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Zusammenfassung 131

Zusammenfassung

In dieser Arbeit wurde das Ziel verfolgt, den Wachstummodus von Mn/Si Het-
erostrukturen zu verstehen. Dabei wurde besonders Wert auf die thermodynamis-
che und strukturelle Stabilitdt und die magnetischen Eigenschaften eines solchen
Systems gelegt. Da die Qualitat der Metall-Halbleiter Schnittstelle fur praktische
Anwendungen entscheidend ist, muf man den Wachstumsmechanismus der Filme,
sowie die magnetischen Eigenschaften, die Spinpolarisation der Oberflache und
Grenzflache kennen.

Um die Eignung und den Charakter der Filme und ihrer Grenzflache zu erforschen,
fuhren wir All-Elektron-Berechnungen im Rahmen der Dichtefunktionaltheorie durch
(Abschnitt 2.3) die ein geeignetes und leistungsfahiges Werkzeug fur eine Studie
des Eigenschaften dieser Materialien ist. Die Berechnungen basieren auf der Meth-
ode der generalisierten Gradientenapproximation (GGA-PBE) zum Austauschkor-
relationsfunktional (Abschnitt 2.4) und der ”full-potential augmented plane wave
plus local-orbital (FP-APW+l0)” Methode (Abschnitt 2.5.1 & 2.5.2), wie sie im
WIEN2k Paket (Abschnitt 2.8) implementiert ist.

Das dritte Kapitel stellt einen wichtigen Beitrag zum Verstadnis der Festkdrper-
Eigenschaften (Bindungsenergie, Stabilitat, Mangan-Silizium Wechselwirkung, mag-
netische Eigenschaften) einiger der Mn,Si, Verbindungen dar, die auf Silizium-
Oberflachen aufgewachsen werden kénnen. Wir fuhren systematische Studien der
Stabilitat der unterschiedlichen Polytypen von Manganmonosilizid durch. Unsere
Rechnungen zeigen, daf} die CsCI-Struktur eine Bindungsenergie hat, die um 0.25
eV pro Einheitszelle geringer ist als die der naturlichen Phase, der B20 Struktur,
und stabiler ist als die WC, NiAs oder NaCl-Kristallstruktur.

Da Oberflachendiffusion und Wachstumsmorphologie direkt mit dem Substrat zusam-
menhéangen, studierten wir Oberflachenrekonstruktionen und die thermodynamis-
che Stabilitat von diversen Si(001)- und (111)-Oberfléachen (Kap. 5). Die Berechnun-
gen auf Oberflachendiffusion erfolgten zum der (2x2)-Oberflachen-Rekonstruktion,
die Untersuchung des Filmwachstums basiert auf einer (1 x 1)-Superzelle.

Die energetische Stabilitat, die elektronischen und magnetischen Eigenschaften der
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unterschiedlichen Konfigurationen eines Mangan-Adatoms auf der Silizium-oberflache
bei niedriger Bedeckung (bis zu 1 ML) sind bedeutsam als frUhestadium der Epi-
taxie. Wir fanden, dal} die stabilste Bindungs Position ein Zwischengitterplatz

in der zweiten Monolage ist, in dem das Mangan-Atom unter den Oberflachen-
Dimeren der Si(001)-Oberflache liegt. Auf der Si(111)-Oberflache ist der stabiste
Bindungsplatz ein Lochplatz in zweiten Monologe (Abschnitt 5.3 & 7.2).

In einer umfassenden Berechnung erstellten wir die Potential-Energieoberflache
(PES) fur Diffusion eines Mangan-Adatoms auf Si(001) (Abschnitt 5.5). Es ergibt
sich, dal? der Potentialbarriere fr das Mn-Atom auf einen Zwischengitterplatz zu
gelangen bei 0.3 eV liegt. Aus der errechneten Potentialoberflache fir das Mangan-
Adatom auf der Oberflache wurde die Diffusionsbarriere zu 0.55 eV bestimmt. Dieser
Wert liegt hoher als die Barriere fur die Diffusionsbarriere unter die Oberflache.

Viele Berechnungen wurden durchgefuhrt, um Morphologie und Stabilitat von ul-
tradiinnen Film von Mn/Si bis zu 3 ML vorauszusagen (Kap. 6 & 7). Wir fanden,
dal’ bei ultradinnem Filmwachstum von Mangan auf dem Silizium-Substrat das
Mangan-Silizium-Mehrlagensystem mit 1:1 Stochiometrie (MnSi) stabiler ist als ein
reiner Mangan-Film.

Da das nattrliche MnSi (Struktur B20) mit Si(001) Structurell inkompatibel zu sein
scheint, schlagen wir die Herstellung einer neuartigen Struktur durch Epitaxie vor,
die nicht als Volumenkristallform existiert. Als Ausgangspunkt vergleichen wir
verschiedene Kristallstrukturen von Manganmonosilizid wie CsCl, WC, NiAs, NaCl.
Die CsCl (B2) ist die stabilste Struktur nach der nattrlichen B20 Phase. Filme mit
der B2 Struktur kdnnten naturlichen Monosiliziden wegen ihrer guten Gitterpas-
sung (~ +2%) mit Si(001) Uberlegen sein. Aufllerdem zeigt die B2-Struktur eine
kleinere Verspannung als die B20-Struktur (mit Gitterfehlpassung von 3%) auf dem
Substrat.

In Abschnitt 7.4 vergleichen wir die B2-Struktur von Manganmonosilizid auf Si(001)
und Si(111). Die Bildung der Filme mit B2-Struktur auf beiden Substraten ist ther-
modynamisch stabil in Bezug auf daselementare Mangan und Silizium.

Der Film (B2) auf Si(111) ist stabiler als ein gleichartiger Film auf Si(001), und inter-
essanterweise erhoht sich die Stabilitat monoton mit der Schichtdicke.

Obgleich der Film mit unserer vorgeschlagenen B2-Modellstruktur ahnliche Struktur-
und Gitterparameter wie das Siliziumsubstrat hat, ist er metastabil gegen Inselbil-
dung aus Verbindungen mit hohem Siliziumgehalt.

Die Filme mit CsCI-Stuktur zeigen eine magnetische Schichtstruktur mit starker
ferromagnetischer Kopplung zwischen den Mangan-Atomen jeder Schicht und auch
betrachtliche magnetische Momente von ~ 2 g in der Granzflachen- und Deck-
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Schicht. Die B2-Filme auf Si(111) zeigen etwas grofere magnetische Momente, fol-
glich ist dieses Substrat eher geeignet um magnetische Filme herzustellen. Die fer-
romagnetische Kopplung dominiert in dieser Filmstruktur bei beiden Oberflachen.
Die errechnete Spinpolarisation dieser Struktur an (001)- und (111)-Oberflachen
sind ungeféhr 30%, also ausreichend fur Strominjektion vom Metall zum Halbleiter.

Jedoch finden wir, daR auf Si(111) das stabilste Manganmonosilizid eine Atom-
struktur hat, die &hnlich der B20 Struktur ist und eine (v/3 x v/3) R30° Rekonstruk-
tion der Oberflache zeigt, in Ubereinstimmung mit dem Experiment.

Folglich denken wir, dal MnSi-Filme mit einer B20 Struktur am interessantesten
(unter den hier studierten Monosiliziden) fir mogliche spintronische Anwendun-
gensind. Si(111) ist das am besten geeignete Substrat fur die Herstellung der Filme.

* ok kok
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