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iii



INHALTSVERZEICHNIS INHALTSVERZEICHNIS

F Anpassung der Bandstruktur von Schicht- und Kristallrechnungen 159
F.1 DFT-LDA . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 159
F.2 G0W0 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 162

G Konvergenztests Silizium-Schichten 163
G.1 Vier Lagen Siliziumschicht . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 163

G.1.1 DFT-LDA . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 163
G.1.2 G0W0 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 164

G.2 Zusammenfassung . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 167
G.3 Konvergenzparameter für beliebige Schicht- und Vakuumdicken . . . 167

H Konvergenzparameter für die verschiedenen Rekonstruktionen der
Si(001)-Oberfläche 169
H.1 p(2 × 1)a . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 169
H.2 p(2 × 1)s . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 170
H.3 p(2 × 2) . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 170
H.4 c(4 × 2) . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 170
H.5 Dipolkorrektur . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 170

I Analyse der Einteilchen-Zustände 173
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