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zum Thema:

~Kondensation und Schmelzen
von Ladungsdichtewellen auf der In/Si(111)-Oberflache”

Atomare Drahte auf Halbleitersubstraten werden zur Zeit intensiv in Bezug auf Signaturen
eindimensionaler Physik wie Spin-Ladungstrennung in einer Luttinger-Flissigkeit [1] oder Peierls-
Instabilitaten [2] untersucht. Die [In-Si(111)(4x1)/(8x2)-Oberflache ist wahrscheinlich das am
intensivsten untersuchte Modellsystem in diesem Zusammenhang. Es zeigt einen Metall-Halbleiter-
Ubergang, dessen Mechanismus bis heute kontrovers diskutiert wird [3].

In meinem Vortrag demonstriere ich anhand aktueller Dichtefunktionalrechnungen die enge
Verflechtung zwischen den strukturellen, vibrationellen und elektronischen Eigenschaften dieser
Oberflache. Die Balance zwischen der niedrigeren Energie der halbleitenden Phase und der
groBeren  vibrationellen  Entropie der metallischen Phase ist ursachlich fur den
temperaturabhdngigen Metall-Halbleiterlibergang [4]. Ab-initio Molekulardynamik gibt Einblick in
die ps-Dynamik der Kondensation der Ladungsdichtewellen [5,6] sowie die fs-Dynamik des optisch
angeregten  Schmelzens des  Peierlskondensats und  erkldrt  aktuelle  zeitaufgeldste
Elektronenbeugungsergebnisse. SchlieBlich wird der Einfluss von Adatomen auf den Metall-
Halbleiteribergang der In-Nanodrahte [7] diskutiert.
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