und nimmt Werte
zwischen 21° und 43° an. Ebenfalls steigt der gemessene Winkel der Ausbreitungsrichtung mit
a an und liegt im Intervall 18° bis 36°. Es stellt sich nun die Frage, welcher Grad des Glattens
legitim ist, um ein aussagekraftiges Resultat zu erhalten. Ist die Breite des Glattungsprofils zu
klein, bleibt das Rauschen im Topographiebild von der Glattung unbeeinflut und verfalscht
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die Lage des Minimums des Fehlerfeldes. Im Falle einer zu starken Glattung, also eines grof3en
a, werden alle realen Oberflachenstrukturen, deren Abmessung kleiner als a ist, abgeflacht. In
diesem Fall hat die geglattete Topographie geringere Gradienten als die reale. Folglich muf3 ein
groRerer Ellipsenwinkel angenommen werden, damit das simulierte Phasenbild den Kontrast
des gemessenen hat. Der optimale Ellipsenwinkel ist also im Falle einer zu starken Glattung
zu hoch. Der Wert 3opt, der den im realen Experiment vorliegenden Ellipsenwinkel wider-
spiegelt, kann also nur mit einer mittleren Breite a des Glattungsprofils erzielt werden. Um
diese optimale Breite zu finden, ist eine genaue Analyse des Einflusses des Rauschens und der
Glattung auf den Phasenkorrelationsfehler zwischen gemessener und simulierter Phase notig;
diese mathematisch komplexe Aufgabe wurde im Rahmen dieser Arbeit nicht angegangen.
Stattdessen wird ein einfacheres Kriterium fir die Wahl der Starke der Glattung der Topogra-
phie vorgeschlagen: Die Breite a des Glattungsprofils muf3 so gewahlt sein, dal? das Rauschen
weitgehend unterdrickt ist, die realen Oberflachenstrukturen aber noch erhalten bleiben.® Hi-
eraus ergibt sich ein Bereich [amin, amax] von moglichen Breiten a, die dieses Kriterium erfillen.
Durch Betrachten der geglatteten Bilder der in Abb. 26 vorgestellten Topographie wurden die

SDamit eine solche Breite a gefunden werden kann, muR aber das Rauschen kurzwelliger als die im STM-
Experiment aufgeldsten Oberflachendetails sein.
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Figure 7.12: Fehlerfeld des Phasenkorrelationsfehlers. Der Phasenkorrelationsfehler E¢ beschreibt die Abwe-
ichung zwischen einem gemessenen Phasenbild und einem Phasenbild, das aus einem gemessenen Topogra-
phiebild fir eine SAW-Ausbreitungsrichtung « und einen Ellipsenwinkel 5 simuliert wurde. (a) zeigt das Fehler-
feld Eq (B, «) der im Text diskutierten SAW-STM-Messung an Goldkérnern. Das Minimum markiert die optimalen
Werte « und g3, fir die die Simulation der Messung am nachsten kommt. Profile durch dieses Minimum entlang
der in (a) eingezeichneten Linen sind in (b) und (c) eingezeichnet.
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Werte amin = 4 A und amax = 7 A ermittelt. Kritisch anzumerken ist, daB diese Vorgehensweise
vom Augenmald des Betrachters abhangt und somit nicht rein objektiv ist. Dem so gewonnenen
Bereich moglicher Breiten [amin, amax]= [4 A,7 A ] kann durch Interpolation an der gemessenen
Kurve Bopt(a) (Abb. 7.13 (a)) ein Bereich [Bopt,min: Boptmax] = [32°,39°] zugeordnet werden.
Aus diesem Intervall wird nun der fehlerbehaftete MeRwert des Ellipsenwinkels errechnet:
Der Mittelwert des Intervalls (Bopt,max + Bopt,min)/2 wird der MeBwert und die halbe Spanne
des Intervalls (Bopt,max — Bopt,min)/2 als der MeRfehler betrachtet. Somit lautet der gemessene
Ellipsenwinkel Bmeas = 36° + 4°. In diesem Fehler ist noch nicht die Unsicherheit in der
Kalibrierung des lateralen und des vertikalen Mal3stabes des Rastertunnelmikroskops bertck-
sichtigt. Wie in den Abschnitten 7.1.1 und 7.1.2 gezeigt wurde, betrégt der relative Fehler im
lateralen und im vertikalen Bildmalistab 2%. Der durch diese Kalibrierungsunsicherheit be-
dingte Fehler der Auslenkungskomponenten u; und us betragt somit ebenfalls 2%. GemaR

der Definition 3 o arctan(uy/u3) ergibt sich fur den Ellipsenwinkel g = 36° ein Fehler von
+2°, der zu dem oben ermittelten MeRfehler addiert werden muf3. Der gemessene Ellipsen-
winkel betragt also unter Berucksichtung der Kalibrierungsunsicherheit Seas = 36° + 6°.
Dies ist ein erfreuliches Ergebnis, denn der Literaturwert 3;;; = 35.1° liegt im Fehlerinter-
vall. Neben der absolut kalibrierten Messung der Amplitude der Abstandsmodulation stellt
die hier vorgeftihrte Bestimmung des Ellipsenwinkels das zweite zentrale Ergebnis dieser Ar-
beit dar. Wie eingangs erlautert, ist es hiermit gelungen, die Oszillationsellipse einer Rayleigh-
welle vollstandig auszumessen. Ein positives Ergebnis ist ebenfalls, dal3 zur Berechnung des
Fehlerfeldes des Phasenkorrelationsfehlers nicht der gesamte Scan ausgewertet werden mufR.
Es gelang, an den hier diskutierten Mel3daten Fehlerfelder zu erzeugen, bei denen nur Auss-
chnitte einer GréRe von 30 A x 30 A ausgewertet wurden. Trotz dieser kleinen Flache und der
damit verbundenen geringen Anzahl ausgewerteter Topographie-Merkmale hatte das resul-
tierende Fehlerfeld ein deutlich erkennbares Minimum an einer physikalisch sinnvollen Stelle
(Bopt, &opt). Dies zeigt, daB mit dem UHV-SAW-STM die Oszillationsellipse lateral mit einer
Auflésung von etwa 10 atomaren Abstdnden ausgemessen werden kann. Sollte es in Zukunft
gelingen, in der Topographie und in der Phase einzelne Atome aufzuldsen, kann Uberpruft
werden, ob auswertbare Fehlerfelder auf der Basis einer Flache nur weniger Atome errechnet
werden koénnen. Damit ware es gelungen, durch die Beobachtung weniger Atome mit dem
SAW-STM die oszillatorische Bewegung einzelner Atome auszumessen.

Kritisch betrachtet werden muf? der Verlauf des Winkels « der SAW-Ausbreitungsrichtung als
Funktion der Breite a des Glattungsprofils. Auch hier mufl davon ausgegangen werden, dal}
die reale Ausbreitungsrichtung im Intervall [amin, amax] @angenommen wird. Dies bedeutet, dal
sie sich also dann ergibt, wenn durch die Glattung das Rauschen in der Topographie unter-
druckt worden ist, die realen Oberflachendetails durch die Glattung aber nicht abgeflacht wor-
densind. Der somit aus Abb. 7.13 (b) resultierende Winkelbereich [aopt min, Xopt,max] = [26°, 34°]
entspricht jedoch nicht der Erwartung. Der auf der Probe befindliche Interdigitalwandler ist
so ausgerichtet, dal die Welle mit einem Fehler von wenigen Grad von rechts nach links durch
das Bild (f) laufen muRte; dies entspricht einem Winkel « von wenigen Grad. Fur die Abwe-
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Figure 7.13: Der Einflu der Glattung auf das Minimum des Fehlerfeldes. Die Breite a des Glattungsprofils ist ein
MaR daflr, wie stark das gemessene Topographiebild, anhand dessen das Phasenbild simuliert wird, geglattet wird.
Wegen des Einflusses der Glattung auf das Rauschen und auf die reale Korrugation der gemessenen Topographie
héangen die SAW-Ausbreitungsrichtung aopt und der Ellipsenwinkel Bqpt, die anhand des Fehlerfeldes bestimmten
wurden, von a ab. Indem, wie im Text beschrieben, der Bereich der mdglichen Breiten a eingeschrankt wird, erhélt
man einen MeRwert fur den Ellipsenwinkel, in dessen Fehlerintervall der Literaturwert liegt.

ichung der gemessenen Ausbreitungsrichtung von diesem zu erwartenden Winkel kann mi-
tunter die laterale Drift verantwortlich sein, die zu einer Scherung der gemessenen Bilder fuhrt
und somit die getreue Winkelabbildung stort. Zwar konnte der Einfluf? der Drift bei der Kalib-
rierung des lateralen Mal3stabes (siehe Abschnitt 7.1.1) weitgehend unterdrickt werden, eine
laterale Drift im Betrieb des SAW-STM ist aber haufig beobachtet worden. Sie ist hauptsachlich
auf die vom Interdigitalwandler erzeugte Warme zurtckzufuhren und 1&f3t sich auch durch
einen Betrieb des Wandlers Uber viele Stunden nicht ausschliefen. Auch kommt die Drift de-
shalb zum Tragen, weil die Messung von SAW-STM-Bildern bei einer angemessen geringen
Scangeschwindigkeit bis zu einer Stunde dauern kann. Auch laRt sich die Diskrepanz zwis-
chen erwartetem und gemessenem Ausbreitungswinkel erklaren, indem man schlief3t, daf die
Wellenrichtung in der Tat von der Abstrahlrichtung des Interdigitalwandlers lokal abweicht.
Dal? die Kante des Goldfilms oder Stellen des Goldfilms mit erhdhter Schichtdicke das Wellen-
feld stéren kdonnen, wurde durch Behme mit dem Rasterkraftmikroskop nachgewiesen [94].
Ein weiterer moglicher Grund fur die ungewéhnliche SAW-Ausbreitungsrichtung sind Merk-
male des gemessenen Phasenbildes, die nicht von der Theorie des SAW-STM-Signals der ko-
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rrugierten Oberflache beschrieben werden. Sie kdnnen wie zum Beispiel Artefakte an Stellen
mit besonders groRer Oberflachenneigung sein. Eine solche Stelle besteht an den rechten Kan-
ten der kleinen Goldkdrner in Abb. 26 (j). Solche nicht-statistischen Merkmale, die von der
Theorie nicht erfal3t werden, verfalschen das Fehlerfeld des Phasenkorrelationsfehlers.

7.4.2 Der Einflu3 der Wellenausbreitungsrichtung auf die Phase des SAW-STM-Signals

Im nun vorzustellenden Experiment wird der EinfluR der Wellenausbreitungsrichtung auf
das Phasenbild demonstriert. Dabei wurde ausgenutzt, dal? der Probenchip Uber zwei in
entgegengesetzte Richtungen abstrahlende Interdigitalwandler verftigt, daf3 also die Ausbre-
itungsrichtung der SAW durch Umschalten auf den anderen Interdigitalwandler umgekehrt
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Figure 7.14: Die Abhéangigkeit der Phase von der Wellenausbreitungsrichtung. Die in (a) und (c) dargestellten
Phasenbilder wurden bei in unterschiedliche Richtungen laufenden SAW gemessen, indem nacheinander die bei-
den Interdigitalwandler des Probenchips betrieben wurden. Die Richtungsabhangigkeit des Phasenkontrasts wird
einerseits in diesen Messungen deutlich, andererseits aber auch an den Simulationen (d) bis (h) fur verschiedene
Winkel im Bereich zwischen den beiden gemessenen Wellenausbreitungsrichtungen. (i) und (j) sind die Profile
durch das Fehlerfeld am Ort seines Minimums.
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werden kann. Die MeBparameter sind im wesentlichen mit denen der oben diskutierten Mes-
sung identisch. Wie in der Abb. 7.14 (b) zu erkennen ist, hat die betrachtete Goldoberflache
die Form einer Grube, die von einem ovalen Ring umschlossen ist. Die Abbildungen 7.14 (a)
und (c) zeigen die gemessene Phase fur den horizontal nach links (IDT1) bzw. horizontal
nach rechts (IDT2) abstrahlenden Interdigitalwandler. Die Abhangigkeit von der Wellenaus-
breitungsrichtung ist deutlich zu erkennen. Zur Bestimmung der Parameter xopt und Bopt
wurden nach einer Glattung der gemessenen Topographie mit einer Breite a = 18 A des Glat-
tungsprofils die Fehlerfelder fur die beiden Interdigitalwandler IDT1 und IDT2 berechnet. Dies
lieferte einen Ellipsenwinkel von Bqpt = 36° sowie agpt,ipT1 = -153° und aopt, IDT2 = -18°.
Diese Ausbreitungsrichtungen sind in der Abbildung 7.14 als schraffierte Linien eingezeich-
net. Die Profile durch das Minimum des Fehlerfeldes fur die nach links laufende Welle sind
in der Abb. 7.14 (i) und (j) dargestellt. Wie in Abb. 7.14 (d) und (a) deutlich zu erkennen ist,
ist der Kontrast der simulierten und der gemessenen Phase in Richtung aopt,1pT1 = -153° der
SAW am starksten. Dies gilt analog auch ftr die Phase, wenn der nach links abstrahlende IDT
aktiv ist (Abb. 7.14 (h) und (c)). Die Simulationen (e), (f) und (g) zeigen die Drehung der Rich-
tung des maximalen Phasenkontrasts, wenn « schrittweise von -153° bis zu -18° gedreht wird.
Dieses Experiment und die mit ihm verbundene Simulation beweisen, dal} der Einflul3 der
SAW-Ausbreitungsrichtung auf das Phasenbild von der Theorie des SAW-STM-Signals auf der
korrugierten Oberflache korrekt beschrieben wird. Wie schon in der im Abschnitt 7.4.1 disku-
tierten Messung muf aber kritisch bemerkt werden, daf’ die anhand des Fehlerfeldes ermittel-
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Figure 7.15: Der Zusammenhang zwischen Phase und Topographie. Die dargestellten Profile vergleichen die To-
pographie, die gemessene und die fur die optimale Wellenausbreitungsrichtung und den optimalen Ellipsenwinkel
simulierte Phase. Die gestrichelten Linien verlaufen in Ausbreitungsrichtung der SAW und sind der Pfad, entlang
derer die Profile aufgetragen werden. In (a) ist der nach links und in (b) der nach rechts abstrahlende Interdigital-
wandler aktiv. Die Phasenprofile bestatigen die Vorhersage der Theorie des SAW-STM-Signals auf der korrugierten
Oberflache, daB sich die Phase qualitativ wie die Ableitung der Topographie verhalt.
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ten SAW-Ausbreitungsrichtungen nicht mit den Abstrahlrichtungen der Interdigitalwandler
zusammenfallen. Zu diesem Punkt gelten auch hier die oben angestellten Uberlegungen.

Um den mathematischen Zusammenhang zwischen der Topographie und der Phase zu un-
tersuchen, werden nun Profile der Phase und der Topographie entlang der Wellenausbre-
itungsrichtung betrachtet. Abb. 7.15 (a) und (b) stellen diese Profile entlang der im Topogra-
phiebild eingezeichneten gestrichelten Linien dar. Dabei bezieht sich (a) auf den nach links
und (b) auf den nach rechts abstrahlenden Interdigitalwandler. In den Topographieprofilen
ist die von einem Ring umschlossene Grube deutlich zu erkennen. Die Phasenprofile machen
deutlich, wie gut die Ubereinstimmung zwischen gemessener und fiir die optimalen Parame-
ter aope und Bope simulierter Phase ist. Die Gleichung 4.54 der Theorie des SAW-STM-Signals
auf der korrugierten Oberflache sagt voraus, dal? die Phase monoton mit der Ableitung der To-
pographie in Wellenausbreitungsrichtung ansteigt und an Stellen verschwindender Ableitung
gleich Null ist. Genau dieses Verhalten 1a8t sich an den beiden in Abb. 7.15 (a) und (b)
dargestellten gemessenen Phasenprofilen erkennen: Das Phasenprofil hat Nulldurchgange
an lokalen Extrema des Topographieprofils, und maximale Phasenwerte werden an Stellen
maximaler Ableitung angenommen. Der hier ausgewertete SAW-STM-Scan bestatigt also in
sehr zufriedenstellender Weise die Aussagen der Theorie des SAW-STM-Signals auf der kor-
rugierten Oberflache Uber die Phase.

7.4.3 Die Abbildung monoatomarer Stufen mit den UHV-SAW-STM

Im Rahmen dieser Arbeit ist es gelungen, mit dem UHV-SAW-STM monoatomare Stufen einer
Au(111)-Oberflache in Topographie, Amplitude und Phase abzubilden. Auch wenn sich die
nun vorzustellende Messung einer quantitativen Auswertung entzieht, demonstriert sie das
Auflésungsvermdgen des UHV-SAW-STM, das bis in den Bereich atomarer Abstande reicht.
Die Messung wurde bei einem Tunnelstrom von 1 nA, einer Tunnelspannung von 50 mV und
einer Tunnelspannungsmodulation von 40 mV durchgefuhrt. Der Interdigitalwandler wurde
bei der Frequenz fsaw = 39.92 MHz und einem IDT-HF-Signal von 200 mV betrieben. Die Dif-
ferenzfrequenz zwischen SAW und Tunnelspannungsmodulation betrug 100 kHz, die Zeitkon-
stante des Lock-In-Verstarkers 5 ms.

Sowohl in der Topographie als auch in der Amplitude und in der Phase sind die monoatomaren
Stufen deutlich zu erkennen (Abb. 7.16). Sie sind von Terrassen einer Breite von ungefahr 20 A
getrennt. Auffallig ist, dal die Stufenkanten in der Topographie ausgefranst sind. Dies ist
darauf zurtickzufuhren, dal? die Atome an der Stufenkante weniger Bindungspartner als ein
Atom auf einer Terrasse haben und somit eine erhéhte Beweglichkeit aufweisen. [95] Diese Po-
sitionen an den Stufenkanten werden auch als Kink-Position bezeichnet. Der exakte Verlauf
der Stufenkante andert sich wahrend der Messung also andauernd, wahrend sich gleichzeitig
diese sehr mobilen Atome auf den Terrassen bewegen. Die Lage der Maxima und Minima
der Phase und der Amplitude relativ zur Stufenkante entspricht nicht der theoretischen Er-
wartung. Die Theorie des SAW-STM-Signals auf der korrugierten Oberflache lait erwarten,
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Figure 7.16: Monoatomare Stufen auf eine Au(111)-Oberflache. Sowohl das Amplituden- (b) als auch das Phasen-
bild (c) weisen an den Stufenkanten deutliche Kontraste auf. Die Stufenkante ist nicht scharf in der Topographie (a)
abgebildet, weil sie aus Atomen besteht, die nicht dauerhaft an die Kante gebunden sind. Diese Messung demon-
striert das Auflésungsvermogen des UHV-SAW-STM bis zu atomaren Abstanden.

dal3 die Amplitude auf den Terrassen und die Phase an den Stufenkanten maximal ist. Dies
ist jedoch nicht der Fall. Verwirrenderweise sind im Phasenbild schmale Linien zu erken-
nen, die ein lokales Maximum bilden und parallel zu den Stufenkanten verlaufen. FUr diese
Diskrepanz mag einerseits die Tatsache verantwortlich sein, daf die Tunnelbedingungen durch
die beweglichen Atome der Stufenkanten beeintrachtigt werden. Andererseits mul3 beachtet
werden, dal} die Hohe der Stufenkanten in der GroRenordnung der am Tunneln beteiligten
Flache der Spitze liegt. Werden STM-Scans an groReren Gold-Kérnern aufgenommen, dann
kann die geometrische Struktur der Spitze eher vernachlassigt werden, als wenn die gescanten
Oberflachendetails atomare GréRBenordnungen haben. Die Theorie des SAW-STM-Signals auf
der korrugierten Oberflache ersetzt die Spitze aber durch eine punktféormige Elektrode. Es
ist fraglich, ob diese Vereinfachung noch berechtigt ist, wenn die abgebildeten Topographie-
Merkmale, hier die Stufenkanten, in die GréRenordnung atomarer Abstande kommen. Weist
der Apex der Spitze etwa ein nicht rotationssymmetrisches Tunnelverhalten auf, ist es schwer
vorherzusehen, welchen Einflul? dies auf die Abbildung der Amplitude und der Phase hat.
Eine genauere Betrachtung dieser Problematik wird durch eine gréere Anzahl vergleichbarer
hochauflosender Messungen in Zukunft moglich sein.

7.4.4 Die Simulation der Amplitude des SAW-STM-Signals

Wahrend bei den bisher vorgestellten Messungen die Auswertung der Phasenbilder im Vorder-
grund stand und sehr zufriedenstellende Ergebnisse lieferte, soll nun letztlich das Augenmerk
auf die Amplitudenbilder gerichtet werden. Es stellt sich dabei die Frage, wie weit simulierte
Amplitudenbilder mit den gemessenen Ubereinstimmen und ob sie es wie die Phasenbilder
ermoglichen, den Ellipsenwinkel und die Wellenausbreitungsrichtung experimentell zu bes-
timmen. Bei der hier vorzustellenden Messung wurde der Interdigitalwandler bei der drit-
ten Harmonischen fsayw = 120 MHz betrieben, bei der, wie im Abschnitt 7.2.2 belegt, das
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SAW-STM ohne wesentliche EinbulZen in der Qualitat des SAW-STM-Signals betrieben wer-
den kann. Die in Abb. 7.17 vorgestellte Messung wurde bei einem Tunnelstrom von 2 nA, einer
Tunnelspannung von 30 mV und einer Tunnelspannungsmodulation von 20 mV durchgefiihrt.
Die Welle wurde mit einer Amplitude des HF-IDT-Signals von 200 mV angeregt, ihre Frequenz
war gegentber der Tunnelspannungsmodulation um 70 kHz verschoben.

Wie im Topographiebild Abb. 7.17 (a) zu erkennen ist, befindet sich im Scanbereich eine Anh&u-
fung von Goldkdrnern. Die Struktur der Gebiete der Oberflache, die die Goldkdrner umgibt,
konnte nicht detailliert aufgelost werden. Es scheint sich hier weder um Terrassen noch um
deutlich abbildbare Goldkdrner zu handeln. Die gemessenen Bilder der Phase und der Ampli-
tude (Abb. 7.17 (b) und (c)) weisen einen deutlichen mit der Oberflachengestalt korrelierenden
Kontrast auf dem Gebiet der Korner auf. AufRerhalb der Kdrner sind beide Signale allerd-
ings verrauscht. Dies legt die Vermutung nahe, daf3 auf diesen Regionen die Tunnelbedin-
gungen von diffundierenden Atomen oder anderem beeintrachtigt werden. Kurios ist auch,
dall die Amplitude auf der diffus abgebildeten Region in der linken oberen Ecke des Bildes
hoch und in der rechten unteren niedrig ist, obwohl beide Gebiete in der Topographie keine
wesentlichen Unterschiede aufweisen. Dies legt die Vermutung nahe, dal’ es einen Mecha-
nismus gibt, der die Amplitude beeinflut und nicht Teil der Theorie des SAW-STM-Signals
auf der korrugierten Oberflache ist. Hier scheint die Amplitude sensibel auf die vermutlich
vorliegenden Adsorbate der Goldoberflache zu reagieren, obwohl die Topographie, die vom
DC-Anteil des Tunnelstromes gepragt ist, dies nicht tut. Bei einer genaueren Analyse dieser
Problematik muRte beachtet werden, daf, wie von Meepagala et al. [96] nachgewiesen werden
konnte, Adsorbate auf die Kraft zwischen Spitze und Probe und damit auf eine lokale Verfor-
mung der Probe am Ort des Tunnelns einen Einflu3 haben.

Mit dem im Rahmen dieser Arbeit erstellten Programm "‘numerical_amp_phase" wurden auf
Grundlage des Topographiebildes Amplitudenbilder berechnet, wobei eine Wellenamplitude
von 1 A angenommen wurde. Das Programm berechnet auf Basis der Theorie des SAW-STM-
Signals auf der korrugierten Oberflache die Amplitude d; der Abstandsmodulation. Der Ver-
such, analog zur Auswertung der Phasenbilder anhand der Amplitude den Ellipsenwinkel
und die Wellenausbreitungsrichtung zu bestimmen, mi3lang: Das errechnete Fehlerfeld des
in Abschnitt 4.4.2 definierten Amplitudenkorrelationsfehlers hatte zwar ein deutliches Mini-
mum, dieses lag aber nicht an einer physikalisch sinnvollen Stelle. Daher wurden die Param-
eter « und 3 variiert und durch vergleichendes Hinsehen beurteilt, bei welchen « und f3 die
Ubereinstimmung zwischen gemessenem und simuliertem Amplitudenbild optimal ist. Auf
diese Weise wurden die Wellenausbreitungsrichtung o« = 0° und der Ellipsenwinkel 3 = 35°
bestimmt. Das fur diese Werte simulierte Amplitudenbild ist in (Abb. 7.17 (d)) dargestellt.
Da sowohl bei der Messung als auch bei der Simulation der Amplitude nur arbitrare Ein-
heiten verwendet werden, wurde die simulierte Amplitude mit einem Faktor multipliziert,
so daf das simulierte und das gemessene Amplitudenbild in derselben Grauwertskalierung
verglichen werden kénnen. Auf den Goldkérnern des Bildausschnittes gibt die Simulation
gualitativ im wesentlichen die Struktur der gemessenen Amplitude wieder, wenn auch der
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Figure 7.17: Vergleich zwischen Messung und der Simulation der SAW-STM-Amplitude auf Goldkérnern. Der
Kontrast der gemessenen Bilder der Phase (b) und der Amplitude (c) gibt die von Goldkérnern bestimmte Topogra-
phie der Probenoberflache (a) wieder. Die simulierte Amplitude stimmt auf dem von Goldkérnern belegten Gebiet
des Bildausschnittes qualitativ gut mit der gemessenen Uberein. Das Amplitudenprofil (e) entlang der gestrichelten
Linie in (a) zeigt, daR einzelne Details der gemessenen Amplitude von der Simulation in guter Ubereinstimmung
nachgezeichnet werden.
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gemessene Amplitudenkontrast an mehreren Stellen nicht reproduziert werden konnte. Die
Abb. 7.17 (e) stellt die Topographie, die gemessene und die simulierte Amplitude im Profil
entlang der gestrichelten Linie in Abb. 7.17 (a) dar. GemaR der Orientierung des Interdig-
italwandlers ist zu erwarten, dafl die Welle horizontal von links nach rechts den Bildauss-
chnitt durchlauft; die dargestellten Profile verlaufen also in der Wellenausbreitungsrichtung.
Die qualitative Ubereinstimmung zwischen simuliertem und gemessenem Amplitudenpro-
fil ist befriedigend: Auch wenn die Simulation nicht alle Details der Messung reproduziert,
werden doch die groben Strukturen des gemessenen Amplitudenprofils von der Simulation
wiedergegeben. Ahnlich wie bei der Phase einen Zusammenhang zwischen den beiden Am-
plitudenprofilen und dem Topographieprofil zu erkennen, ist schwer moglich. Dies ist darin
begriindet, dal? geman der Theorie des SAW-STM-Signals auf der korrugierten Oberflache die
Amplitude sowohl von der Ableitung der Oberflache in Richtung der Wellenausbreitung als
auch von der Ableitung senkrecht zu ihr abhangt.

Die Diskrepanz zwischen Messung und Simulation ist darin begriindet, daf hier als simulierte
Amplitude die Amplitude d; der Abstandsmodulation verwendet wird. Wie aber im Ab-
schnitt 7.3.1 anhand der Abb. 7.6 diskutiert wurde, ist die Amplitude A des SAW-STM-Signals
nicht proportional zu d;. Wurde jedoch die Rechtskrimmung der Kurve A(d;) beriicksichtigt,
waére eine noch bessere Ubereinstimmung mit der Messung zu erwarten. Zu diesem Zweck
kdnnten in spateren Arbeiten folgende Schritte unternommen werden: Mit Hilfe der in Ab-
schnitt 7.3.1 erfolgten Absolutkalibrierung der Amplitude der Abstandsmodulation muf3 die
Amplitude des IDT-HF-Signals in eine Lange us der senkrechten Halbachse der Oszillationsel-
lipse umgerechnet werden. Mit diesem u3 kann dann die Amplitude d; der Abstandsmodu-
lation in A kalibriert simuliert werden. Um aus d; die Amplitude a des SAW-STM-Signals zu
berechnen, muR die aus den Experimenten bekannte Abhangigkeit A(d1, Vo, V1, lg) hergenom-
men werden. Es ist zu erwarten, dal} dieses Amplitudenbild, bei dessen Simulation die Recht-
skrimmung der Kurve A(d; ) berticksichtigt wurde, besser mit der Messung tbereinstimmt als
die oben vorgestellte Simulation. Dennoch ist festzustellen, daR auch der in dieser Arbeit en-
twickelte Algorithmus zur Simulation der Amplitude Ergebnisse liefert, die eine befriedigende
Ubereinstimmung mit den gemessenen Amplitudenbildern aufweisen. Auch dies bestétigt die
Aussagefahigkeit der Theorie des SAW-STM-Signals auf der korrugierten Oberflache.
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8 Zusammenfassung und Ausblick

Diese Arbeit befaBte sich mit der SAW-STM-Methode, einer Abwandlung der Raster-
tunnelmikroskopie (STM?1) zur hochauflésenden Abbildung akustischer Oberflachenwellen
(SAW?), die am Paul-Drude-Institut entwickelt wurde. Die Untersuchung von SAWSs ist
nicht nur von grolem wissenschaftlichen sondern auch von wirtschaftlichem Interesse, weil
Oberflachenwellenbauelemente kommerziell in groRem Malfistab zur Signalverarbeitung in der
Telekommunikation verwendet werden. Da bei diesem Wellentyp die Bewegungsenergie auf
die Oberflache konzentriert ist, leisten SAWSs einen sehr guten Dienst als Sonde fur die Unter-
suchung oberflachennaher Strukturen in Festkdrpern, insbesondere in Schichtsystemen. Durch
vielfaltige Wechselwirkungsmechanismen kénnen sie somit elastische, elektronische und gar
magnetische Eigenschaften dinner Filme sichtbar machen. Mit dem rasanten Fortschritt in der
Nanotechnologie besteht zunehmender Bedarf nach Charakterisierungsmethoden fir Struk-
turen wie Quantenpunkte und Quantendrahte, die wegen ihrer geringen Abmessungen fur op-
tische Methoden unzugénglich sind. Die SAW-STM-Technik ist ein vielversprechender Ansatz,
Abbildungen lokaler elastischer Eigenschaften mit der benotigten Nanometer-Auflésung zu
erzeugen. Wie in der Einleitung dargelegt, ist das SAW-Rastertunnelmikroskop (SAW-STM)
optischen und anderen Rastersondenmethoden, die akustische Oberflachenwellen abbilden,
Uberlegen, weil es die oszillatorische Bewegung der wellentragenden Oberflache komplett
ausmessen kann.

Das MeRprinzip des SAW-STM zur Detektion der akustischen Oberflachenwellen beruht auf
der Modulation des Tunnelabstandes und der hieraus resultierenden Modulation des Tun-
nelstroms durch die oszillatorische Bewegung der Probenoberflache. Das Problem, dal3 die
Frequenz der SAW und somit auch der Tunnelstrommodulation die Bandbreite der Abstand-
sregelung des STM und seines Signalpfades weit Uberschreitet, wird durch eine gleichzeitige
Modulation der Tunnelspannung bei einer leicht verschobenen Frequenz geldst. In diesem
Heterodyn-Verfahren werden somit die Modulation des Tunnelabstandes und der Tunnelspan-
nung an der nicht-linearen Abstands-Spannungs-Charakteristik des Tunnelliberganges gemis-
cht. Hierbei entsteht ein Differenzfrequenz-Signal, dessen Phase gleich der Phase der Ab-
standsmodulation des TunnelUbergangs ist. Die Amplitude dieses SAW-STM-Signals ist fur
geringe Wellenamplituden proportional zur Amplitude der Abstandsmodulation. Im SAW-
STM-Experiment wird das Rastertunnelmikroskop im Constant-Current-Modus betrieben und
zusatzlich zur Topographie die Amplitude und die Phase des SAW-STM-Signals aufgezeichnet
und als Falschfarbenbild dargestellt. Der Kontrast wird dabei sowohl von dem Oberflachen-
profil der Probe als auch von ihrer Oszillationsbahn bestimmt.

Mit dieser Arbeit wurde die SAW-STM-Methode unter folgenden Aspekten entscheidend weit-
erentwickelt: Durch den Umbau eines im Ultrahochvakuum (UHV) arbeitenden Rastertun-
nelmikroskops zum UHV-SAW-STM wurde das Spektrum der untersuchbaren Materialien

Iengl. scanning tunneling microscopy
2engl. surface acoustic wave
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um reaktive Metalle und Halbleiter erweitert. Auch konnte hierdurch die Signalstabilitat so
verbessert werden, dald im Gegensatz zum Luft-SAW-STM die MelRdaten quantitativ ausgew-
ertet werden konnten. Dies ermdglichte die systematische Untersuchung der Abhéangigkeit
des MefRsignals, dem SAW-STM-Signal, von den MelRRparametern und die vollstandige Ver-
messung der Oszillationsellipse. Hierbei kam ein umfangreiches Softwarepaket zum Einsatz,
das im Rahmen dieser Arbeit eigens fur die Auswertung von SAW-STM-Daten erstellt wurde.
Zudem wurde eine Theorie erarbeitet, die das MeRsignal in sehr guter Ubereinstimmung mit
den gemessenen funktionalen Abhé&ngigkeiten beschreibt. So erhielt die SAW-STM-Methode
ein experimentell Gberpruftes theoretisches Fundament.

Beim Umbau des vorhandenen kommerziellen Rastertunnelmikroskops zum UHV-SAW-STM
wurden mehrere konstruktive Aufgaben geldst. Im Gegensatz zum konventionellen STM
mussen zwischen der Probe und dem UHV-SAW-STM funf elektrische Kontakte geschlossen
werden. Um gleichzeitig einen von festen Kabeln ungehinderten Transfer der Probe zwis-
chen der Schleuse, der Bedampfungseinrichtung und dem STM zu gewahrleisten, ist ein
Kontaktfedermechanismus in die Probenaufnahme des STM integriert worden. Erst hi-
erdurch wird es mdoglich, unter UHV-Bedingungen sowohl die Probe zu praparieren als
auch an ihr das SAW-STM-Experiment durchzufuhren. Zur Einkopplung der Hochfrequenz-
Signale in die UHV-Kammer wurde ein Signalpfad aufgebaut, der groRtenteils aus impedan-
zangepaliten, erdfrei koaxial abgeschirmten Kabeln und Durchfihrungen besteht und gle-
ichzeitig die Schwingungsisolation des STM nicht beeintrachtigt. Weiterhin wurde die UHV-
Anlage um eine Bedampfungseinrichtung einschlieBlich eines kommerziellen Elektronen-
strahlverdampfers erweitert, mit der unter Kontrolle der Substrattemperatur und der Wach-
stumsrate der Probenfilm préapariert wird. Eine Maskenkonstruktion verhindert dabei die
Bedampfung der auf dem Probenchip bereits vorhandenen Interdigitalwandler. Die erfolgte
Installation starkerer Pumpen und einer eigens entwickelten elektronischen Steuerung zum
Ausheizen der UHV-Anlage tragen zusatzlich zum effizienten Betrieb des UHV-SAW-STM bei.

Die erhohte Signalstabilitéat, die Dynamik und die Bandbreite des UHV-SAW-STM demon-
strieren den Erfolg des im Rahmen dieser Arbeit entwickelten Gerates: Es konnten akustis-
che Oberflachenwellen einer Amplitude von 0.001 A bis 1 A angeregt und detektiert wer-
den. Auch wurde der Betrieb bei einer SAW-Frequenz von 360 MHz erfolgreich demon-
striert. Diese Frequenz ist nur eine untere Grenze fur die Bandbreite des UHV-SAW-STM;
sobald hoherfrequente Proben zur Verfiigung stehen, wird die erfolgte Abschatzung der Band-
breite auf mindestens 1 GHz experimentell Uberprift werden kénnen. Anhand der groben
Ubereinstimmung zwischen dem Frequenzgang des SAW-STM-Signals und der Ubertragungs-
charakteristik der Interdigitalwandler konnte bewiesen werden, dal das SAW-STM-Signal
auf die wellenbedingte Modulation des Tunnelabstandes zurtckzufthren ist. Partiell an den
Interdigitalwandlern reflektierte SAWs wurden anhand der Feinstruktur der Frequenzgange
nachgewiesen.

Zur Auswertung der SAW-STM-Messungen wurde ein umfangreiches Software-Paket erstellt,
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das Uber die in kommerziellen Programmen Ublichen Funktionen zur Darstellung und Bear-
beitung von STM-Daten verfugt, dartiber hinaus aber SAW-STM-spezifische Funktionen ein-
schlief3t. Die Software umfalit unter anderem die Darstellung der Daten der SAW-STM-Scans
als Falschfarbenbilder und als Profile entlang beliebiger Linien, den Datenexport als Spread-
sheet und als Graphik, die automatische Eliminierung von AusreilRern, die Glattung eventuell
verrauschter Bilder, die Untergrundsubtraktion von Topographiebildern, die Verschiebung
des Nullpunktes bei Phasenbildern. Durch die Unterdrickung ausgewéhlter Komponenten
im fouriertransformierten Bild kénnen Messungen atomar aufgelster Oberflachen bearbeitet
werden. Damit Topographie-, Amplituden- und Phasenbilder miteinander verglichen werden
kdnnen, steht eine Routine zur Kompensation der durch die Tragheit der Messung bedingten
relativen Verschiebung dieser Bilder zu Verfiigung. Basierend auf der Theorie des SAW-STM-
Signals auf der korrugierten Oberflache kbnnen anhand gemessener oder durch Funktionsgle-
ichungen definierter Topographien SAW-STM-Bilder simuliert werden. Auch steht eine Pro-
grammkomponente zur Verfiigung, mit der durch den quantitativen Vergleich gemessener und
simulierter SAW-STM-Bilder die Auslenkungskomponenten der akustischen Oberflachenwelle
bestimmt werden kénnen. Durch die Mdglichkeit, diesen Vergleich auf einen zu definierenden
Ausschnitt des Scanbereichs zu beschranken, kbnnen somit in zukUnftigen Experimenten, die
bei kirzeren akustischen Wellenlangen durchgeftihrt werden, elastische Inhomogenitaten in-
nerhalb des Scanbereichs gesucht werden.

Als Probensystem wurde bei allen Experimenten ein LiNbOs-Kristall im YZ-Schnitt verwendet,
auf dem zwei Interdigitalwandler zwei in entgegengesetzter Richtung laufende Oberflachen-
wellen vom Rayleigh-Typ anregen kénnen. Um die SAW-STM-Methode auf ein sicheres Fun-
dament zu stellen, wurde erstmals systematisch die Abhangigkeit des SAW-STM-Signals von
den Mel3parametern experimentell untersucht. Diese sind die Tunnelspannung, die Amplitude
der Tunnelspannungsmodulation, der von der Abstandsregelung des STM konstant gehal-
tene mittlere Tunnelstrom und die Amplitude des IDT-HF-Signals, das am Interdigitalwandler
die akustische Oberflachenwelle anregt. Insbesondere die Abhangigkeit der Amplitude des
SAW-STM-Signals von der Wellenamplitude entsprach nicht dem Verlauf, der von der The-
orie von Frohlich et al. vorhergesagt wurde. Im Rahmen dieser Arbeit wurde diese The-
orie erweitert, indem der EinfluR der Abstandsmodulation auf den mittleren Tunnelstrom
und, sofern das STM im Constant-Current-Modus betrieben wird, auf den mittleren Tun-
nelabstand berlcksichtigt wurde. So konnten Gleichungen gefunden werden, die implizit
die Abhangigkeit der Amplitude des SAW-STM-Signals und des mittleren Tunnelabstandes
von den oben aufgezahlten MelRparametern beschreiben. Da diese Gleichungen in keine an-
alytisch geschlossene Form gebracht werden konnten, wurden die expliziten funktionalen
Abhangigkeiten numerisch ermittelt und anschlieRend ausfuhrlich diskutiert. Diese Theorie
des SAW-STM-Signals im Constant-Current-Modus kommt unter anderem zu dem Kkuriosen
Ergebnis, dal? sich der wahrend eines Oszillationszyklus auftretende minimale Tunnelabstand
mit zunehmender Wellenamplitude asymptotisch der Null nédhert. Die Existenz dieses asymp-
totischen Tip-Crashs konnte im Experiment anhand der zunehmenden Instabilitat des mit-
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tleren Tunnelstroms bei sehr hohen Wellenamplituden nachgewiesen werden.

Ebenfalls beschreibt die Theorie des SAW-STM-Signals im Constant-Current-Modus die
gemessene Abhangigkeit der Signalamplitude von der Amplitude des die SAW anregenden
IDT-HF-Signals in sehr guter Ubereinstimmung. Es gelang, anhand dieser gemessenen Ab-
hangigkeit die vertikale Auslenkungskomponente der akustischen Oberflachenwelle in abso-
luter Kalibrierung zu bestimmen. Auch die gemessene Abhangigkeit der Signalamplitude vom
mittleren Tunnelstrom steht im Einklang mit der theoretischen Erwartung. Die Abhangigkeit
von der mittleren Tunnelspannung und von der Amplitude der Tunnelspannungsmodulation
weicht geringfligig, aber in systematischer Weise vom erwarteten Verlauf ab. Die Unsicherheit
in der Kenntnis der Austrittsarbeit des Goldfilms konnte als Ursache hierfir ausgeschlossen
werden; dieses Ergebnis weist auf eine Abweichung vom exakt ohmschen Verhalten des
TunnelUbergangs hin. Bis auf diese Einschrankung bestatigten die Messungen die Theorie des
SAW-STM-Signals im Constant-Current-Modus in Gberzeugender Weise.

Um den Ellipsenwinkel zu bestimmen, der die Exzentrizitdt der Oszillationsellipse der
Rayleighwelle parametrisiert, wurden mit dem UHV-SAW-STM Bilder der Topographie, der
Amplitude und der Phase des SAW-STM-Signals aufgenommen und mit Simulationen ver-
glichen. Die von Frohlich et al. entwickelte Theorie des SAW-STM-Signals beschreibt die
Amplitude und die Phase des SAW-STM-Signals als Funktion der Neigung der Probenober-
flache und des Ellipsenwinkels. Diese Theorie wird in dieser Arbeit ausfuhrlich diskutiert, ihr
Herleitungsweg wird verkirzt, und es wird eine geometrische Anschauung zur Entstehung
des Kontrasts der Phasenbilder geliefert. Basierend auf dieser Theorie wurden mit der oben
beschriebenen Software anhand der gemessenen Topographie Amplituden- und Phasenbilder
simuliert und quantitativ mit den gemessenen Amplituden- und Phasenbildern verglichen. Hi-
erfar wurden die in dieser Arbeit definierten Korrelationsfehler der Amplitude und der Phase
verwendet, die die Abweichung zweier Amplituden- bzw. Phasenbilder bemessen. Es wurden
Definitionen entwickelt und mathematisch begriindet, die die Unkenntnis der Eichkonstanten
bei der Amplituden- und bei der Phasenmessung bericksichtigen. Die Auftragung beider Kor-
relationsfehler als Funktion des fur die Simulation verwendeten Ellipsenwinkels und der Aus-
breitungsrichtung der SAW liefert zwei Fehlerfelder. An ihren Minima lassen sich der real im
Experiment vorliegende Ellipsenwinkel und die Ausbreitungsrichtung ablesen.

Durch die Auswertung von Fehlerfeldern des Phasenkorrelationsfehlers konnte unseres Wis-
sens zum ersten Mal der Ellipsenwinkel und damit die Exzentrizitat der Oszillationsellipse
der Rayleighwelle experimentell bestimmt werden. Im Rahmen des MeRfehlers von +6%
stimmt der MelRwert mit dem theoretisch gewonnenen Literaturwert Gberein. Zusammen mit
der oben angeftihrten Messung der vertikalen Auslenkungskomponente ist es damit gelungen,
die Oszillationsellipse der Rayleighwelle vollstandig auszumessen. Um diesen Meffehler des
Ellipsenwinkels zu minimieren, wurde bei der Kalibrierung des lateralen Maf3stabes des STM
ein eigens entwickelter Algorithmus verwendet, der gegentber der Probendrift insensitiv ist.
Im Minimum des Fehlerfeldes ist die Ubereinstimmung des simulierten mit dem gemessenen
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Phasenbild sehr gut, womit die Theorie des SAW-STM-Signals auf der korrugierten Oberflache
bestatigt werden konnte. Auch wenn die Fehlerfelder des Amplitudenkorrelationsfehlers deut-
liche Minima aufwiesen, gaben sie keine verlaRRliche Auskunft Uber den Ellipsenwinkel und
die Ausbreitungsrichtung. Trotzdem konnte eine befriedigende quantitative Ubereinstimmung
zwischen gemessenen und simulierten Amplitudenbildern erzielt werden. Es wurde eine Weit-
erentwicklung des Algorithmus’ zur Amplitudensimulation vorgeschlagen, der verbesserte
Simulationsergebnisse erwarten lat. Weiterhin konnte experimentell die Abhangigkeit des
Phasenkontrasts von der Wellenausbreitungsrichtung demonstriert werden. Die nicht zu ver-
nachlassigende Abweichung der anhand der Fehlerfelder des Phasenkorrelationsfehlers bes-
timmten Ausbreitungsrichtung von der Achse des Interdigitalwandlers wird auf den Einfluf3
der Drift und auf die Streuung der SAW an Defekten zurtckgefiihrt. Weiterhin gelang es,
monoatomare Stufen der Au(111)-Oberflache in der Topographie, der Amplitude und der
Phase abzubilden; hiermit ist gezeigt, dal das Auslosungsvermoégen des UHV-SAW-STM bis
in den Bereich atomarer Strukturen reicht.

Mit dieser Arbeit ist bewiesen worden, daf sich die durch akustische Oberflachenwellen her-
vorgerufene oszillatorische Bewegung der Oberflache mit der SAW-STM-Methode vollstandig
ausmessen lafit. Es stellt sich die Frage, ob sich dieses Vermodgen des SAW-STM dazu nutzen
1aRt, elastische Inhomogenitaten auf der Nanometerskala sichtbar zu machen. Diese sind Orte
der Probe, die sich in ihren elastische Eigenschaften von der Umgebung unterscheiden, wie
etwa Versetzungen, Einschllsse von Fremdmaterialien oder Spannungsfelder. Die Vorraus-
setzung hierflr ist, dal durch die SAW eine deutliche Relativbewegung zwischen den \ol-
umenelementen der Inhomogenitéat und ihrer Umgebung stattfindet. Dies ist erst dann der Fall,
wenn die akustische Wellenlange nicht um mehrere Grolienordnungen grof3er als die Inhomo-
genitat ist. Das SAW-STM mufite also bei Frequenzen von Uber 1 GHz betrieben werden. Es
konnte demonstriert werden, dal3 fir die Bestimmung des Ellipsenwinkels Bildausschnitte der
GroRe von 30 A x 30 A ausreichen. Die Oszillationsellipse kann also so lokal vermessen wer-
den, dal? die Auflésung des Auswertungsalgorithmus’ der Abbildung elastischer Inhomogen-
itdten nicht im Wege steht. Entscheidend fur die Abbildung der Inhomogenitéten ist also
die noch nicht nachgewiesene Eignung des UHV-SAW-STM fir den Betrieb im GHz-Bereich.
Wenn es in zukinftigen Experimenten gelingt, das UHV-SAW-STM bei entsprechend kurzen
Wellenlédngen zu betreiben, wird es mdglich sein, mit dem SAW-STM akustische Mikroskopie
an Nanostrukturen durchzufthren.
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A Beweis zum Verhalten des Minimalabstandes bei grol3en Ab-
standsmodulationen

Behauptung: Gemal} den Definitionen des Abschnitts 4.2 seien d; die Amplitude der Ab-

standsmodulation, dq., der dquivalente Tunnelabstand, do.,. der mittlere Tunnelabstand im

Constant-Current-Modus und dpin (doen, d1) & doce (doch, d1) — di der Minimalabstand. Dann

gilt:

d1‘>00

Beweis: Mit der Abstandsabhangigkeit des Tunnelstromes nach Simmons 4.8 14t sich die
Gleichung 4.30 zu

1
doch

1

e—ZKd()ch = H (d()cc,dlvo) qd-
dOcc

g~ 2Kdoce (A.2)

umformen. Der Ausdruck auf der rechten Seite der Gleichung A.2 werde nun mit D (dgc, d1, )
abgekurzt.

def 1,
D (dOCc’ di, ) ; H (dOCc, di, 0) d— € 21<Coce
Occ

00 2 v 2m
3[4 F ) (8)7 L
0 m /) 22m 0 V! do doce

m= v=

(A.3)

Da dy eine Losung der Gleichung A.2 ist, beschreibt docc = docc (doch, d1) eine Kurve mit kon-
stantem D (docc, d1, ) in der Viertelebene {(dgen, d1)} mit 0 < don und 0 < d;. Die Behaup-
tung A.1ist somit &quivalent zur Aussage, daf3 fur jedes doc, die Kurve docc = doce (docn, d1) mit
steigendem d; der Winkelhalbierenden do.. = d; beliebig nahe kommt (Abb. A.1.

Da dy eine Losung der Gleichung A.2 ist, beschreibt docc = docc (doch, d1) eine Kurve mit kon-
stantem D (docc, d1, ) in der Viertelebene {(doen, d1)} mit 0 < doen und 0 < d;. Die Behaup-
tung A.1ist somit &quivalent zur Aussage, daf3 fur jedes doc, die Kurve docc = doce (docn, d1) mit
steigendem d; der Winkelhalbierenden do.,. = d; beliebig nahe kommt. Dieses Verhalten ist in
der Abb. A.1 a) skizziert, in der auch das um 45° gedrehte x-y-Koordinatensystem eingezeich-
net ist. Fur die neuen Koordinaten gilt:

x = (doe + 1) /V2 , y=(docc — 1) /V2 (A4)

Mit einer Abschatzung, die hier nicht vorgestellt werden soll, lal3t sich beweisen, dal die
Summe in Gleichung A.3 fiur do., = di nicht konvergiert, sondern eine positive Polstelle hat.



Xy < Xp< Xg

Figure A.1: Veranschaulichung der Eigenschaften der Funktion D. (a) Kurven doc (dgch, d1) mit D (dgee, d1) =
const fur verschiedene docn. Hierbei gilt: doep 1 < doch2 < doeh.z < docha < dochs. Mit steigendem dy kommen
die Kurven der Winkelhalbierenden do,. = d; beliebig nahe. (b) D als Funktion der gedrehten Koordinate y flr
verschiedene Werte X1, X, Xx3. Wéhrend D bei y = 0 eine Polstelle hat, ndhert sich D fur y > 0 mit steigendem x der
y-Achse asymptotisch.

Ferner 1aRt sich an Gleichung A.3 erkennen, daB D (docc, d1, ) positiv ist und monoton mit
steigendem dg fallt. Um zu beweisen, daR sich mit steigendem d; die Linien mit konstantem
D (docc, d1, ) asymptotisch der Winkelhalbierenden n&hern, gentigt es daher zu zeigen, daR fir
jedesy > 0 gilt:

tm ("% ) =

D wird nun nach oben hin abgeschatzt:
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Mit der Abkirzung e = y/x folgt:

o(51) - Lep (e -

m

Es genligt zu zeigen, daB die rechte Seite der Gleichung A.7 fir e — 0 gegen Null konvergiert:

: V2 2 /2m\ 1 m : 2 2 m
||m€‘>0 [7€mzo<m>22—m(l—€)2 ] = |Im‘>0 [ y €mZO< )22m 1—€)2 ] =0
(A.8)

Hiermit ist die Behauptung bewiesen.



B Algorithmus zur Kalibrierung des lateralen Malistabes unter
Beruicksichtigung der Drift

Die Kernidee dieses Kalibrierungsalgorithmus besteht darin, die Drift aus zwei um 90°
gegeneinander gedrehte Topographie-Bilder herauszurechnen. Zur Herleitung der Auswerte-
gleichungen mufR zuerst der Zusammenhang zwischen den beim Scannen eines STM-Bildes
auftretenden Koordinatensystemen diskutiert werden. Diese Koordinatensysteme und die
sie verknupfenden Gleichungen sind in Abb. B.1 dargestellt. Die Bildpunkte der Scans in
Ruckrichtung sind zur Vereinfachung nicht eingezeichnet; es werden nur quadratische Scans
mit N2 Bildpunkten betrachtet. Die Lage eines Bildpunktes des STM-Bildes wird durch
den Index n; (f: fast) in der schnellen und den Index ng (s: slow) in der langsamen Scan-
richtung angegeben (Abb. B.1 (a) Indexsystem). Die STM-MeRsoftware verfugt im allge-
meinen Uber eine Standardkalibrierung fir den verwendeten Scanner, die aber herstellungs-
und alterungsbedingt nicht préazise die Bewegung der Spitze in Abh&ngigkeit der angelegten
Steuerspannungen wiedergibt. Ware diese Standardkalibrierung korrekt, so wirde die Spitze
die Punkte ry, abrastern, die in einem Quadrat liegen, deren Kantenlange die vom Experimen-
tator eingegebene Bildlange I, ist. Das System dieser Punkte r,r werde als "*originares System'™
bezeichnet. « ist dabei der in der STM-MeRsoftware einzugebende Rotationswinkel zwischen
Indexsystem und origindrem System. Die langsame und schnelle Scanrichtung fur « = 0° und
a = 90° sowie der numerische Zusammenhang zwischen den Index- und origindren Koordi-
naten sind in den Abbildungen B.1 (b) bzw. (c) ersichtlich. Besteht zwischen Spitze und Probe
keine Drift, dann rastert die Spitze auf der Probe ein Rechteck ab, dessen Bildpunkte r g sich
durch Multiplikation der Komponenten der originaren Bildpunkte mit den Kalibrierungsfak-
toren py und py ergeben. Diese Kkalibrierten Bildpunkte liefern einen rechteckigen Bildauss-
chnitt der Kantenlangen Iy cay = pxlor und lycasi = pylor (Abb. B.1 (d)). Das Koordinanten-
system dieser realen Positionen der Spitze bezogen auf eine driftfreie Probe oder bezogen auf
das Laborsystem werde als kalibriertes System bezeichnet. Driftet die Spitze gegenuber der
Probe wahrend des Hin- und Rickscans einer Zeile um den Driftvektor ds = (dsx, dsy), dann
bilden die Bildpunkte rsam im Koordiantensystem der Probenoberflache ein Parallelogramm,
dessen Gestalt vom Rotationswinkel o abhangt (Abb. B.1 (e) bzw. (f)). Jeder Bildpunkt rsay, ist
gegenuber seiner Lage r., im kalibrierten System um einen Differenzvektor Ar g verschoben,
der proportional zur seit dem Start des Scans vergangenen Zeit ist. Da die Scangeschwindigkeit
in der schnellen Scanrichtung in der Regel grofl3 gegentber der Driftgeschwindigkeit ist, wird
im folgenden die Drift wahrend des Scans einer Zeile vernachlassigt. Den minimalen Unter-
schied in der Position dieser gendherten Bildpunkte im Probensystem machen die Abbildun-
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Figure B.1: Die bei der Kalibrierung des lateralen Mal3stabes verwendeten Koordinatensysteme. (a) Das In-
dexsystem der als Falschfarbenbild dargestellten Bildpunkte des STM-Bildes. Im origindren System ((b) und (c))
sind die Orte der Spitze dargestellt, die die Spitze auf einer nicht-driftenden Probe abrastern wirde, wenn die
Standardkalibrierung korrekt ware. « ist dabei der Rotationswinkel des quadratischen Scanbereichs, der bei der
Berechnung der Orte der Spitze mit der korrekten Kalibrierung ein Rechteck ist ((d) kalibriertes System). Im Koor-
dinatensystem der driftenden Probe wird der Scanbereich in Abhéngigkeit vom Rotationswinkel « zu einem Paral-
lelogramm verzerrt ((e), (r) Probensystem). (g) und (h) zeigen die Orte der Bildpunkte unter Vernachlassigung der
Drift innerhalb einer Zeile sowie die Gitterpunkte eines hexagonalen Gitters, das gegeniiber dem Kristallsystem (i)
um den Winkel ¢ gedrehtist.



gen B.1 (g) und (h) gegenuber (e) und (f) deutlich. Es gilt:

Fsam = Feal + Algritt = < 0 p
y

0
Px ) for + Nsdls (B.1)
Mit den in Abb. B.1 aufgefuhrten Gleichungen Iait sich hiermit die Position der Bildpunkte im
Probensystem als Matrixmultiplikation des Indexvektors n darstellen:

lsam = m(“) n., (B.2)

wobei die Transformationsmatrizen fur die Scanrichtungen « = 0° und « = 90° lauten:

| |
M) = [ PN O Moy = [ o PN T (B.3)
0 pygf +dsy Py N dsy

Die Kalibrierung des lateralen MaRstabes anhand einer bekannten Kristalloberflache wird
durch die Tatsache erschwert, daR der Rotationswinkel ¢ zwischen einer ausgesuchten Kristal-
lachse des zweidimensionalen Oberflachengitters und der x-Achse des Probensystems un-
bekannt ist. Das Kristallsystem wird als das Koordinatensystem definiert, dessen x-Achse
parallel zu der ausgesuchten Kristallachse ist. Abb. B.1 (i) zeigt am Beispiel eines hexagonalen
Gitters, wie die Bildpunkte des Scans und die Gitterplatze im Kristallgitter rrys durch Drehung
der entsprechenden Punkte des Probensystems rgsym erzeugt werden:

(B.4)

= B = [ cos(p) —sin(e)
R(‘P) Ferys = Tsam R(‘P) = (Sin((p) COS((p) > ,

wobei R(¢) die Drehmatrix ist.

Um den lateralen MaRstab zu kalibrieren, werden nun die Positionen der in Abb. B.1 (i)
eingezeichneten Gittervektoren a und b in einem bei « = 0° und o« = 90° gemessenen STM-
Bild ausgewertet. Mit den Gleichungen B.2 und B.4 folgt fur die Indexvektoren n;(0°), n,(90°),
ny(0°), Ny(90°) der bei « = 0° bzw. o = 90° gemessenen Punkte a und b des Oberflachengit-
ters:

20| ol|

(@) amys = M(©O)n(0°) . R(g)bays = M(0°)ny(90°)
(@) acrys = M(90°)na(0°) ,  R(@)berys = M(90°) ny(90°)

Dieses nicht-lineare System aus acht Gleichungen hat die finf Unbekannten py, py, dsx, dsy und
@ und ist somit Uberbestimmt. Da die Komponenten der Vektoren acrys, berys, Na(0°), Na(90°),
Ny(0°) und ny(90°) experimentell bestimmt worden sind, ist es daher nahezu ausgeschlossen,



dal’3 sich das Gleichungssystem B.5 exakt l6sen lait. Daher werden die Werte der funf Un-
bekannten ermittelt, die das Gleichungssystem B.5 am besten losen. Bezeichnen ry und ry die
x- bzw. die y-Komponente eines Vektors r, dann ist die Funktion

Q(pr Py, dsx, dsy, (P) =

+ <E((p) acrys) | - (ﬁ(900)na(900))y]2
< [Rrben), = (@m0)), ]+ [(R0)0r), - (W0 m0) |
n (ﬁ(w) bcrys)x— (ﬁ(goO)n (900)” n :(ﬁ(@ bcrys)y— (ﬁ(goO) n (900)”2

ein MaB fir den Fehler der Losung (px, py, dsx, dsy, @) des Gleichungssystems B.5. Das Quin-
tupel (px, Py, dsx, dsy, @)opt, flr das Q minimal wird, wird als optimale Lésung angesehen. Es
wird numerisch mit Hilfe der Software Mathematica ermittelt.

Um eine mdglichst prazise laterale Kalibrierung zu erzielen und um ihre Genauigkeit ab-
schatzen zu kénnen, wurden mehrere Topographiebilder mit den Scanrichtungen 0° und 90°
und der Zeilenanzahl 200 aufgenommen und in 6 Paaren unterschiedlicher Scanrichtung aus-
gewertet. Wie im Abschnitt 5.5 erlautert, wurden die gemessenen atomaren Abstande mit
Hilfe des Programmes "FFT_filtering_of numerical_data™ aus der Fouriertransformierten der
Topographiebilder bestimmt. Die Ergebnisse fur die Kalibrierungsfaktoren py und py sowie fur
die Drift 200 x dsx der Probe wahrend einer Messung werden in der Tabelle 7.1 zusammenge-
faldt und im Abschnitt 7.1.1 diskutiert.
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