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Ultra-Low Vibration STM Laboratory completed ���������������������������������ǡ����������Ǧ��Ǧ���Ǧ���������Ǧ�����������������������������������������������������������������������ȋ���Ȍ�����������������������ʹͲͳͳ�Ȃ����������������������Ǩ����������������������������������ʹͻǤ�������ʹͲͳͳǡ����������������������Ǥ�����������������������Ǥ���Ǥ� ���������� �Ǥ� �������� ����� ���� ������ ��� ���������� ���	�����������������
ò������������������������������Ǥ������ ����������� ��������� ��� ���� ������ ������ ���� ��������� �������������ǡ� ����������� ���� ���������������� ���������Ǥ� ���������������������������������������������������������������������������������������������ǡ���������������������������������������������Ǥ������������ǡ�������������������������������������������������������������������Ǥ����� ��� ������ ����� ���� ������������ �������� ��������� ��������������������������������������Ǥ����������������������������������������������� �������� ����� �������� ���� ����������Ǥ� ��������� ������������������������������������������������������������������������������������������ ��� ����������� ����������ǡ� ���� ���� ����� ����������������������� ��� ��� ������ ���������� ��� ������� ��������������� ����� �������������������������������������������������������Ǥ�	������������������� ����� ��������� ���� ���������� ��������� ������ ��� ���� �����Ǧ����������������������������Ǥ����� �����Ǧ���� ���������� ���� ����������� ��� ������ ��� �� ����Ǧ��Ǧ����� �������Ǥ� ���� �����Ǧ������ ���� �������������������� ����������������������������������������������������������������������������������������������������Ǥ�������������������������ͳͲͲǦ����������������������������������������������������������������������������������������������������������� ��������Ǥ� ���� ������ ����� ��� ���� ������������ �������� �� ���� ����������� ���������� ����������ȋ������ͳ���Ȍǡ�����������������������������������Ǧ������������������������������������������Ǥ��
PICO – Unique Electron Microscope launched at the ER-C �� ������� ����� ����������� ������������� �������������������� ��������� ��� ��� ���� ����� ȋ��������� ����������������������������Ȍ�������������������������ʹͲͳͳ����������������������������������������������Ǧ����������ʹͻ�	��������ʹͲͳʹǤ������ ���� �������������� ��� ��������ǡ� ���� ����������� ��� ���������������Ǧ������� ���� ��������������� ���� ���� �������� �������� ����� ���� ���������� ��� ���� ��������� ������� ��� ������Ǥ� ����� ��� ���� ������������������� ��������� ����������� ��� ��Ǧ�� ����� ������������� ��� ��� ��� ������ ����������Ǥ� ���� ������������������������������ �������������������������������� ������������ ���������� ���� ��� �������� ��������� ��� ������ ���������� ��������� ���� ������������ ����������Ǥ������ �������������������������ǡ����������������������������ǡ�����	����������������� 
ò����� ���� ����� �����������������ǡ� ��������� �������������� ������������������ �������������� ��� ���������Ǧ����������� ��������� ����������Ǥ�	������� ��� ������ ͹Ǥͷ��������������� ���� ������������������� ��������� ��� ���� 
������ ��������� 	����������ȋ�	
Ȍǡ��������������������������������������������ǡ�����	������� ��������� ���� ���������� ���� ��������� ȋ���	Ȍǡ����� 	����������������� 
ò����� ���� ����� �����������������Ǥ����������������������������������������������������������� ����������� �� ����� ������ ������ ��� ��������������������ǡ� ������ ������ ���� ��� �������� ��� ���������������� ������� ���Ǥ� ��� ��������� ��� ���������� ��������������ǡ� ����� ����� ���������� ���� ���������� �����������������������������������������������������ǡ� ����������������������������������Ǥ����������������������������Ǧ���������� ��������� ������ǡ� ������ ���� ���������� ��� ���� ͳͻͻͲ�� ��� ����������� ��� ���� ������������������� �������� ����������� ȋ����Ȍ� ��� ����������ǡ� ����������� ���������¡�� ���������� ���� ����	����������������� 
ò����Ǥ����� ����������� �����Ǧ���������������������� ������������������������������� ���������������������������������������������������������������������������������������Ǥ�
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�
PICO 2012 – Symposium on Frontiers of Aberration Corrected Electron Microscopy 

����� ʹͲͳʹ� Ȃ� �� ���������� ��� ���������� ��� ����������� ���������� ��������� ����������� ����� ����������� ���������������������Ǧ����������������������Ǧ��������������������������������������������������������������Ǧ����������������������Ȃ���������������
ò����������ʹͻǤ�	�����������ʹǤ�������ʹͲͳʹǤ�	������������������������������������������������������ �������������ǡ������ʹͲͳʹ���������������������������������������������������������������������� ���� ������������� ��� ����������� ���������� ��������� ����������� ���� ���� ������ ��� ����������� ��������������� ����������� ��� ���� ������ �����Ǥ� ���� ���������� ���������� ����� ����� ʹͷͲ� ������������� ����� ʹͳ����������Ǥ� �������� ������� ��� ����������� �������������������������������������� ��� ʹͷ� �������������������������������������������������������Ǥ���������Ǧ����������������������������������������������������ʹͲͳ͵Ǥ��
New Ernst Ruska-Centre Laboratory Building commissioned ��� �������� ��������� ���� ����� ��� ʹͻ� ���������� ʹͲͳͳ� ������������ ���� �������������� ��� �� ͳͲʹͲ� ������������� ȋͶͲʹ� ��Ǥ��Ǥ��Ǥ��ǤȌ� ����������� ������� ��� ���� ������ �����Ǧ������Ǥ� ������� ���� ����� ����� ������ ������������������� ��������ǡ� ��������� ���������������� ����������������������������������������������������������������������������������������� ������������ ����	���������������� ���������������������������ȋ���	Ȍ���������	�����������������
ò����Ǥ��������������������� ����� ���������� ���������� ���� ������ ������ ����� ���������������ǡ� ���� ��������� ��������������� �������� ���� ��Ǧ�� ������������ ���� ��������� ��� �� ������������ ��� ���������Ǧ���������������������� ���������� ��������� ���� ���� ���������� ��� ���� ������������������������������������������������������������������������������������ ��� ������ ��������� ��������� ������������ ������������������������������������Ǥ�������������������������������Ǧ������������������������������������������� ������� �������� ������ ����������� ��� ���� 
��������������� 	���������ǡ� ���� 	������� ��������� ���� ���������� ������������ǡ� ���� ��������� ��� ����������ǡ� �������ǡ� ��������� ��������������� ȋ���	�Ȍ� ��� ���� ���������� ��� ������ ������ ��������������ǡ� �������������������������ǡ� ����	����������������� 
ò����� ���������������������������������������������������������������������������Ǧ��Ǧ���������������������������������������������������������������������Ǧ��������Ǥ��
JARA Senior Professorship granted to Knut Urban 	������ ��Ǧ����������� ����Ǥ� ����� ������ ���� ����� ���������� ������� ������ 
���� ������� ���������� ��� ���� 
ò����� ������� �����������������Ǥ� �� ������������ ���� ���������� ��� ����� ������ ��� ������������������������������������������	�����������������
ò����ǡ����������� ������ ������ǡ� ���� ���� ������� ��� ����� �����������������ǡ� ���������� ������ ��������������ǡ� ��� ʹ͹Ǥ� 
�������ʹͲͳʹǤ� ���� ������������ ����� ������ ����� ������ ��� ��������� ������������� ��� ���� ��Ǧ�� ��� ���� ������ ��� ������ ���� �������� �������������������������������������������������������ʹͲͳͳǤ ����
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SFB 917 “Nanoswitches” successfully started �������ʹͲͳͳǡ�����
���������������	�����������������������������������������������������������������������ȋ�����������������������ǡ� �	�Ȍ���� 
���Ǧ	��ǣ� Ƿ������������ ������������������������ ����	������������������ Ȃ����������ǡ���������ǡ�����������������������ǳ�ȋ�	��ͻͳ͹ȌǤ������������������������������������������������������
����ͳ��ǡ� ʹͲͳͳ���� ��������������������������Ǥ� ��� ������������� ���� ��������������������ͳ͵� �������������� ��������� ������� ����������� �������� 	����������������� 
ò����Ǥ��������� ��� �	�� ͻͳ͹� ��� ���������������Ǥ��������������������������� ����� ��� ��� ������� ������ȋ������� �������Ȍǡ� ���������������� ȋ�
�Ǧ͹Ȍǡ� 
������������� ȋ
��� Ƭ� ��Ǧ�Ȍǡ� ��������������� ȋ�Ǥ� �����������������������Ȍǡ� ���� ������� ������ȋ��������� �ò�� �������������������ȌǤ������	��ͻͳ͹��������������Ǧ��������� �������� ��� ���������������������������������������� ���� ��������� ��������������������������������������������ǡ������������������������������������������������Ǥ������������������������������������������� �������� ������ ������������������ ������ ���������� ��� ���� ����� ��� ���� �������������� ��� ��� ���� �����������������������Ǥ�����������������������ǡ�����������������������������ǡ�������������������������������������	��ͻͳ͹����������� ������������������������������ ����������������������������������� �������������������Ǥ� ��� �������������ǡ����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������Ǧ����������������������������Ǥ�������������������ǡ�������������������	��ͻͳ͹�������������������������������������������������������������������������������������
����������������������������
���Ǥ���
Christoph Stampfer member of Das Junge Kolleg of the North Rhine-Westphalian 
Academy of Sciences and Humanities ����Ǥ���Ǥ�������������������ǡ�
���Ǧ	�������������������ǡ����� ������ ��� �� ������� ��� Das Junge Kolleg� ��� �������������� ���������� ��� ���� ������ �����Ǧ����������������������� ��������� ��������������Ǥ�������� ��������������� ����� ���� ������ �����Ǧ������� ����������� ����� �����ͳͲͲ� ����������� ����� ���� ����� ������ �����Ǧ����������Ǥ������������Das Junge Kolleg� ���������������������������� �������� ������ ��������� ��� ������������������ ��������������� ������ ���� ��������� ��� ���� �������� ���� ������������ ������ ����� ���� ������������ ����������� �����Ǥ��������� �������� �� ��������� ������������ ���� �������������������̀�ͳͲǡͲͲͲ����������Ǥ��
Award for young scientist of JARA-FIT ����������ǡ��������������������������
�ò�������������������
ò����ǡ��������������������������������������������������������������������������� ���� ��������ʹͲͳͳ�����������Ǥ������������������������������������� ��������� ��������ʹͲͳʹ������������ ���
�����������������͸��ǡ�ʹͲͳʹǤ������������������������ ǲʹͲ��������� �������������������	�����������������������Ȁ��������������ʹ�������Ȁ�����ǳǤ����������ǡ�������������������������������Ǧ	���ǡ����������� ǲ������ �����������ǳ� ������ ���� ��������� ��� ��� ����� ����� ������� ���������� ����� ��������� ���������������Ǥ�
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JARA-FIT Science Days 2011 ���� 
���Ǧ	��� �������� ����� ������ ���� �������� ������������� �� ��������� ������ ���� �������� ��������������������������
���Ǧ	������������������������������������ ������������������ ��������Ǥ� ������������� ���� ������������ǡ����������������������������������������������������� ���� 	����������������� 
ò����Ǥ� ��������������������ʹͲͳͳ���������ͳͳͲ������������������������� ���� ����ǡ� ��� ʹͺǤ� ����ʹͻǤ� �������� ʹͲͳͳǡ� ��� ���������� ��� ���������ǡ� �������� ����� ��� ���� ���������������� ������ ���������� ���� 
ò����Ǥ�������� ���� �������� ��������� ������������� ������������ ��������� ���������������� ������� ��ǣ� ���� �������� ���������� ����ǡ� �� ���������ǡ� ���� ���� ����� ���̶�������� ����� ��� ��� ������Ǧ������ ���� �������� ��������̶� ȋͳǤ� ������ ���������� ���ͳͲͲͲ̀Ȍ� ���� ���� �������� ������� ������ǡ� �� �������� �������ǡ� ���� ���� �����ǲ����������������������������������������������������������ǳ�ȋʹǤ��������������������ͷͲͲ̀ȌǤ���
JARA-FIT Lab Course Nanoelectronics ����� ����ǡ� ͺͷ� ��������� ������������� ��� ���� ����Ǧ����� ͸���
���Ǧ	��� ���� ������� ���������������Ǥ� ����������� ������������������������ǡ�����������������������ǡ���������������������������� ��������� ������ ��������� ������Ǥ� ���� ���� ������������������ ���� ��������� ��� �������� ��������� ������� ������������������� ���� ����� ����� ���� ������������ ��� ���� �������Ǧ������ ����������� ��������� ���������� ��� 
���Ǧ	��Ǥ� �������������� ������������� ��������ǡ� ���������� ���� ��������������� ���� ��� ������ ������� ���� ����� ����� �������� �����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������Ǥ��������������������������������������������������������������ǡ��������������ͳͷ�����������������������������
������Ǥ���
JARA-Conference with Polish Scientists ���ͳ͵Ǥ�����ͳͶǤ���������ʹͲͳͳǡ�����������������
�����������������
���������������������������������������ȋ�
�Ǧ���Ȍ���� ������� ���� ���� Ƿ����������� ��� ������� ���� 	����������������������������ǲǤ������������������������������������������������������������������������������������������������� ������� ������ �����Ǧ����������� ����� ʹͲͳͳȀʹͲͳʹ����������� ��� ���� ����������� ��� ���� �������� �����Ǥ� ������������� ���� ������������������������������������������������� ������������ ����������Ǥ� ���� ��� ���� ����������� ������� ����������� ���� ���� ��������� �������� ��� ���������������������������������������������������������������������ǡ� �� ��������� �������� ����� ����� ��� ��������� ����������������
���Ǥ�
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Computational Neuroscience implemented in Jülich  �����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������Ǥ���������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������Ǥ������������������������������ǡ����������������������������������������������������������������������� ���� ��� ��������� ��������� �����Ǥ� ���� ����Ǧ���������� ���� �������� ������� ��� ������ ��������������� ������������ ����� �� ����� ������Ǧ��� �������������� �������Ǥ����������� ��������� ������ ��� ������������ ���Ǧ���������������� ��������� ����� ���� ��������� ��� ���� ������Ǥ����� ������ ���� ����� ��������������� ���� ����������� ������������� ���� ��������� ��������Ǥ� ������������� ����������������� ��� ���� ��������� ��� ��������� ������������ �������������� ����������� ���� ���������Ǥ� ��� ������ ʹͲͳͳ����� ���������� ��� ������������� ���� ��������� ȋ���Ǧ͸Ȍǡ��������������� ���� �������� ������������� ������������������ ��� ���� 	����������������� 
ò����� ����� ���� ������� ǲ������������ ������������ǳ� ȋ
�ò�Ȍ� ����ǲ��������������������������ǳ� ȋ��������ȌǤ����� ���������� ��� �������� ������������ ����	��������������������������� 	������� ��� �����������ǡ� ��������� �������� ���� �������� ��������� ��� ���� ����� ������� ����������Ǥ� ������������������������������������������
ò��������������������������Ǥ��������������������������������������������������������������������������������Ǥ��������ǡ��������������������������������������������������������������������������������������������������������������Ǧ��������������Ǥ���
43. IFF Spring School: Scattering Methods for Condensed Matter Research  ���� ̶�		� �������������̶���������� �������� Ͷ͵��� ����� ������������� ͷǤǦͳ͸Ǥ� ������ʹͲͳʹǤ� ���� ������ ������� ������� ����������� ��� ���� ����������������� ���� ������������ ��������� ����̶����������� ������������ ����������������� ��������� Ǧ��������� ����������������������	�������������̶Ǥ������������ ��������������������������������������� ����Ǧ�������������������������������������������������������������������������������������������������ǡ���������������������ǡ������������������� ��������� ��������������������� ����������� �������Ǥ� ����������������������� �������� ������� ��������������������� ���� ������� �������������� ��� ���� ������ ����������� ������� ������� ����������� �������� ��������������������������������Ǥ������������������������������������ǡ�
���Ǧ����������������
ò������������������������������ ������ ������������� ����� ʹ͵Ͳ� ��������� ���� ������ ����������� ����� ���� ����� ���� ������ �� ����������������������Ǥ� ����� ����ǯ�� �		� ������� ������� ���� ���� ������ ��� �������� ����� ������������� ������ ����� ����� ����������������������Ǧ����ǡ��������ǡ�������Ǧ�����Ǥ��
15th Laboratory Course on Neutron Scattering  ���� ����������� ������� ��� �������� ��������������������� ��� 
ò����� ������� ���� ���������������� ȋ
���Ȍ� ��� ���� 
ò����� ������� ���� ���
������������������������������������ͷǤ�Ȃͳ͸Ǥ�����������ʹͲͳͳǤ���������������Ǧ�����������ǡ�ͷͶ� �������� ��������� ����� ͳ͸� ���������� ������������������� ����������� ����� ���� ������������������������������������������������ 
ò����Ǥ��������������� ����� ��� ���� ������������ ���������� ��������������������������������������������������������������������������������	��Ǧ��Ǥ������������������������������������ǡ������������������������������������������������������������������ͳͷͷ���������������������Ǥ��
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JARA-FIT Members  �����Ǥ���Ǥ��Ǥ������������ǡ�����������ò����������������������������������ǡ�������������ȋ�������������ʹͲͳʹȌ�����Ǥ���Ǥ���Ǥ�������ǡ�� �����������ò������������������������ǡ��� � � � ����Ǧ�����	��������������������������Ǧ���ȋ����������������Ȍǡ��������������� � � � �����������������ò������������ǡ�	�����������������
ò����������Ǥ���Ǥ��Ǥ������ǡ�� ��Ǥ��������������������������ǡ�����������������Ǥ���Ǥ��Ǥ���ò���ǡ�� �������
�ò���������������Ȃ��������Ǧ�����������������������ǡ�	�����������������
ò������ � � � ���������������������������������ǡ�	�����������������
ò���������Ǥ���Ǥ��Ǥ���ò����ǡ� ������
�ò���������������Ȃ��������������ǡ�	�����������������
ò�����
ò������������������������������������Ǥ���Ǥ��Ǥ��Ú���ǡ�� ���������������������������������������¡����ǡ����������������������������Ǥ���Ǥ��Ǥ��Ǥ�����������ǡ�����������ò��������������������ǡ�������������� � � � ������
�ò���������������Ȃ����������������������������ǡ�	�����������������
ò������� � � � ���������������������������������ǡ�	�����������������
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JARA-FIT Institutes  
 

Peter Grünberg Institut / Institut for Advanced Simulation – Quanten-Theorie der 
Materialien, Forschungszentrum Jülich �Ǥ���ò����������������� ���� ��������������� ������������������������� �����Ǧ������ �������� ��������� ���������� �������� �������������� ������������� ��� ������������������� ����������������� ��� ���� ��������� ��� ���� ��������Ǥ� ��� ���������������� ��� ���� ���������� ��� ���� ����������� ��� ����������� ����������� ���� �������������� �������� ȋ������������������� ������� ���� ������ǡ� ����Ǧ������� �����������ǡ� ������������� ����������ȌǤ� ��������� ��� ��� ������������������ ��� �������� ���������ǡ� ���������� ��� �������� ����������ǡ� ������ ����������� ��������������������ǡ� ������������ ����������ǡ� ��������ǡ� ������������������ ��� ���������������������� ��� ���������������������ǡ�����Ǧ���������Ǧ�����Ǧ����������������������������������������ǡ���������������������������������Ǧ���������Ǥ� �� ������� ��������� ������ ��� ����Ǧ������ ���������ǡ� ��������ǡ� ��������ǡ� �������� �����������Ǥ��������������� ���������� �������� ��������� ��� ������������ ��� ���������� �����Ǧ����������� �������� �������������������������ȋ������������������ǡ������������ȌǤ��
II. Physikalisches Institut (IIC), RWTH Aachen �Ǥ������������ ��������� ������ ��� ������� ��� �������� ������� ��������� ���Ǧ������ �������� �������� ��� ��������������������������� ���� �������� ����������������������Ǥ� ���� ������ �������� ������������ ���������� ������������������ ������� �������� ������ �������������� �����������Ǥ� �������� ����������� ���� ����Ǧ������ �������� ������������������������ �������� ��������ǡ����������Ǧ������������������������������ǡ� ����������ǡ����� ������Ǥ� �����������ǡ���������������������������������������������������������Ǧ�����������������������������������������������Ǧ��������������������������������������������������������Ǥ��
Lehrstuhl für Makromolekulare Materialien und Oberflächen, DWI an der RWTH 
Aachen �Ǥ��Ú��������������������������������������������������������������������������������������������Ǥ��������������������������� ��������� ���������� ����������� ��� ����� ������� ����������� �������� ��� �������� Ȁ� ����� ����������������� ������������ ����� ���� �������� ��� ������ ���� ������� ����������Ǥ� ������ ���� �������� ǲ�������� ��������������ǳ� ��� ���� ��� �� ������Ǧ����� �������� �������������� ��� ����� ���������ǡ� ����������� ������ǡ� �����ǡ����������ǡ� ��������ǡ� ���� ������������Ǥ� ������� ���������Ǧ��������ǡ� ������ ����������ǡ� ����� ��� ���� ������������� ��� ���� ������������ ���� ��������������� ��� ����� ���������� ����� �����������Ǧ��������� ��������� ��������������� ������ ���� ��������ǡ� �������������� ��������� ���� ��������ǡ� �������������� ���� �������ǡ� ��������������������ǡ�����������������������Ǥ�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������ǡ����������������������������������������Ǧ��������Ǥ��
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Peter Grünberg Institut/ Institut for Advanced Simulation – Theoretische 
Nanoelektronik, Forschungszentrum Jülich �Ǥ�����������ǡ����������������Ǥ���������ǡ��Ǥ�������������������������������������������������������Ǧ������������������������������������Ǥ������������������ǡ���������������������������������������������������������������������������������ǡ���������������������������������������Ǧ���������������������������������������ǡ����������������������������������Ǥ���������������������������������������� ��������� ������������� ����� ���������� ��� �����ǡ� ���� ��� �������� �����Ǧ����������� �����������Ǥ��
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Lehrstuhl für Festkörper- und Quantenchemie und Institut für Anorganische Chemie, 
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Peter Grünberg Institut – Mikrostrukturforschung, Forschungszentrum Jülich & 
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Institute of Neuroscience and Medicine (INM-6), Computational and Systems 
Neuroscience, Forschungszentrum Jülich  �Ǥ�
�ò�ǡ��Ǥ������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������Ǥ������������Ǧ͸���������������Ǧ�������������������������ǡ���������������Ǧ��������������������������������������������������Ǧ�����������������������������������������������������ǡ����� ���� ���� ����� ��������ǡ� �������� ����������� ������� ��� ������� ������ ��������� ��� ��������� ��������Ǥ������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������Ǥ� ���� ����������� ��������� ������������� ���� ����� ��������� �������������� ������������ ������������� ��� ������� ������� ���� �������������� ��������� ���� ���� ��������� ��� ���Ǧ͸� ���������� ��������������������������Ǥ��



JARA-FIT Annual Report 2011 
 

 19

Peter Grünberg Institut – Halbleiter-Nanoelektronik, Forschungszentrum Jülich �Ǥ�
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Institut für Theoretische Festkörperphysik, RWTH Aachen �Ǥ����������ǡ��Ǥ�����������ǡ��Ǥ��������ǡ��Ǥ��������������������������������������������������������Ǧ�������������������������������ǡ��������������������������������� ��������� �������� ����� ��������� ������������ �������� �������� ��� ��������������� ������������������ �������������������������������������������������������������Ǥ������������������������������������������������������������ �������ǡ� ������������ ����������ǡ� ��������� ����Ǧ������������ ���������������� ���� ������������������Ǧ����������������Ǥ������������������������������������������������������������������������������������� ������ ����������ǡ� ���� ����������� ���������������� �����ǡ� �������Ǧ����������� ������� ���� ������������������Ǥ��
II. Physikalisches Institut (IIB) – Röntgenstreuung und Phasenumwandlungen,  
RWTH Aachen �Ǥ�������������� ��������� ��� ��������� ��� ���� �������������� ��� ���������� ����������� ���� ������������ǡ� ����� ������ ����������������ǡ� �������Ǧ������ ��������������� ���� �������� ���������Ǥ� ��� ����������� ��������� ���� �������������������������������������������������������������Ǥ����������������������������������Ǧ���������������������������� ��������� ������������Ǥ� ��� ���� ����� ����������� ������ ���� ������������ ����������� ���� �Ǧ������������������������������͸Ǧ���������������������������������ȋ����ǡ��������Ȍǡ���������������������������������������������������������Ǥ����������������������������������Ǧ���������������ȋ����Ȍǡ������������������������������ȋ
�����������������������Ȍǡ�����������������������������������������������������Ǧ�����ȋ����ȌǤ��
Institut für Halbleitertechnik, RWTH Aachen 
Ǥ�������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������Ǧ����������������������������������������Ǥ���������������ǡ���� ����� ��� ���������������� ����������� �������� ������ ��� ��Ǧ� ���� ���Ǧ�� ���������� ��� ����� ��� ��� ������������������������������������������������������� ��������������� ��Ǧ������������������� ��������� �������������������������� ���������� ��� ���� ������ ������������ ��� ������� ����������� ��������Ǥ� ��� ��������ǡ� ���� ���������� ���������������������������������������������������������������Ǧ��������������������������������������������������Ǧ�����������������������������������������Ǥ��������������������������Ǧ������������Ǧ������������������������� ���� ������ ����� ����������� ��� ����� ��� ������������ ���� �������� ������ ��������� ���� ������� ����������� �������������������Ǥ�Ǥ������������������������������������������Ǥ���
Institut für Anorganische Chemie – Molekularer Magnetismus, RWTH Aachen & 
Peter Grünberg Institut – Elektronische Eigenschaften (Molekularer Magnetismus), 
Forschungszentrum Jülich �Ǥ��Ú����������� ���������� ���������� 
����� �������� ��� ���� ���������� ���� ������������ �������� ��� ��������� ��������������������������� ��������������� ���������� ���������Ǥ� ������ ��� ���� ����������� ����� ���� �������� ������������������ ��� ��������� ���������������� ��� ������� ���������� ������ǡ� ���� ������ ������������ ���������������������������������������������������������������������������������������������������������������������Ȁ��������� ��������� ����������� ����� ��� ������ �����������ǡ� ����������ǡ� ��� �������� ���������Ǥ� ��� ����������������������������������������������������������������������������������	���������������������ǡ�������������Ǧ�������� ���������� ��� ���������ǡ� ��� ����������� ���������� �������� ���������Ǧ��������� ��������� ���������� �����������������������ǡ�������Ǧ�����������������������������ǡ����ʹ����������Ǥ��



JARA-FIT Annual Report 2011 
 

20 

Lehrstuhl für Technologie Optischer Systeme, RWTH Aachen (RWTH-TOS) & 
Fraunhofer-Institut für Lasertechnik, Aachen  �Ǥ���������������� ������������ ���������� ȋ���ǡ� ͳǦͷͲ� ��ǡ� ��� ���� ��� ͳ͵Ǥͷ� ��Ȍ� �������� ���� �������ǡ� ����������� ������������������ ������������� �������� ��� ���� ��������������� �����������������������ǡ� ���� ����������������� ����������� ��������� ��� ������ �������� ���� �������� ����������� ȋ�Ǥ�Ǥ� ���� �����������ȌǤ� ���� ������ ���� ����������������� ��� ���� �������������� ��������ǡ� ������ �������������� ������� ���� �������� ������������ ��� ��������������Ǥ� 	������ ������������� ������ ����� �������� ����������� ��������� ��� �� �������� ��� ������� ����� �����������������������������������������������������������������������������Ǥ����������������������������������������������� ������ ������ ������������� �����������ǡ� ��������������� ���� �������� ��� �������� ���������� ��� ��Ǧ����������������������������������������Ǧ�������������������������ǡ����������������������������������������������������������������Ǧ�����������������������Ǥ��
Institut für Physikalische Chemie (IPC), RWTH Aachen �Ǥ������������ ���������ǯ�� ��������� ����������� ���� ������ ��� ���� ����������� ��� ���� ��������� ���������� ��� ������� ����� ���������������������������������������������������������������ǡ���������������������Ǥ��������
���Ǧ	�������������������� ���� ���������Ǥ� ȋͳȌ� ������ ���������ǣ� ���������� ��� ������� ����� ��� ���� ����ǡ� ������� ���� ������ �������������������������������������������������������������������������������������������������������ȋ����ȌǤ�ȋʹȌ� ����������� ���������ǣ� ���������� ���� ������� ���Ǧ��������������� ������� ���� ������������� �����������������������������������������ǡ������������ ������������ǡ� ��������������� ���������Ǥ� ���������Ȃ������ �������������������������������������������������������������������Ǥ��
GFE – Gemeinschaftslabor für Elektronenmikroskopie & 
Ernst Ruska-Centrum für Mikroskopie und Spektroskopie mit Elektronen 
Ǥ�������
	�� ��� �� �������� ��������� ��� ����� ������� ����������� ���� ���� �����Ǧ��Ǧ���Ǧ���� ���������� ��� ���� ������� �����������������������������������ǡ� ����������������������������ǡ�����������������������������ǡ� �������� ������������������������������������������������Ǥ�
	������������������������������������������������������������������������������������������������������ ��������������������Ǥ� ���������������� ����������������������ǡ�
	�����������������������������������������������������������������������������������������Ǥ����������������� 
	�� ��� ��Ǧ��������� ��� ���� ������ ������ ������� ���� ����������� ���� ������������� ����� ���������� �����������������������������������������������������������������������Ǥ��
Institut für Theorie der Statistischen Physik, RWTH Aachen �Ǥ�������������ȋ�������������ʹͲͳʹȌǡ��Ǥ������ǡ��Ǥ����������ǡ�
Ǥ���������Ú����ǡ��Ǥ��������������� �������� ��� ���� ���������� ���� ������������� ���� ��������� ���� ���������� ����������� ��� ���Ǧ���������������������������� ���������������������������������� ����������Ǥ�������������� ����������� �����������������������Ǧ��������������������������������������������������������������������������ȋ����������������������������������������������������������������Ȍ������������������������������������������������������������������������������������������������������������ǡ���������������ȋ�Ǥ�Ǥ�����������������Ȍǡ����������������������Ǥ��
Lehrstuhl I für Mathematik, RWTH Aachen ��Ǥ������������� ��������� ��� ���� ������ ��� ������������ �� ���� �� ������ ��� ���������� �������� ������������� ���������� �����������������������������������������������Ǥ�������������������������������������������������������������������������� ���� ������������ �������� ���������� �������������������� ���� 
�������Ǧ������� ������Ǥ� ������ ����������� ����������� ��������������� ��������ǡ� ���� ���� ��� ��� �������� ���������������� ��������� ��� ���������� ��� ������������� ��������� ���ǡ� ��� ��������ǡ� ��� ��������� �������� ������ǡ� ������ ��������� ��� ������� ��� ����������� �����������Ǥ��
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Institut für Werkstoffe der Elektrotechnik 1 – Mikrostrukturintegration, RWTH Aachen �Ǥ����������� ���������ǯ�� ��������� ����������� ���� �������� ��� ���� ������������ ��� ������ �������� ���� �������� ���� ����Ǧ�������� ������������Ǥ� ��� ����������� ���������� �����������Ǧ������ �������� ���� ���������� ������������ ������������������ ��������� ����� ������� ������������Ǥ� ���� ������Ǧ�������� ���� ������������ ���� ������� ��� ��������������� ������ ���������� �������Ǥ� 	��� ����� �������� ������������� ���� ������ ��� ��������� �������� ������������� ���������������������������������������������������ǡ������������������������������������������������������������������ ������ǡ� ������ ����������� ���� ������� ����� �����������ǡ� ���� ��� ������ ������ ���� ������� �������� ����������������������������������Ǥ����ͷͲͲ��ʹ����������������Ǧ����Ǧǡ���������Ǧǡ���������������������������������������������������Ǧ���ǦͻͲͲͳǣʹͲͲͲ�������������Ǥ��
II. Physikalisches Institut (IIB) – Rastersondenmethoden, RWTH Aachen �Ǥ������������������������������������������������������������������������������������������������������������������ͲǤ͵�������������������������������������ͳͶ����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������Ǥ��������ǡ�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������ͲǤͳ����ǡ�������������������������������������������������������������������������������Ǥ��������������������������������������������������������������ǡ����������������������������Ǧ�Ǧ���������ǡ����������������������������������������ǡ�����������������������ǡ���������������������ǡ���������������������������Ǥ��
Chair of Electrical Engineering and Computer Sciences, RWTH Aachen �Ǥ���������� ��������� ������ ��� �������� ��� ����������� �������������Ǧ������ �������������� ����������� ���� ����Ǧ����������� �������� ������� ����������ǡ� �������� ��������ǡ� ���� ������� �������������ǡ� ����� �� ������ ��� ������Ǧ������������������Ǥ����������������� �������������� ��� �������������������������Ǧ����������ǡ����������Ǧ����������������������� ������ ��� ����Ǧ����������� ������� ��������Ǥ� ��������� ��� ������� ��� ���� ������ ��� ������������ ���������Ǧ���������������Ǥ��
Peter Grünberg Institut / Institute of Complex Systems – Bioelektronik, 
Forschungszentrum Jülich �Ǥ�������¡���������� ��������� ����� ���� ���� ������������ ��� �����Ǧ� ���� ���������������� ��� ������ ���� ����� ��������Ǥ� ��������������������������������������������ǣ���������������������������������������������������������Ǥ������������������������ �������������� ��� ���� ������������� �������� ����������� �������� ���� ����������� ����������� ���� ���������������� ��� ���� ������������ǡ� ���������� ��� ���� ��������� ��� ���� ���������������� ��� ������������������ ��������������������ǡ��������������������������������������������������������������Ǧ��������������Ǥ�����ǡ�����������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������Ǥ��
Institute of Crystallography, RWTH Aachen 
Ǥ���������� ���������̵����������������������������������������������ǡ��������������������������������������������Ǥ�������������������������������������������������������������������Ǧ����������������������������������������������������������������������Ǧ����������Ǧ����������������Ǥ������������������������������������������������������������������ �������� �Ǧ���� ��� ����� ��� �������� ������������ �������� ȋ����������� ��� 	��Ǧ��Ȁ
�������Ȍ� ����� ���������������������������ǡ������������������������������������������������������ǡ��������������������������������������� ���� ���������� ��������Ǥ� ������ �������������� ��������� �������� ���� ���������������� ȋ����������������Ȍǡ� ����������� ȋ�͹Ͳ� ����� ��������� �������Ȍǡ� ����Ǧ�����Ǧ���������� ȋ���������� ���� ��������Ȍ� ������������Ǧ������������������Ǥ��
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II. Physikalisches Institut (IIA), RWTH Aachen ��Ǥ����¡�����(interim)����������������������������� ����������� �Ȍ��������������Ǧ���������������������ǡ� ��Ȍ� ǲ����Ǧ������������������������ǳ� ���� �������������� ���������� ��� ��������� ��������������ǡ� ���� ��� ���Ȍ� �������������� ��� �������������������������Ǥ������������������������������������������������������Ȍ���������������Ǧ������������������������� ���Ǧ�������� ��� ���Ǧ����������� ����� ���� �������������� ���� ��������� ����� ��������� ��� ��������������ǡ� ��Ȍ�����������������������������������������������Ǧ��������������������������������������������������������������������� ���� ���Ȍ� ������������� ��������������� ��� ��������Ǧ������� �����ǦȀ������������������ ����������� ������������������ �������� ��� ��������� �����������Ǥ� Ǧ� ������ ���Ǧ�������� �������� ���� �������� ��� ���Ǧ�� ����Ǧ����������ǡ��������Ǧ������������������������������������������Ǧ�����Ǧ������������������������Ǥ����������������������� ��� ��� ������� ���� ������� �����Ǧ���������� ��������� ����� �������ǡ� �������� ���������������� ��� ��������� ������������������ǡ���������������������������������������������������������������Ǥ��
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Strained Silicon Nanowire Array and 
Si/SiGe Heterostructure Tunneling 
Field-Effect Transistors 

S. Richter1, M. Schmidt1, L. Knoll1, S. Lenk1, J.-M. Hartmann2, A. Schäfer1, R. Luptak1, 
K. K. Bourdelle3, Q. T. Zhao1, S. Mantl1 ͳ������
�ò����������������ͻ�ȋ�
��ͻǦ��Ȍǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����ʹ���Ǧ����ǡ��������ǡ�ͳ͹����������������ǡ�͵ͺͲͷͶ�
�������ǡ�	������͵������ǡ������������������������	��������ǡ�͵ͺͳͻͲ�������ǡ�	�������
TFETs with strained Si nanowire channels and 
HfO2/TiN gate stacks were fabricated and 
analyzed. Inverse subthreshold slopes down to 
76 mV/dec were observed. Temperature 
dependence of the subthreshold slope was 
investigated and compared to MOSFET 
devices. In addition, heterostructure TFETs 
with SiGe source and Si channel/drain were 
fabricated with a stepped gate structure. These 
devices exhibit S = 65 mV/dec with an applied 
back gate voltage and decreased ambipolar 
behavior. ���������� �����Ǧ������� ������������ ȋ�	���Ȍ� ���������������������� ��� ��������� ���� ���������� ����������������� ��� ������������� ���	���� ��� ͸Ͳ��Ȁ���Ǥ�������������� �� ������ ���������� ������ ����������������� ������ ��� ������ ������� �������� ��� �������������������� ���� ����� ������ ���� ������ �����������Ǥ� ����	��� �������� ���������� �������������� �������� ����������� ��� ������ ��� ��������� ���� ����Ǧ��Ǧ����������������������Ǥ������������������������������������	��Ǥ�ͳ�ȋ�Ȍǡ�����������������	�����������������������

FIG. 1: (a) Scanning electron micrograph of nanowire array
with a 100 nm gate length TiN metal gate. (b) Cross
sectional transmission electron micrograph of a single
nanowire with HfO2/TiN gate stack.���������������������������������������ʹ�����ǦɈ����������������� ��� ����������������� �� ���������� ����ǡ� ���������������������Ǧ���������������������	��Ǥ�ͳ�ȋ�ȌǤ����� ������������� ����������� ��� ��������� �������� �������������ȋ����Ȍ���������������������������������������ȏͳȐǤ�������������� ���� ���������������������� ������������ ����� ���� �Ǧ������ ������� ���� ���� �Ǧ������ ������������Ǥ�	��Ǥ�ʹ������������������������������������������Ǧ�������� �	��� ����� ͳͲͲ���� ����� ������Ǥ� ���� �Ǧ����������������Ǧ���������������������������������������������������������������������Ǧ�������������������������������������������������������������ǡ������������Ǧ������������� ���������������������Ǥ����� ������������������������� �������� ������ ������� ����� ���

͹͸���Ȁ����������������������������ͻ͹���Ȁ�����������������������������������������������α�ǦͲǤ͵��Ǥ������

�
FIG. 2: Transfer characteristic of a strained Si nanowire
array TFET with 100 nm gate length. The inset shows both,
drain current ID and gate leakage current IG vs. gate voltage
VG.������� ��� 	��Ǥ� ʹ� ������ ���� ����� �������� �������� �
��������������������������������������������������������ǡ� �������� ����� ���� ����� ��������� ������� ���� ������������������� �������� �������Ǥ� 	��Ǥ� ͵� ������������ ���������������� ����������� ��� ���� ���������������������������������ͳͲͲ�������͵ͷͲ��Ǥ������������

�
FIG. 3: Transfer characteristic of nanowire array TFET
measured between 100 K and 350 K. The inset shows the
measured temperature dependence of S for the TFET and the
linear S(T) for a MOSFET.�
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�������� ���� �������� ������������� ������ ��������������������������������Ǥ���������������������������������������������������������������������ȋ�Ȍ����� �����	��� ���� ������� ��� ������� ������������ �����������������������	��Ǥ�

FIG. 4: Comparison of the simulated band structure of an all
Si TFET (left) and Si0.5Ge0.5/Si heterostructure TFET (right).
The energy regions where BTBT may occur is colored.����� ����� ���������� ��� �	��� �������� ���� ������������� ���� ����Ǧ��Ǧ����� ���������� ȋ����Ȍ� ������������������������������ȏʹȐǤ�

FIG. 5: Scheme of a step like SiGe/Si heterostructure TFET.�	��Ǥ�Ͷ����������������������Ǧ�Ǧ��������������������������Ǧ��� �	��� ȋ����Ȍ� ���� �� �	�������� ��ͲǤͷ
�ͲǤͷ� ����������� ��� �������Ȁ������ ȋ�����Ȍ� ����� ��� �������� ��������������gs�α�ͲǤͷ����������������������ds α�ͲǤͳ��Ǥ������������ ������ ������ ����Ǧ��Ǧ����� ���������� �������������������������������
�Ȁ��������������������������� ���������� ��������� ��� ���������Ǥ� ������������������ ��������� ����� ���� ����� �������� ���������� ������� ��� �� �	��� ����� ��1 x
�x� ������ǡ� ���� ���������������������Eg����������������������������m*���� ��1 x
�xǡ� ����� ����������� 
�� �������������� x. A���������� ������� ��� ����� �� ���������������� �������������Ǧ��
��������ǡ���������������������������������Ǧ�������������������������������	��Ǥ�ͷǤ����������������	����������������������ͳʹ������ͲǤͷ
�ͲǤͷ�������ǡ����������������������������Ǧ��������������������ȋʹͲ������ȀͳͶͷ���� ������� �����Ȍ� ��� ͷͷͲ�ι�� ��� ����������������� ��������� ������ ����������� ȋ��Ǧ���ȌǤ� ������ͲǤͷ
�ͲǤͷ�������������Ǧ�������������������������������� ������ ��������� ��� �� ������������ ��������������������������������NA�α�ʹέͳͲʹͲ���Ǧ͵��������������Ǥ���� ���� ������������� ������� ����� ͳͲ���� ��� ��� ����������� �����Ǧ����� ���������� ��� ���� ��
�Ǥ� ��������������� ����� ���� ��� ���� ����� ����������� �����������ǡ������������������������������
�������������������� ��� ������� ���������� ���� �������Ǥ� ���� �������������� �������� ��� ����������� �ʹ��Ͷ� ���� ���ǡ������������� ��������� ��� ���������� ʹǤ͸���� ���ʹ�������� ������ ����������� ȋ���Ȍ� ���� ̱ͺͲ���� ����������� ������ ����������� ȋ���ȌǤ� ���� ����� ����

���������� ��� ��������� �������� ������������ ������������� ������������ȋ���ȌǤ���������� ������������������ʹͷ�ρ�Ǥ����������� ��������� ���������������͵�������Ϊ�������������������ͳέͳͲͳͷ���ǦʹǤ��������������������������������������������������������͸ͷͲ�ι������ͳ����ǡ���� �������� ����
�� ��������������� ����� ���� ���� �����ǡ������� ������ ����� ��������� ���� ����������������������Ǥ� ������ ������������ ��� ���� ���������� ���������Ǧ��������� ��������� ������ ����������� ȋ��Ǧ���Ȍ�������ʹǡ�����������������������������������Ȁ��Ǥ�	������������������������������������������������ǡ����������������������ȋ	
�Ȍ��������������������ͶͷͲ�ι������ͳͲ������������ʹǣ�ʹ� ����������ǡ� ������������ ������������������Ȁ����Ȁ���ʹ���������������Ǥ�

FIG. 6: Transfer characteristics of a SiGe source/Si
channel/Si drain heterostructure TFET for applied
Vds = 0.5 V and Vbg = 12 V.�	������������������������������ǡ� ��������������������������� ����� V���α�Ͳ� ��� ͳǤͷ��Ǥ� ���� �������� ������� �����Ǧ���������� ������ ������ ��� S�α�͹ͷ���Ȁ���ǡ� ������������ ��� ��������� ��� ͸ͷ���Ȁ���� ��� ��������� ����������� �������� ��� V���α�Ǧͳʹ��Ǥ� 	���� �Ǧ�������������������������̱ͳ�����������������Ǥ������������������������������������������S�����I��ȀI��������������������������������������������������������������������� ��� ������ ���������������Ǥ� �� ������������������ ��������ǡ� ��������� ��� ���� ��Ǧ����� ������������ǡ� �������������� �� ����� �������������� �������ǡ���������� ��� ���� ��� �� ����Ǧk� ����� �����ǡ� ������������������� ����������������������Ǥ��������ǡ� ���������������������������������������������������Ǧ�������Ǥ����������ǡ� ���� �Ȁ�� ����������� ����� ��� �������� ���������������Ǥ��������������� ������������������������� ����	�͹�������������������������Ǥ�� ȏͳȐ��Ǥ��������ǡ��Ǥ��������ǡ��Ǥ������������ǡ��Ǥ�������ǡ���Ǥ��Ǥ� ���������ǡ� �Ǥ� �Ǥ� ����ǡ� �Ǥ� �����ǡ� ���ǦʹͲͳʹǦͲʹǦͲʹͶͺǡ�������������ȋʹͲͳʹȌǤ�ȏʹȐ��Ǥ� �������ǡ� �Ǥ� �����ǡ� �Ǥ� �������ǡ� �Ǥ� ���¡���ǡ� 
ǤǦ�Ǥ���������ǡ� �Ǥ� �Ǥ� ����ǡ� �Ǥ������Ǣ� ������������ ��� ����ͳ͵��� �������������� ����������� ��� ��������������������������������ʹͲͳʹǡ��Ǥʹ͵͹ǦʹͶͲ�ȋʹͲͳʹȌǤ�
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Ultrathin Epitaxial Ni-Silicide Contacts 
on SiGe: Structural and Electrical 
Investigations 

Qing-Tai Zhao1, Lars Knoll1, Bo Zhang1,2, Dan Buca1, Jean-Michel Hartmann3, Siegfried 
Mantl1 ͳ�������
�ò��������������Ǧͻǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����ʹ�������������������������������������������������������������ǡ����ǡ���������ǡ�������͵����Ǧ����ǡ��������ǡ�ͳ͹�����������������	Ǧ͵ͺͲͷͶ�
�������ǡ�	������
 
Epitaxial NiSiGe layers on (100) SiGe were 
achieved by employing an Al interlayer for the 
thermal reaction of Ni with SiGe. Interestingly, 
the Al interlayer mediates the epitaxial growth, 
hard to obtain otherwise. The incorporation of 
some Al into the NiSiGe layer increases the 
transition temperature from the Ni-rich 
germano-silicide phase to the mono-germano-
silicide phase. The formed epitaxial NiSi0.7Ge0.3 
shows an orthorhombic structure with a (101) 
base plane rotated by 45° with respect to the 
(100) Si0.7Ge0.3 substrate with an atomically 
sharp interface  ��� ���� ����������������������������� ���������ǡ� �������������� ����� ��
�� ���� ����� �������������� ������������� ����� ���������� ���� ���� �������� ������������������Ȁ������ȋ�Ȁ�Ȍ���������������������Ǥ�������������� ���� �������������� ����������� �������� ������������������� ȋ����Ȍ� ���� ���� ͳͺ��� ���������������ǡ� ������������� ������ ����������������������������ͳʹ���� ���� ���� ��������� �������� ������������ ��� ������������� �Ȁ�� ������� ��� �������� ����� ͺέͳͲǦͺ� ��ʹǤ���������� ������������ ����������� ��� �������������� �������������� ������ �Ȁ�� ����������Ǥ� ���� ��������� ��������������������������������������������ͺͲ�Ψ���������������Ȁ�� ������� ����������� ��� ͳͺ���� ����ǡ� ���������� ���������� �����������Ǥ� ����� �������� ���Ǧ����ʹ� ��������������� ����� ������������� ���� ���� ������� ��� ���������� ����� �������� ����� ���������� ��� ���� ������ ��� ͳ� ���͵���� ȏͳǡ� ʹȐǤ� ��� ���� �������� ȋ��ǡ��ǡ
�Ȍ� �������ǡ� ���������� ���������������������������� �������������������� ����� �������� ��� ��������� ��� ���� �����������������������������������Ǥ�����������������������
�������������� ����� ����� ��������� ������ ����Ǧ������������ ����������� ȏ͵ǡ� ͶȐǤ� ���� ����������� ���������������������������������ȋǦͶͷ��
���ΫͳȌ�������
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��� ������ ����� ������� ��� ������������������ǡ������������������������������������������� ������� ��� �� ������������� ��� ���� 
����� ������������ ���� ���� ���������� ��� ����������������������� ������� ������ǡ� ����� ����� ȏ͸ȐǤ� ���� ����������������� ��� �������� ���������� ����� ���� ����������� ���ǲ���������ǳ� ���������� �������� ����������ǣ� ����������������������������ͳǦ�
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����������Ǥ���
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�� ��� ��
�Ǥ� �������� ��������� ��� ������� ������������� ����
�� ������Ǥ� ������ ����������� ��������������� ����������� ����� ��� ���������Ǥ� ����ǡ� �������� �� ������� ��� ����� ������� ������������ ����
��������������
�ȋͳͲͲȌ������͵Ͳ��Ψ�
�Ǥ������������ ������� ������������ ������Ǧ�������� ��ͲǤ͹
�ͲǤ͵��������������� ������������� ������ͺͲͲ��������������������������
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�ͲǤ͵Ǥ�	��� ����������ǡ� ���� ��� ������ ���� ����� ������������������� ��� ��ͲǤ͹
�ͲǤ͵� ����������� �������� ��Ǥ� � ���������Ǧ������ ���������� �������� ��� ��� ��Ȁ��� ������ͲǤ͹
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FIG. 1: Thermal stability of Ni germanosilicides formed on
SiGe with pure Ni and with 3nm Al interlayer.�	��Ǥͳ���������������������������ǡ����������������������������� ���������� ��� ��� �������Ǧ��������� �������������� ��� ��ͲǤ͹
�ͲǤ͵� ����������Ǥ� 	��� ���� ��Ȁ��
��������ǡ� ���� ������ ����������� ��������� �� ������������������ͶͲͲι�ǡ�����������������������Ǧ�������Ǧ��������� ȋ����ͲǤ͹
�ͲǤ͵Ȍ� ������ ���������Ǥ� ���� ����
��������� ����� ����������� ��� ���� �������������ȋ�������� ���� ������ ��� ����� ������ ������ȌǤ� ���� �������������� ����������� ������������ ����� ���������������� ���������� ������ ͸ͲͲι�Ǥ� ������������������������
������������������ͶͲͲι�ǡ������



JARA-FIT Annual Report 2011 
 

30 

�������������������������������������ͲǤ͹
�ͲǤ͵������������������������	��Ǥʹ�ȋ�ȌǤ�

Fig.2 XTEM image of (a) NiSiGe formed at 400°C; (b)
Ni(Al)SiGe formed at 700°C; (c) high resolution TEM image
of sample (b) indicating an epitaxial Ni(Al)SiGe layer with an
atomically flat interface to SiGe.�	��� ���� ��Ȁ��Ȁ��
�� ������ǡ� ���� ������ ������������������������������������������������������������������ ͵ͲͲι�� ��� ͷͲͲι�� ���� ��� ���� ���������� ��� �� ���������������Ǧ���������������ȋ��ʹ������
��ȌǤ���������������������� ���������� ��������� ��� ���� ������ ��� ������Ȁ��
��������������������������͸ͲͲι����������������������� ��� ��� ͹ͲͲι�Ǥ� ��� ����� ������������ �� ������������� ������� ������������ �������Ǧ��������� ��������������������������ʹͶ��������������ȋ	��Ǥʹ�ȋ�ȌȌǤ���������� ����������� ���� ������ ��� 	��Ǥʹ� ȋ�Ȍ� ������� �������������� ����� ������������ ��ʹ������
��Ȁ� ��ͲǤ͹
�ͲǤ͵����������Ǥ� ���� ����� ������������� ����� ���� ������������������ ������������ ��� ����ͲǤ͹
�ͲǤ͵ǡ� ����������������� 
�� �������������� ����� ���� �������� ��������Ǥ������������� ���� ������ ����������� ���� ���� ������������������������������������ �����ǡ���������������������������̱ʹʹ�ρπǦ���������������ǡ������� ����������� ��� �������������������������������������Ǧ�������Ǧ��������Ǥ�

Fig.3 XRD results for NiSiGe layers formed with Ni/Al at
600°C and 700°C. The NiSiGe layer has a (101) based plane.���� ���� �������� ���� ��ȋ��Ȍ��
�� ������� ������� ���͸ͲͲι�� ���� ͹ͲͲι�ǡ� ������������ǡ� ���� ������ ��� 	��ǤͶǤ�	��� ���� ͸ͲͲι�� ������� ���� ���� ��������� �����ǡ� ������������ ��� ���� ������ �������������� ��� ���� ��
�����������ǡ� ���� ������ ������ ��� Ͷ͸Ǥ͸ι� ���� ͹ʹǤͻιǡ� �������� ���� ��������������� ���ͷ͹ǤͳιǤ����������� ���Ͷ͸Ǥ͸ι����� ͹ʹǤͻι� ����������� ��� ����
�� ȋʹͲʹȌ� ���� ȋ͵Ͳ͵Ȍ�������ǡ�������������ǡ���������������������������������ͷ͹Ǥͳι� ��� ����������� ��� ���� ����
�� ȋͲʹͲȌ� ����������Ǥ��������������������������������������������������ȓͳͲͲȔ���������� ������Ǥ� 	��� ���� ��� �������Ǧ��������� ������
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�
Fig.4 EDX profiles measured with STM for Ni(Al)Si0.7Ge0.3
formed with Ni/Al at 700°C����� ������� ��� 	��ǤʹǤ� ���� ��������� �����������������������������������������������������Ǧ��������������� ���� �� ������������ ȋͳͲͳȌ� ����� �����Ǥ� ����������������� ��� ���� ��������� ������������ ��� ������ȋ��Ȍ��
�� �������� ������ ������� ����������� �Ǧ����������������� ȋ���Ȍ� ������������ ��� ����Ǧ����ȋ����Ȍ��������������������������������������������������� ���� �������ǡ� ������ ��� ��������� ����������������������� ���� ��� ���� �������Ǧ��������� �������� ������
�� ���������� ȋ	��ǤͶȌǤ������ �� ����� ������ ������� ������ ������ ��� ������������ ���������� ��� ���� �������Ǧ��������� �����Ǥ� ���� �������� ��� ���� 
�� �������������������������������ǡ� ������������������������������Ǥ� ��� ��� ����� ���������� ��� ����� ����
�� ������������������������
�� ��������������������������� �����Ǥ����������ǡ������������������������������������������������� ���������� ������Ǥ� ��� ������� ����� ���� �������������� ������� ���� ���������� �������� ��������������������������ǣ�ȋ�Ȍ������������������������������ǡ�ȋ��Ȍ� ��������� ���� ���������� ��� ��� ����� ��
�� ���� ȋ���Ȍ���������� ���� �������� ���������� ���� ���� �������������������������
��ȏ͹ȐǤ�������������������������������������� ���������� ��� ��� ����� ��
�ǡ� �������� ��� ��������������������������������������������������������
������������ ��� ��������� ���� 
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�� ����� ��� ��� ����������� ��� ������ ���� ���������������������Ǥ� 	������� ��������������� ���� ������� ����������� �������� ���� �������� ���������� ��� ����
�� �����
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Epitaxy and Structural Characterization 
of 270 nm thick Quaternary AlInGaN 
films grown on GaN by MOVPE 

B. Reuters1, B. Holländer2, A. Wille1, M. Heuken1,3, H. Kalisch1, A. Vescan1 

ͳ����������������������ǡ�
��������������������ǡ�������������������ʹͶǡ�ͷʹͲ͹Ͷ��������ʹ������
�ò��������������Ǧͻ�ȋ�
�ͻǦ��Ȍǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����͵����������ǡ����������Ǥ�ͻͺǡ�ͷʹͳ͵Ͷ��������������
Quaternary AlInGaN recently broke into the 
focus of GaN-based electronic device research 
as an alternative to ternary AlGaN and AlInN 
barrier layers. In contrast to ternary 
compounds, the quaternary approach 
establish a further degree of freedom in device 
design. In detail, it is possible to separately 
adjust several parameter, such as the bandgap 
and the lattice constant [1, 2]. This offers a 
wide application range, i.e. lattice-matched or 
bandgap-matched growth with varying internal 
total polarization in the AlInGaN layer [3, 4]. By 
reducing the polarization difference of AlInGaN 
and the underlying GaN buffer layer, 
enhancement-mode HFET operation can be 
realized with competitive performance to 
depletion-mode HFET [5, 6].  ���� ��������������������� ���������� ��� �� ʹǦ����� �Ǧ������ ��������� ���������� ��� ��� �������� �����������������������������������ȋ�����Ȍ����������������������� ����������� ������������������ ȋ����Ȍǡ����������������� ȋ����Ȍ� ���� �����������������ȋ��
�ȌǤ� ����� ��� ������������ �� ������ ȋʹ͹Ͳ� ��Ȍ�����
��� ����� ��� �� ������ �����ǡ� ������ ��� 	������ ͳǤ�����
���������������������������������������������������ͲǤ͵�ρ������������ ������������ʹǤͲ�ρ��������
��������Ǥ� ������� ������� ������ǡ� ���� ����������� ����� ������������ ��� ������ ͹� ��� ��� �������ǡ� ���� ��� ��������������� ���������������� ���� ���� ��� ������������������������� ��� ���� �������Ǥ� ���� ������� ���� ��������� ������ �ʹǡ� ������� ����
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FIG. 1: Epitaxial grown layer stack of the investigated
sample.
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FIG. 3: HRXRD 2 scan and the fit of the measurement
with an increasing In content from interface to surface.���� ����
��� ������ ������ �������� �����ǡ� �������������Ǥ� �� ����������� ������� ���� �����Ǧ������ ����������� �������� ����� ����������� ��� �������� ����� ��������
��Ȁ
���������������������������ǡ������������������ ���ǡ� ��� ����� ����������� ����� ���� ������ �����ȋ	������͵ǡ� ���������������ȌǤ������������� ������������������� ��� ���� ����Ǧ���������� ������� ����� �� ���� ����������� ��� ͸ΨǤ������ �������� ������ǡ� ���� ��� ������������������ ��� ͻΨǡ� ������ ������� ���� ����
��� ����� ����������� ������� ���� ��� ���� ��������� ��� ���� ���������������� ��������� �� ���� �� �������� �������� ������������ȋ�Ǧ���������Ȍ� ���� ��� �������� ��Ǧ������ ������Ǥ� ��������������������� ������� ������� ���� ��� ���� ����������������������������������
�������
��ǡ����������������������������������������������������� ��������������
�������������������Ǧ������������������������������Ǥ���� 	������ Ͷǡ� ���� ����������� �������� ��� �������� ��������� �������� ��������� �Ǥ� ���� ���� ����� ��������� ���������������� ��� ���� �����������������
��� �����Ǥ� �����������������������������Ǧ������������������������������� ���� �������� ���� �������Ǧ�������� ����� ���
��ǡ������������������� ��� �������� ������Ǥ� ���� ��������� ��� ������������ ����������� ���� �������Ǧ�������� ����ǡ� ����������������� ����� ��ǡ� ������ ���������� ���� ������������������Ǥ���������������������
�������������������������� ��� ��������� ���� ������������ ������� ������Ǥ�

�������������������������������������������������������������������Ǥ����������������������������������������������ʹ͹Ͳ��������������
���������������������������������Ǥ��������� ������ �������� ���� ����� ����������� �������������� �� ������� �����Ǧ��������� �����������������������ǡ� ��� ���� �������� ���� ��������Ǥ� ����������� ��������������� ����
��� ������ǡ� ��� ��� ���������� ����������� ��� ����������� ������� ������������ ��� ���������������� ������� ������ ��� ������ ������������������������������Ǥ�

3.1 3.2 3.3 3.4 3.5 3.6

1

2

3

4

5

6

1

2

3

4

5

6

bAlInN = A / (1+B*xIn
2)

E
g
a

p
 [e

V
]

Lattice constant a [10-10 m]

Tensile
strain

Compressive
strain

Lattice-
matched bInGaN = 1.65 eV

bAlGaN = 0.9 eV

InN

GaN

AlN

FIG. 4: Bandgap Egap vs. lattice constant a diagram for group
III nitrides. The blue curves illustrate the bandgap bowing of
ternary alloys. Escpecially for AlInN, the bowing parameter
bAlInGaN might be In dependent. The green line indicates the
lattice matched growth, the black arrows the same bandgap
as GaN, which is typically used as buffer layer. A smaller
(larger) lattice constant induces in plane tensile
(compressive) strain. The red dots indicate the determined
composition at the bottom and the surface of AlInGaN.���� �������� ����� ����� ��� �������� ������� ��� �� ��������������� ������ ��� ��� ����
��� ����Ǥ� ���������������������� ��� ������� ��� ��� ����������� ��� ���������� ��������������������������������Ǧ��������������Ǥ������ ����� ���� ���������� ��� ���������	����������������������ȋ�	
Ȍ�����
���Ǧ	��Ǥ�� ȏͳȐ��Ǥ� ���ǡ� ǲ
������ ���� ����������������� ��� ����Ǧ������������������� ����
��� ���������� ��� ��������ǳǡ� 
Ǥ� �����Ǥ�
������ʹͷͻǡ�ʹͶͷ�ȋʹͲͲ͵ȌǤ�ȏʹȐ��Ǥ� ���������ǡ� ǲ����������� ���� �������� ����������� �����
����Ȁ
���
�������������ǳǡ� 
��Ǥ� 
Ǥ�����Ǥ� ����Ǥ� Ͷʹǡ�ʹ͵ͲͲ�ȋʹͲͲ͵ȌǤ�ȏ͵Ȑ��Ǥ����������ǡ�ǲ������������������������
��Ȁ
����	������������� ��������� ����������ǳǡ� ��������Ǥ� ���Ǥ� �������Ǥ�ʹͷǡ�Ͳ͹ͷͲͳ͵�ȋʹͲͳͲȌǤ�ȏͶȐ��Ǥ���������ǡ�ǲ�����������������������������ȋ��Ȍ
��Ȁ
���������Ǧ����������������������������ǳǡ�
Ǥ�����Ǥǣ��������Ǥ��������ͳͶǡ�͵͵ͻͻ�ȋʹͲͲʹȌǤ�ȏͷȐ��Ǥ� ���������ǡ� ǲ������������Ǧ�������� ���������������
��Ȁ
��� �	��� ���� ����	��� �������ǳǡ� ��������Ǥ����Ǥ��������Ǥ�ʹ͹�ȋʹͲͳʹȌ�ͲͷͷͲͳʹǤ�ȏ͸Ȑ��Ǥ� ����ǡ� ǲ	����� ������������Ǧ����������� ���������������������������
����������������������Ǧ���������	��ǳǡ���������Ǥ����Ǥ��������Ǥ�ʹ͹�ȋʹͲͳʹȌ�ͲͷͷͲͲͶǤ�ȏ͹Ȑ��Ǥ�����¡����ǡ�����Ǥ� �������Ǥ�������������Ǥ����Ǥǡ�����Ǥ���ͳ͸ͳǦͳ͸͵�ȋʹͲͲͲȌ�ʹʹ͹Ǧʹ͵Ͳ�



JARA-FIT Annual Report 2011 
 

 33

Advances towards future III-nitride 
based THz OEICs in the UV range 

M. Mikulics1, H. Hardtdegen1, A. Winden1, R. Adam1, D. Gregušová2, P. Kordoš2,          
M. Marso3, R. Sobolewski4, H. Lüth1, D. Grützmacher1 

ͳ�������
�ò����������������ͻǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����ʹ��������������������������ǡ�ͺͶͳͲͳ�����������ǡ����������͵����������±��������������ǡ�ͳ͵ͷͻ������������Ͷ������������������������ǡ�������������ͳͶ͸ʹ͹ǦͲʹ͵ͳǡ�����
A group III-nitride based MSM photodetector 
integrated with a MESFET in an OEIC circuit is 
presented exhibiting an exceptionally high 3 
dB-bandwidth of 410 GHz. Advances towards 
circuit improvement by the future 
implementation of a gate recessed AlGaN/GaN 
HEMT device are reported. µ-PL is used 
directly on the processed device to optimize 
processing with respect to processing related 
strain and damage effects. It is demonstrated 
that µ-PL allows insight into device and 
material optimization which are the strategic 
key to improved future III-nitride based UV-
optoelectronic integrated circuits (OEIC) 
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FIG. 1: (a) OEIC circuit containing an MSM PD integrated with MESFET in a CPS line layout fabricated on GaN/AlN/SiC The
meander structure that biases the gate acts as an inductor to block the high frequency signal from the PD. (b) Time resolved
photoresponse transients of just the MSM PD and the amplified signal at the drain side of the MESFET. (c) Optoelectronic
frequency response of the MSM PD (bottom trace) and of our entire OEIC (top trace). (Fast Fourier transform of the time domain
measurements of (b)).
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FIG. 2: (a) Photoluminescence spectra of three regions of a 6 nm recessed AlGaN/GaN heterostructure. (b) PL intensity mapping
across the recessed gate at an emission wavelength of 363 nm. (c) Micrograph of a transistor. It becomes clear that strain and
defects are non uniformly distributed.

FIG. 3: Mapping of (a) micro PL intensity and (b) band edge PL energy for (1) a non recessed and (2) its 6nm gate recessed
HFET counterpart. 



JARA-FIT Annual Report 2011 
 

 35

Molecular-Beam Epitaxy of Topological 
Insulator Bi2Te3 Thin Films 

G. Mussler1, J. Kampmeier1, J. Krumrain1, S. Borisova1, L. Plucinski2, M. Luysberg3, D. 
Grützmacher1 
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We report on molecular-beam epitaxy (MBE) of 
Bi2Te3 thin films on Si(111) substrates. At 
carefully optimized MBE growth parameters, 
atomically smooth, single-crystal Bi2Te3 films 
with large areas of single quintuple layers 
(QLs) on top are obtained. Angular-resolved 
photoelectron spectroscopy reveals a linear 
energy dispersion of charge carriers at the 
surface, evidencing topologically insulating 
properties of the Bi2Te3 epilayers. Further 
analyses show that in the very beginning of the 
growth, two different domains, in-plane rotated 
by 60°, are formed. After the growth of a few 
QLs an overlapping occurs, causing one 
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FIG. 1: a) The TI energy dispersions of bulk and surface
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FIG. 2:XRR curves for series of Bi2Te3 samples grown with
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FIG. 3: a) Cross sectional STEM image of the Bi2Te3 layer. The
bright and dark spots are Bi and Te atoms, respectively. b)
AFM image of the Bi2Te3 surface. c): Height profile along the
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FIG. 4: a) Pole figure scans of the Bi2Te3 epilayer and the Si
substrate. b) Sketch of the two different Bi2Te3 crystals that
can nucleate on the Si(111) surface. c) Fourier filtered STEM
image shows the contributions of two reflections, which
belong to two different domains. d) Magnification of the
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Probing two topological surface bands 
of Sb2Te3 by spin-polarized 
photoemission spectroscopy 

C. Pauly1, G. Bihlmayer2, M. Liebmann1, M. Grob1, A. Georgi1, D. 
Subramaniam1, M. Scholz3, J. Sanchez-Barriga3, A. Varykhalov3, S. Blügel2, O. 
Rader3, M. Morgenstern1   ͳ��Ǥ��������������������������ǡ������������������������ʹ������
�ò���������������ȋ�
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Using high resolution spin- and angle-resolved 
photoemission spectroscopy, we map the 
electronic structure and spin texture of the 
surface states of the topological insulator 
Sb2Te3. In combination with density functional 
calculations, we directly show that Sb2Te3 
exhibits Z2 topological properties with a 
partially occupied, single spin-Dirac cone 
around the Fermi energy, EF. Furthermore, we 
observe a strongly spin-orbit split surface 
band at lower energy. This state starts at the -
point with E-EF  -0.8 eV, disperses upwards, 
and disappears at about E-EF = -0.4 eV into two 
different bulk bands. Along the -K direction, 
the band is located within a spin-orbit gap. 
According to an argument given by Pendry and 
Gurman, such a surface state must be present 
within each spin-orbit gap located away from 
the high symmetry points of the Brillouin zone. 
Thus, similar to the topological Dirac cone, this 
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FIG. 1: (a) Band structure in K direction as calculated by
DFT including SO coupling; states resulting from a film
calculation are shown as circles with the color (blue or red)
indicating different spin directions and the size of colored
circles marking the magnitude of the spin density; shaded
areas are projected bulk bands originating from a bulk
calculation. (b) ARPES measurement of the lower Dirac cone
along K with topological surface state (TSS) and bulk
valence band (BVB) marked; h = 55 eV; red, dashed line is a
guide to the eye from which the Fermi velocity vF is deduced.
(c), (d) EDCs for the spin component perpendicular to k�
recorded at k values as indicated and marked by dashed
lines in (b); different colors mark different spin directions; h
= 54.5 eV. (e) Resulting spin polarization as a function of
energy for the two different k� as indicated.	��Ǥ� ͳȋ�Ȍ� ������ ���� ����� ���������� ����� �	��������������������������������������������������������Ǥ����� ����Ǧ���������� ������� ���� ���������� ��� ���������������� ������ ����� ��� ���� ���� ���� ���������� ������������������ ����� �������� ��� �� ���������������������������k �����������������������Ǥ���������������� ����� ������� � ����� ������ ������ ��� E	� ������������ ��� ���� ��������� ������� ����� ����� �������ȋ������� ����Ȍ� ��� �������Ǥ� �������� ����� ����� ����������� �������E E	� α� ǦͶͲͲ����Ǥ� ���������� ��������Ǧ���������� ������� ����������� �� ������Ǧ����� ���������������ȟE�α� ή k �������������������������������
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FIG. 2: (a) ARPES dispersion of the Rashba type surface state
along K direction (green color scale); h = 22 eV; band
structure from DFT is superposed as blue and red dots.(b)
Calculated spin splitting of the Rashba state in comparison
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FIG. 3: (a) Bulk band structure along K calculated with
(gray lines) and without (yellow lines) SO interaction; black
lines mark the band edge with (dashed) and without (solid)
SO interaction;with SO interaction a gap opens near the
center of the graph around E= 0.5 eV ����k  α ±0.26 Å 1; ( ),
(+) mark the parity of the two bands at the point; (b)

ARPES data including the Rashba state at higher k ; h =
54.5 eV; for better visibility, the derivative with respect to E
is shown; E(k ) curves from DFT calculation are superposed
(colored lines). (c) Spin resolved EDCs measured at the
position of the SO gap; h = 54.5 eV; peak positions as
determined from Lorentzian fits (solid lines) are indicated by
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Selective Adsorption of C60 on Ge/Si 
Nanostructures 

S. Korte1, K. Romanyuk1, B. Schnitzler1, V. Cherepanov1, B. Voigtländer1, S. Filimonov2 

ͳ������
�ò��������������Ǧ͵ǡ�	�����������������
ò�����ʹ���������������������ǡ�����������������������ǡ������ǡ�͸͵ͶͲͷͲ��������
Selective adsorption of C60 on nanoscale Ge 
areas can be achieved, while neighboring 
Si(111) areas remain uncovered, if the whole 
surface is initially terminated by Bi. Fullerene 
chemisorption is found at Bi vacancies which 
form due to partial thermal desorption of the Bi 
surfactant [1]. The temperature dependence of 
the C60 adsorption was measured using 
scanning tunneling microscopy (STM). The 
selectivity of the C60 adsorption can be traced 
back to an easier vacancy formation in the Bi 
layer on top of the Ge areas compared to Si 
areas. Furthermore, it is also possible to 
desorb C60 from Ge areas, allowing to use C60 
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FIG. 1: (a) Selective growth of C60 on Ge areas, while Si areas
remain uncovered. The slight height difference between Si
and Ge areas is highlighted by dashed lines at the Si/Ge
boundaries. The C60 are seen as round protrusions with
intramolecular structure on the Ge areas. (5 ML C60
deposited at 440°C during 10 min) (b) Selective adsorption
of C60 at Si step edges (2 ML C60 deposited at 420°C during 10
min).������ ������ ��� ��������� �������Ǥ� ���� �������������������������������
��������ȋ����������ͳ���������� ���Ȍǡ� ������ ����� ���������� ��������� �������� ������������������ȏʹȐǡ��������������������������������Ǥ�������������� ͷ������� �͸Ͳ��������������������� �����
�����������������������ͶͶͲι�Ǥ�������������������������� �����͸Ͳ� ��������� �������� ��� ���� �����������������͸Ͳ� �������� ������������ ��� ���� 
�� �����Ǥ� �����������������������������������������������������������͸Ͳ��������� ��� ���� ��ǡ� �������ǡ� ���� 
�� ���������� �������� ����������� ������������͸ͲǤ���������
�� ����� ����������� ��� ���� �������ǡ� ����������� ��� �͸Ͳ� �����ǣ��ȋͳͳͳȌ� ������ ��� ���������� ����������� ��� �͸Ͳ� ��� ��������������ȋ	��Ǥ�ͳ�ȋ�ȌȌǤ���� ������ ��� ��������� ���� ������� ���� ���� ��������������������� ��� �͸Ͳ� ��� 
�� ��������� ��������� ���� �͸Ͳ��������������������������������������ǡ��������������� ���������� ��������� ��� ���� ����������� ������������������� ����� ��� ������ ��� ��� 
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FIG. 2: Schematic of the C60 adsorption on Si(Ge) as function
of temperature. (a) at room temperature C60 adsorbs in a
weakly bound physisorption state on top of the Bi layer, (b)
at 200 400°C no C60 adsorption occurs, (c) above 420°C
chemisorption of C60 occurs at Bi vacancies on Ge. (d) under
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FIG. 3: Temperature dependence of the C60 island density on
a 1ML Bi:Si(111) and on a Bi:Ge/Si(111) surface for
deposition of 0.8 ML C60 during 2 min. The smaller slope
indicates a lower vacancy formation energy for Bi on Ge than
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Transport in coupled graphene-
nanotube quantum devices 
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We report transport measurements on carbon 
nanotube quantum dots with graphene charge 
detectors and graphene source, drain leads. 
Individual charging events in the quantum dot 
lead to conduction changes of up to 20% in the 
graphene nanoribbon acting as a charge 
detector. Furthermore, the observed Coulomb 
effect in a graphene-contacted nanotube 
quantum dot leads to the conclusion that a 
tunneling barrier is present at the graphene 
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FIG. 1: (a) Scanning force micrograph of the investigated
graphene carbon nanotube hybrid device. (b), (c)
Simultaneuosly measured conductance through the
nanotube (CNT) quantum dot (b) and through the graphene
nanoribbon (GNR) (c).���� ������������� ������ ��� ���� ���������� ����������������������������������Ͷ��Ǧ�����������������������������������γͳǤͷ��Ǥ�	���Ǥ�ͳȋ�Ȍ�����ͳȋ�Ȍ������������������������� ��������� ���Ǧ����� ����αͲǤͷ� ���������������� �������� ���� ��������� 
���� ���� ��������������� 
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FIG. 2: (a) Back gate characteristic of the device shown in the
inset. (b)�Coulomb diamond plot of the CNT QD measured by
varying the side gate (SG) voltage applied to the metal
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Physisorption versus local chemical 
interactions: Graphene on Ir(111) 

Nicolae Atodiresei1, Predag Lazic2, Vasile Caciuc1, Stefan Blügel1 

ͳ������
�ò��������������Ǧͳǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò������ʹ��������������������������������������ǡ����������ǡ�Ͳʹͳ͵ͻ��������������ǡ����Ǥ�
By using state of the art theoretical first 
principles calculations including the van der 
Waals interactions, we reveal the bonding 
mechanism and the adsorption geometry of 
graphene on Ir(111) surface.  Importantly, we 
obtained an excellent agreement between the 
calculated mean height h=3.41 Å of the C 
atoms with their mean height h=3.38±0.04 Å as 
measured by X-ray standing wave experiments 
(XSW). The graphene-Ir(111) bonding 
mechanism is dominated mostly by the van der 
Waals interactions, but surprisingly we find 
that locally, a polar covalent-like chemical 
interaction occurs. This local bonding arises 
from the charge transfer from the graphene to 
metal surface and the subsequent charge 
accumulation at the interface in the fcc- and 
hcp- regions of the moiré superstructure. 	���� �� ������������ ������ ��� ����ǡ� �� ����������������������������������������������������ɎǦ������������������� ����� ��������� ���� ������ ����������� ��� ������������ ��� �������� ����������� ������� ȋ�	�Ȍ� ��������������� ���� ����� ��������� ����� ��������Ǧ������������ ������������ ����� ������ ���������������������� ȋ���Ȍ� ���� ������������ ����������������������� ȋ
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�
FIG. 1: (a) top view and (b) side view of the relaxed structure
of graphene/Ir(111) obtained by DFT including the van der
Waals interactions. The different regions (fcc, hcp and top)
are marked by white circles.���� �������� ���������ǡ� ����� ������ 
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Ǥ�ͳǣ�(a) The charge density difference   graphene/Ir (111) , (b) the LDA correlation binding energy density     ec

LDA, bind , (c) the semi

local (SL) correlation binding energy     ec
SL, bind and (d) the non local (NL) correlation binding energy density     ec

nl , bind

 
plotted for

the graphene on Ir(111) surface (for details on the definitions of these binding energy densities are given in Ref. [6]). The plane
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Magnetic and transport properties of 
graphene decorated with heavy 
transition-metal adatoms 

Hongbin Zhang, Stefan Blügel and Yuriy Mokrousov1 ͳ���Ǧͳǣ�����������������������������������Ȃ���������������������������������
���Ǧ��������
���Ǧ�����
Since the day graphene was isolated and 
produced as a two-dimensional material [1], it 
abruptly altered the research direction of 
nanoelectronics with the aim of exploring its 
fascinating transport properties. One common 
feature for those transport properties is the 
nontrivial topological origin, resulting in 
dissipationless quantized charge or spin 
current carried by edge states. To avoid the 
constraints of quantum (spin) Hall effect in 
graphene, while keeping the benefit of 
topologically protected quantized transport, 
the long-sought quantum anomalous Hall 
effect (QAHE) could be a perfect solution. The 
essence of the QAHE lies in the quantization of 
the transverse charge conductivity in a 
material with intrinsic nonvanishing 
magnetization. The fact that the magnetization 
in ferromagnets can be manipulated 
experimentally much easier than large 
magnetic fields in dia- or paramagnets makes 
the QAHE extremely attractive for applications 
in spintronics and quantum information. 
However, at present the QAHE is merely a 
generic theoretical concept. ��������Ǧ����������������������������������������������������� ��� ���������� ��� ������ ��������������� ��� �����������Ǥ� ����� ������ ��� ����� ���������� ������������������� ���������������� ������������Ǥ� ��� ��� ��������� ���� ������������ ��� ���� ������ ������ �������������������� ������ ��� ������������ ����������ǡ� ���������� �������� ����� ����� ������� ���� �����������������������ǡ� ���� ���� �������� ���������� ������������ ���� ���������� ��� �����Ǥ� ������ ���� ��������������� ���� ��� ������������ ����� ��������� ���������������ǡ� ����Ǧ������ ��������� ȋ���Ȍ� ������ �� ������ �������������� �������� ��� ��������� ����������ǡ� �������� �������������������������������������������������Ǥ������� ��� �����������������Ǧ��������������ǡ�������Ͷ������ ͷ�� ����������Ǧ������� ȋ���Ȍ� �������� ��������������������� ����������� ���� ���������� �����������������������ǡ� ����������� ����� ��������� ����� ��������������� �������������Ǥ� �������ǡ� �������������ͷ����������������������� ����������ǡ���������� ���Ǧ������������ ����������ǡ� �������� ������ �������� ������� ���������� ��������� ������������ ����� ������ ���	�ǡ� ��ǡ� ���� ��Ǥ� ��������ǡ� ���� ������������ �������������� ������� �Ǧ�� �������������� ��������� ��������������� ���� ����������� ��� ͷ�� ���� ��� ��������� ����������Ǧ������ ����������Ǥ� 	���� ����� ������ ��� ����ǡ������� ��Ǧ����������� ��� ����� ���������Ǥ� ��� ����ǡ� Ͷ��
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FIG. 1: Magnetic moments and MAE of 5d TMs on graphene.
(a) Magnetic moments calculated without SOC and (b) the
MAE of 5d TM adatoms on graphene in 2x2, 3x3 and 4x4
superlattice geometry. Positive (negative) values of MAE
imply an out of plane (in plane) easy axis of the spin
moments, i.e. perpendicular to (in) the plane of graphene.
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FIG. 2: Dependence of the MAE on the magnitude of applied
to graphene electric field E for 4x4 W on graphene. Negative
values of E corresponds to the electric field in the z direction,
i.e., the direction from graphene towards the adatoms. The
inset displays the difference between spin densities for the
system without and with an electric field of 0.13
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FIG. 3: Bandstructure of 4x4 Re adatoms on graphene with
an out of plane magnetization. Due to SOC, topologically
non trivial gaps open at +0.67, 0.15 and 1.0 eV. The
transport properties of the system can be characterized with
a Chern number C, providing the quantized value of the
transverse charge conductivity and indicating the occurence
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Electronic Hybridization in a Rope of 
Carbon Nanotubes 

K. Goss1, S. Smerat2, M. Leijnse3, M. R. Wegewijs1,4, C. M. Schneider1, and C. Meyer1 ͳ������
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It is our goal to gain a fundamental and 
comprehensive understanding about the 
influences of molecular interactions on 
electronic transport in low-dimensional 
systems. Here, we demonstrate low-
temperature transport through carbon 
nanotube quantum dots. The transport 
measurements can be used as a spectroscopic 
tool to analyze interactions between carbon 
nanotubes bundled in a rope. We have shown 
that the electronic states of carbon nanotube 
quantum dots can hybridize. This effect is very 
similar to the hybridization of molecules. We 
show that this hybridization can be selectively 
suppressed in a magnetic field due to spin 
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FIG. 1: Differential conductance plotted versus gate and bias
voltage. Additional resonances appear in the measurement
(a), which belong to a parallel quantum dot. The simulation
of the data (b) shows that the current is carried by the
bonding states. The electronic states of the quantum dot
split, due to tunnel coupling between the two dots (inset),
which leads to an anticrossing of the diamond edges.���� ����� ����� ������ ��� �� ��/� ���ʹ� ���������� ������������ ��������������������ͻʹͲ� Ǐ����������	�/������������ ���� �������� ��� ���������Ǥ� ��� ������
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FIG. 2: Differential conductance plotted versus gate and bias
voltage at B = 10 T. Dashed lines indicate extrapolated
diamond edges of the main QD. (1) marks a clear crossing
among the anticrossings proving that the ground states of
the electron spins are different for the main QD and the side
QD. For this occupation of the main QD, the ground state of
the side QD hybridizes with an excited state of the main QD,
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Development and Characterization of 
Carbon Nanotube Sensors  

V. Sydoruk1, M. Petrychuk2, F. Gasparyan3, A. Offenhäusser1 and S. Vitusevich1  

ͳ�������
�ò��������������Ǧͺǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����ʹ�������������������������������������ǡ�����ǡ����������͵�������������������������ǡ��������ǡ����������
The main aim of the project “Development and 
characterization of carbon nanotube sensors” 
is developing low-noise high-speed test device 
structures on the basis of single-wall carbon 
nanotubes (SWNTs) for biosensor 
applications. The noise spectroscopy results 
allow us to analyze the mechanisms of 
conductivity in fabricated carbon nanotube 
structures. Furthermore, we showed that 
functionalization of the electrolyte-insulator-
semiconductor (EIS) structure with multilayers 
of polyamidoamine dendrimer and single-
walled carbon nanotubes leads to an essential 
reduction of the 1/f noise compared with noise 
in a bare EIS device. Thus the control of 
molecular architecture is important to obtain 
the enhanced performance of multilayer 
structures interfacing with electrolyte. ������� ���������� ���� ����������������� ���� ��� ��������� ������� ��� ��������� ��� ������� ������ ��� �����������������������ǡ�������������������������������������������������Ǧ������������������������Ǥ���������������� ���� ����� ���������� ���� �������� ������������ǡ����������� ���������� ���������� ����������Ǥ� �����������������������������������������������������������������������������ǡ����������������� ������������������������ ����������ǡ� ����������� ������� ����� ��� �������������� ȏͳȐǤ� ���� ������������ ���������� �������������������������������������������������������������� ���� ��� ��������� ��� �� ��������� ������� ���� ��������������������� ��� ����������� ���������� �����������Ǥ����� �������� ���� ���������� ��� ������� ���������� �������������� ����������� ��� �������� ��� ����������������� ȏʹȐ� ��������� ��� ��������� �����������������Ǥ��������������������������������������������� �������� ������� �������� ��� ������Ǧ����������������Ǥ� ���Ǧ���������� ������ ���� ��������������������� ��� ���� ����������� ����� �������� ������������ ����������� ��� ���� ����� ��� ���������ǡ���������������������������������������������������������ͳͲͲέͳͲͲ�Ɋ�ʹ� ����������Ǧ��������������������� ���������� ������ ʹͲͲ� Ɋ�Ǥ� ��� ���� ������������ ������ �����ʹͲ��� ��� ʹͲͲ��� ���� ��������� ����� ������������ ������������������� ���� ���������� ������� �������������������������������������R ~ T ������������������Ƚ�α� ͲǤͶǤ� ��� ���� ������������� ������� ����� ʹͲͲ��ǡ� ������������� ����������� ��������� ����� ����� ���������������Ǥ����������������������ǡ�T �ȋͶǤʹ�Ȃ�ʹͲȌ������������������� �������� ��� ������������ ��������ǣ� R
~���(TͲ/TȌͲǤʹͷǤ� ������������ ����������� ��� ����

����������� ������� ���� ������� ������������ ����� ������������ ��� ͲǤʹͷ� ���������� ���� ��������������������� ������������� ����� ��������� �������� ������Ǥ� ���������� �������� ��� ���� ������� ����� ͳȀf� ����������ǡ����������������������������������������������������Ǥ������������ ���� ������� ��� ���� ������ �������� ��� ��������������������ǡ��������������������������������������������������ǡ�����������������������������ǡ SI~I ,�������������� ������������� ��� ���� ������ ����� ͶǤʹ��� ���͵ͲͲ��Ǥ� ������ ��� ������ �������ǡ� ��� ������ ����������������������������������������������������Ǥ�
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FIG. 1: The current noise exponent, , of power function SI~I
determined from measured noise spectra as a function of
temperature, corresponding to: (1) hopping mechanism of
conductivity; (2) transition region (see for details [2]); (3)
Luttinger liquid conductivity; (4) diffusion conductivity.��� ����������� ������� ��� ��������� ��� ���� ��������������������α� ȋͺ� Ǧ� ʹͷȌ��ǡ������� ���������� ���� ���������������� �������� ������������� ��� ���������� �������������������Ǥ� ���� ����������� ������� ����� ����������������� ��� ���������� ������� ��� ����� ̶�����̶� �����������������������������	�����������Ǥ��������������������� ������ ��� ����� ������� ������� ���� ��� ���������� ������������� ������� ����������� ���ǡ� ��� �� ������ǡ�����������������������������������������Ǥ�����������������ǡ� ���� ������������� ��� ���������� ������� ��� ��� ����������������T �ʹͲͲ������������������������������������������������� ��� �� ���� ������ �����ǡ� �������������������������������Ǥ���� ���� ������ ����ǡ� ������ ������������� ��� �� ��������������� ������� ���� ���� ��������� ��� �����������������Ȁ������������������������������������������� ����������������� ��� ���� �������� ��������������������Ȁ� ������������ ������� ��� �������
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FIG. 2: Electrolyte insulator semiconductor (EIS) bio sensor
functionalized with a multilayer of polyamidoamine
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Towards batch fabrication of graphene 
based spin valve devices 

T.-Y. Yang1, A. Avsar2, S.-K. Bae3, J. Balakrishnan2, F. Volmer1, M. Jaiswal2, Z. Yi2,3,  
S.R. Ali1, G. Güntherodt1, B.-H. Hong3, B. Özyilmaz2,4,5, and B. Beschoten1  ͳ��Ǥ���������������������ǡ�����������������������ǡ�ͷʹͲ͹Ͷ��������ʹ
�������� ��������� ������� Ƭ� ����������� ��� �������ǡ� ��������� ����������� ��� ���������ǡ� ʹ� �������� ������ ͵ǡ�����������ͳͳ͹ͷͶʹǡ�����������͵������������������������������������������ȋ�����Ȍ�����������������������������������������������ȋ����Ȍǡ������������������������ǡ������������������������ǡ������ǡ�ͶͶͲǦ͹Ͷ͸ǡ�������Ͷ��������ǡ���������������������������������ǡ�	���������������������ǡ��������������������ǡ���ǡ�������Ͷǡ��������Ǥʹ͹ǡ�����������ͳͳ͹ͷ͹͸ǡ�����������ͷ����
��������������������������������������������������������ȋ�
�Ȍǡ�ͲͷǦͲͳǡ�ʹͺ��������������ǡ�����������ͳͳ͹Ͷͷ͸ǡ�����������
We demonstrate injection, transport and 
detection of spins in spin valve arrays 
patterned in copper based chemical vapor 
deposition (Cu-CVD) synthesized wafer scale 
bilayer graphene (BLG). We observe spin 
relaxation times comparable to those reported 
for exfoliated graphene samples 
demonstrating that CVD specific structural 
differences such as nano-ripples and grain 
boundaries do not limit spin transport in the 
present samples. Our observations make Cu-
CVD graphene a promising material of choice 
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��� ������������ ����� ���������� ��� ��Ǧ���� ��������
� ��������������� ������������� ��Ȁ���ʹ� ��������������� �������� ���� ����� ��� ����Ǧ�������ǡ� �� ������������������� ���������� ��� ��Ǧ���� ��������Ǥ� ����� ����������� ����������� ��� ������ ����������� ��������� ��
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FIG. 1: A. Scanning electron micrograph of CVD spin valve
sample with multiple nonlocal spin valve devices. Electrode
widths range from 0.3 to 1.2 m.�B. Optical image of a 5 × 5
device array. CVD graphene allows the fabrication of large
arrays of identical lateral spin valves. C.� Schematics for a
graphene based non local spin valve. D.� High resolution
contact mode AFM image of CVD graphene after transfer
onto a Si/SiO2 wafer revealing the presence localized
nanoscale ripples of high density.�
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FIG. 2: Spin transport measurements on CVD BLG non local
spin valve at room temperature. A. Bipolar spin signal
obtained near the charge neutrality point. B. Corresponding
Hanle spin precession measurement. C. Electron carrier
density dependence of s and p at RT. D. Scaling of s with p

indicates DP type spin scattering as the dominant spin
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Properties of Metal-Graphene Contacts 

J. Knoch1, Z. Chen2, J. Appenzeller2 

ͳ��������������������������������������ǡ������������������������ʹ�������������������������������������������������ǡ�������������������
We present a study on the metal-graphene 
contact properties. Utilizing a dual-gate field-
effect transistor device, an energetic 
separation between the Fermi level and the 
Dirac point in the contact areas can be 
adjusted by applying a front gate voltage that 
can be compensated by an opposite large-area 
back-gate voltage thereby mimicing the metal 
induced doping effect. A back-gate voltage 
sweep enables identifying two distinct 
resistance peaks - a result of the combined 
impact of the graphene cones in the contact 
and in the channel re-gion. Comparing our 
experimental data with simu-lations allows 
extracting the coupling strength bet-ween 
metal and graphene and also estimating the 
magnitude of the metal induced doping 
concentra-tion in the case of palladium 
contacts. In contrast to conventional metal-
semiconductor contacts, our simulations 
predict a decreased on-current for increased 
coupling strength in graphene field-effect 
transistors (GFETs). 
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FIG. 1: A. Electron micrograph of the graphene device
structure under investigation. A cross section of the devices
of type A and B is shown in B.	������ ʹ�� ��������� ������������� �Ǧ���Ǧ������Ǧ�������������������������Ǥ�	���������������������� ���ȋ�Ǥ�Ǥ������� ���Ȍ� �� ������� ����������� ����� ���� �������� �������������� ȋ������ ������ ��� 	��Ǥ� ʹ�ȌǤ� ��� ��� ���� ����������ǡ����� ��� ���������ǡ� ��������������������������� ���������������������������������������������������������������Ǥ�����������������������������������Ǧ�����������������ǡ������������� ���� ���������� ���� ��������� ����� ����������������� ����Ǥ� ���� ������������ ���� ������ ��� ������Ǧ����������� ��������� ��� �������̵�� ��������Ú������̵�� ��������Ǥ� 	��� ���� ��������������� ������������������������������������������������������������������Ǧ�������������������������������
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FIG. 2: A. Experimental resistance versus back gate voltage
for several Vfg. B. Simulated resistance versus back gate
voltage for several coupling strengths. Inset: Schematics of
the simulated device structure. An independent mode space
approach is employed as illustrated by the three
intersections between the cone and the planes of constant k
values quantized along the direction of W.���������� ������������� ���� ���������� ������ǡ� ������������ ̱ͲǤͲʹǦͲǤͲ͵Ǥ���������������������������������
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Instabilities of interacting electrons on 
the honeycomb bilayer 

M. M. Scherer1, S. Uebelacker1, C. Honerkamp1 ͳ���������������������������������������������ǡ������������������������
 
In bilayer graphene, the Coulomb interaction 
between the electrons might lead to the 
breakdown of the semi-metallic state at low 
temperatures. In this context, we investigated 
the instabilities of interacting electrons on the 
honeycomb bilayer by means of the functional 
renormalization group.  Taking model 
parameters as determined by ab-initio 
calculations puts the system close to the 
boundary between antiferromagnetic and 
quantum spin Hall instabilities. The energy 
scales for these instabilities found by this 
theoretical modeling are large compared to the 
scales revealed by recent experiments. Thus 
deviations from the basic model are expected 
to play a major role in real bilayer graphene 
and need to be understood in further 
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FIG. 1: Left panel: Lattice structure of bilayer graphene.
Right panel: Patching scheme of the BZ in the fRG.	��� ���� ���������� ��� �������������ǡ� ��� ������� �����������������������������������ȋ��
Ȍ����������ȏͶȐ����� ���� ���Ǧ��������Ǧ������������ ��������� ��� ������������ ����Ǧ����� ������Ǥ� ��� ����� ������ǡ� ������������ ���������� ��� ����������� ����� ���� ���������������� ȏͶȐǤ�����ǡ� ���� �������� ���������������������� ���������� ��� �� ��������� ��������� �� ����� �������������� ��������� ����������� ���� ������������� ��������� �������� �������� ������ �������� ������������ǡ� �� ���������� ���������ǡ� �� ���������������ǡ� ���� ����Ǧǡ� ��� �������� �������Ǥ� ��� ���� �������������� ��� ������������ ����������ǡ� ������������������������������������Ǥ�	����������ǡ�����������������������������������������ǡ����������������Ǧ������������������Ǥ� ����� ������������ ��
� ������� ���������������������������Ǧ����������������������Ǧ�������������Ǧ��������� ���� ��������Ǧ����� ������ ��� ������������� ��� ���� ���������� ������������Ǥ� ��� ������� ���� ������������ �������������� ��� ���� ������������ ����������������������������ǡ���������������������������������� ����� ������� �������������� ��� �������� ������ ��� ����������� ������ ������ ���� ��� ����������� ��� ������������� ���� �������������������� ������������ǡ� ������������������Ǥ����������������������������������������ǡ������ ���������� ��� ����Ǧ����������� ���� ������



JARA-FIT Annual Report 2011 
 

56 

������������Ǥ� ��� ������������� ������������ ������������� ������ ������� ��� ������� ��������� �������Ǥ� ������������������� ��� ���� ������������ ������� �� �������������������������������������������������������������������������Ǧ������������������ ���� �����Ǥ����� ��������������� �������� ���� ���� �������� �������������������������������������	����������ǡ�����	��Ǥ�ͳǤ������������������������������������������������������������������������������������ ����������� �����������������������Ǥ������������������������������������������������������������������� �����ͶͶ� ��͵������������������������������Ǥ�

FIG. 2 : Tentative fRG phase diagram for tp=0.1t.������������������
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Antiferromagnetic (AF) spin density wave (SDW)
instability. ���������
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From Majorana Fermions to 
Topological Order 

Barbara M. Terhal1, Fabian Hassler1, and David P. DiVincenzo2
 ͳ���������������������������������ǡ��������������������������ǡ�ͷʹͲͷ͸��������ʹ����Ǥ����������������������������ǡ��
�ǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����

While there is now striking evidence that 
Majorana Fermions exist in nanowire systems, 
there is no indication yet that they can make 
exceptionally coherent qubits. Our work starts 
with the premise that they will in fact permit us 
to realize “ordinary" qubits, which are 
susceptible to decoherence due to coupling to 
their environment. We propose here a network 
structure that will efficiently protect these 
qubits from decoherence, and will permit 
effective error correction. The nanostructured 
network that we propose permits a natural 
implementation of several equivalent many-
body systems of interest for condensed matter 
physics: the Kitaev toric code model, and the 
transverse-field square-lattice Ising model with 
frustration.  ��� ��������� �� ��������� ������� �������������� ��� ��ʹ������������� ��������������������������������������������������� �������Ǥ� ��� ����� ����� �������������� ������������ ��������� ����� ������� ����������������Ǧ�������� ��� �� ������� ��� ���������������Ǥ� ����� ���������� ��� ����� ���� ������ǯ�� ����������� �������� ��� ͶthǦ������ ������������� ������Ǥ� ��������� �� 
�����Ǧ������� ������������������ ������������������������� ������������������������������ ���������������� ������ ������ ���� ������ ȋ	�� ��� �	�Ȍ� ��������������� ��� ��������������� ��� ������ ������Ǥ� ����������������������������������������������Ǧ�
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FIG. 1: (a) Toric code on a L L lattice with 2L2 qubits on
vertices and periodic boundary conditions in both directions.
The Hamiltonian is a sum over white and grey plaquette

operators ˆ ˆˆ ˆz z x xA Z Z X X . (b) The Hamiltonian in

which the hatched plaquettes are omitted has ground space
degeneracy of 8 in the topologica; phase, hence encodes an
additional qubit. The logical operators of this qubit are
depicted by the blue and red lines. We can call this a white
hole qubit as it is obtained by omitting plaquettes in the
Hamiltonian, i.e. making a hole in the lattice, which are
centered on a white plaquette.�������������� ������� ���� ���� �����Ǧ����������� ��� �����Ǧ������������ �����Ǥ� ��� �������� ���� ����������������������������������������������������������������� ���� ��� ���� ��� ����� ���� ������������ �������������������� ��� ���������� �������� ��� ���������������Ǥ��
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ȋ�����Ȍ������������ Ȍ�������������������������� ��������������������������������������ǣ��
ˆ ˆ ˆ ˆˆ ˆ ˆ ˆg w z x x z z x x z

d a c b a d b cC c c c c c c c c (3) 

�

�
FIG. 2: (a) Toric code on a L L lattice with 2L2 qubits on
vertices and periodic boundary conditions in both directions.
The Hamiltonian is a sum over plaquette operators

ˆ ˆˆ ˆz z x xA Z Z X X .The lattice can be colored in

checkerboard fashion so that we can speak of white and gray
plaquettes. In Fig. (b) the dashed plaquettes represent
plaquettes which have been omitted from the Hamiltonian,
so that an additional qubit with logical operators depicted
by the blue and red lines, can be encoded in the ground
space.����� ������� ������ ͳǡ� ʹ� ���� ���� ����� ����������

1 2 1 2( )i j i jC V ����������������������� i jV ������

�
FIG. 3: The gauge qubits set the Ising interactions to FM
(black edges) except for an AFM (red edges) loop around the
torus. This AFM boundary will be felt in the FM phase, but
not in the PM phase of the model leading to the topological
degeneracy. A loop operator C in the fermionic model
becomes a product of Ising edges which winds around the
torus; note that for the depicted sign pattern the loop
operator which crosses this domain wall will have 1
eigenvalue.������������������
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FIG. 4: Sketch of the spectrum of system as a function of / .
For small , the system is in a topological state with a four
fold groundstate degeneracy on the torus. In terms of the TF
2D Ising models, the topological phase corresponds to the
paramagnetic side of the phase transition. The first excited
states for small are Ising models with frustration labeled by
the gauge qubits. All these models are degenerate for = 0
and the degeneracy lifts in forth order perturbation theory in
, see Eq. (5). The gap of the frustrated model increases
monotonically for increasing . The phase transition towards
a state without topological order happens at the transition
point ( / )c of the unfrustrated Ising model. At the point of
the quantum phase transition the gap of the Ising model
closes and the degeneracy of the topological states vanished.���� 2 22 2
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A Bonding Indicator for Plane-Wave 
Based Quantum Simulations of Solids 

V. L. Deringer1, S. Maintz1, A. L. Tchougréeff1,2, R. Dronskowski1 

ͳ��������������������������������ǡ������������������������ʹ�������������������ǡ���������������������������������ǡ����������������������������������������������������ǡ��������
 
Despite its conceptual simplicity and long 
tradition in the quantum chemistry of solids, a 
local, orbital-based interpretation of state-of-
the-art density-functional theory (DFT) 
computations is increasingly difficult, and the 
reason is simple: today, many DFT simulations 
rely on plane-wave (PW) basis sets, which 
describe solids in an efficient but ultimately 
non-chemical way. To allow for chemical 
interpretation of such PW-based wave 
functions, we propose the projected crystal 
orbital Hamilton population (pCOHP) 
technique, related to the well-known COOP and 
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FIG. 1: Schematic depiction of the two routes leading to
COHP like analysis of plane wave (PW) computation results.
Traditional COHP and novel pCOHP routine arrive at the
same result [4]: the filled states in diamond (below 	) are all
bonding (drawn to the right), while the unoccupied states
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FIG. 2: A glimpse into recent work [5], re interpreted using
the pCOHP tool. The unit cell of BaN2 is shown together with
DOS and –pCOHP plots that have been computed, this time,
in a plane wave framework (VASP; see references in [4]). The
scheme on the right yields the MOs of an isolated “(N2)2–” ion,
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Mechanism for large thermoelectric 
power in molecular quantum dots  

S. Andergassen1,2, T. A. Costi3, V. Zlati 4,5  ͳ����������ò����������������������������������ǡ������������������������ʹ	�����������������ǡ���������������������ǡ���������͵������
�ò����������������������������������������������������ǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����Ͷ��������������������ǡ�������ǡ���������ͷ
Ǥ�����������������ǡ����������ǡ����������
 
We investigate with the aid of numerical 
renormalization group techniques the 
thermoelectric properties of a molecular 
quantum dot described by the negative-U 
Anderson model. We show that the charge 
Kondo effect provides a mechanism for 
enhanced thermoelectric power via a 
correlation-induced asymmetry in the spectral 
function close to the Fermi level. We show that 
this effect results in a dramatic enhancement 
of the Kondo-induced peak in the thermopower 
with Seebeck coefficients exceeding 50 V/K 
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Figure 3: Thermopower S, conductance G, and dot
occupation number nd�	��� T� α� Ͳǡ� ��� ��������� ���� ��
� �������� ��������������� �������� nd ����� ������ ����� ��������������������������� ������ ȋ��
Ȍ� ȏͳͶȐ� ���������� �������ȋ��Ȍ�ȏͳͷȐ�����������Ǥ���������� ���� ���� ������ ������� P = S2G� ��������� ����������� ���������������� ������������ ����� ����� ���������Vg� ���� ������ ������� ��������� ���������� ��� �������������� ������ ��� �������� ��� Vg� ȏͳ͸ȐǤ� ��� �������������ǡ������������������������������������������������������ �������������������������������������������������������������������������Ǥ���ȏͳȐ� �Ǥ������������Ǥǡ���������͵ͳͷǡ�ͳͷ͸ͺ�ȋʹͲͲ͹ȌǤ�ȏʹȐ� �Ǥ�Ǥ� ������ǡ� ���� ������ �������� ��� ������	�������ǡ� ���������� �������� ��� ����������ȋ��������������������������ǡ����������ǡ���ǡ�ͳͻͻ͹ȌǤ�ȏ͵Ȑ� �Ǥ� �Ǥ� 
������� ���� �Ǥ� �Ǥ� �����ǡ� 
���� ����Ǥ� Ͷ͹ǡ� Ͷͷʹ�ȋͳͻͺͺȌǢ� �ǤǦ�Ǥ� ��� ���� �Ǥ� �Ǥ� ���ǡ� ����Ǥ� ���Ǥ� ����Ǥ� ͸ͳǡ�ͳ͹͸ͺ� ȋͳͻͺͺȌǢ� �Ǥ� 
��������Ǧ
������ ��� ��Ǥǡ� ����Ǥ� ���Ǥ�����Ǥ�ͺͳǡ�ͷʹʹͷ�ȋͳͻͻͺȌǢ��Ǥ��Ǥ�����������������Ǥǡ���������ʹͺͳǡ�ͷͶͲ�ȋͳͻͻͺȌǢ��Ǥ�������������������Ǥǡ���������ʹͺͻǡ�ʹͳͲͷ�ȋʹͲͲͲȌǤ�ȏͶȐ� �Ǥ��Ǥ�������Ƭ��Ǥ������©ǡ�����Ǥ����Ǥ���ͺͳǡ�ʹ͵ͷͳʹ͹�ȋʹͲͳͲȌǢ��Ǥ����������������Ǥǡ�����Ǥ����Ǥ�����Ǥ�ͻͷǡ�ͳ͹͸͸Ͳʹ�ȋʹͲͲͷȌǤ�ȏͷȐ� �Ǧ�Ǥ�����Ƭ��Ǥ�����������ǡ�����Ǥ����Ǥ�����Ǥ�ͺͺǡ�ͳ͵͸͸Ͳͳ�ȋʹͲͲʹȌǤ�ȏ͸Ȑ� �Ǥ� �Ǥ� �������� �����Ǥ��Ǥ������ǡ�����Ǥ����Ǥ���Ͷͻǡ�ͻͲͶͳ�ȋͳͻͻͶȌǢ��Ǥ��Ǥ������ǡ�����Ǥ����Ǥ���ͷͷǡ�͸͸͹Ͳ�ȋͳͻͻ͹ȌǤ�ȏ͹Ȑ� �Ǥ� �Ǥ� ���������� ��� ��Ǥǡ� ����Ǥ� ���Ǥ� ����Ǥ� ͻ͵ǡ� ͳͶ͹ʹͲͳ�ȋʹͲͲͶȌǤ�ȏͺȐ� �Ǥ��Ǥ�������������Ǥǡ����Ǥ�����Ǥ�
Ǥ���ͶͲǡ�ͳ͹͹�ȋʹͲͲͶȌǤ�ȏͻȐ� 
Ǥ� ����������Ǥ�����������ǡ�������������������Ǥ�ͳͲǡ�ͳͲͲͳ� ȋͳͻ͹ʹȌǢ� �Ǥ� �Ǥ� ������� ��� ��Ǥǡ� ����Ǥ� ���Ǥ� �� ͹͵ǡ�ͲͶͷͳͳ͹�ȋʹͲͲ͸ȌǤ���ȏͳͲȐ��Ǥ� ���������� ���� �Ǥ� �������ǡ� ����Ǥ� ���Ǥ� ����Ǥ� ͸͸ǡ�ʹͺͳͶ�ȋͳͻͻͳȌǤ�ȏͳͳȐ��Ǥ�
Ǥ�������ǡ����Ǥ����Ǥ�����Ǥ�Ͷ͹ǡ�͹͹͵�ȋͳͻ͹ͷȌǢ��Ǥ������ǡ��Ǥ��Ǥ������ǡ������Ǥ���������ǡ�����Ǥ�ͺͲǡ�͵ͻͷ�ȋʹͲͲͺȌǤ�ȏͳʹȐ��Ǥ� �����ǡ� �Ǥ� �Ǥ� �����ǡ� 
Ǥ� ������ǡ� ���� �Ǥ� �Ú����ǡ� ����Ǥ����Ǥ���͸ͺǡ�ͲͳͶͶ͵Ͳ�ȋʹͲͲ͵ȌǤ�ȏͳ͵Ȑ� 
Ǥ�����������Ǥǡ�����Ǥ����Ǥ���͹ͷǡ�ͳͻͷͶͲʹ�ȋʹͲͲ͹ȌǤ�ȏͳͶȐ��Ǥ��������ǡ��Ǥ� ���������ǡ� �Ǥ����������ǡ� �Ǥ������ǡ����� �Ǥ� ������������ǡ� ���Ǥ� ���Ǥ� ����Ǥ� ͺͶǡ� ʹͻͻ�ȋʹͲͳʹȌǤ�ȏͳͷȐ��Ǥ��Ǥ���������������Ǥ��Ǥ���������ǡ����Ǥ������������͵ʹǡ�Ͷͷ͵�ȋͳͻͺ͵ȌǢ��Ǥ�������ǡ�����Ǥ�����Ǥ�ͺ͹�ǡ�ʹͻͻ�ȋͳͻͺʹȌǤ�ȏͳ͸Ȑ� �Ǥ������������ǡ��Ǥ��Ǥ������������Ǥ������©ǡ�����Ǥ����Ǥ���ͺͶǡ�ʹͶͳͳͲ͹ȋ�Ȍ�ȋʹͲͳͳȌǤ�

10
-2

10
-1

10
0

10
1

10
2

10
3

T/T
K

0

10

20

30

40

50

60

70

80

S
 (

µ
V

/K
)

V
g
/T

K
=0.1

V
g
/T

K
=1

V
g
/T

K
=10

V
g
/T

K
=100

10
0

10
1

10
2

T/T
K

-50

0

50

S
 (

µ
V

/K
)

U/Γ=-8, V
g
/T

K
=10

U/Γ=+8, V
g
/T

K
=10

x 100



JARA-FIT Annual Report 2011 
 

 63

Spin-quadrupoletronics: transport and 
accumulation of spin anisotropy   

M. Baumgärtel1, M. Hell1, S. Das3, M. R. Wegewijs1,2 

ͳ�������
�ò��������������Ǧʹǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����ʹ��������������������������������������������ǡ������������������������͵���������������������������������������ǡ��������������������ǡ�������
We demonstrate that the description of an 
elementary situation in spintronics, the 
detection and manipulation of an impurity spin 
using a quantum-dot spin-valve, requires a 
new physical concept, bringing together the 
fields of molecular magnetism and spintronics. 
We show that besides spin-polarization, spin 
anisotropy can be also transferred to an spin-
isotropic system by transport of spin 
quadrupole moment. We derive a quadrupole 
moment current operator and continuity 
equation and illustrate its crucial importance 
for a spin valve structure consisting of two 
ferromagnets coupled to a quantum dot 
probing an impurity spin. For large 
polarizations of the ferromagnets – envisaged 
in spintronics – the quadrupole back-action on 
the spin significantly affects the charge current 
through the quantum dot and plays a vital role 
in its physical description.    ������������������������������������������������������������ ���������� ������� ������� ��� ���� ��������� ��� ��������������� �������Ǥ� 
����� ��������� ���� ����������������������������������������������������������������������ǡ����������������������ǡ��Ǥ�Ǥǡ�����������������������������ǡ������������������������������������������� ������������Ǥ� ��������� ������ ������������������������������������������ȋ��Ȍ��������Ǥ��������������� ���� ����������ȏͳȐ� ���������� ��� �����������������ǡ����������������������������������������������� ����� ��������������� �������������ȏʹȐǤ� ����������������������ǡ������������������������Ǧ�������������ǡ� ���� ����Ǧ������ �������� ����� ����������� ��������� ��� ��� ��� ������ ����������Ǥ� ����� �������������������� ��� ������� �������� ����������� �������������� ��������� ������������� ������ �����������������Ǥ������ ��� �� ���� ����������� ���� �������� ��������� ������������� ��� ���������� ������������ ���������Ǥ� ������������������������������������������������������������������������������� ��������������� ���������������������������������������

 (1) ������ i� ��� ���� i=x,y,z� ���������� ��� ���� �������������� Ǥ� ����� ������� ������������ ����� ��� �� ���������ǡ� ������ ��� ������� ��� ����� ���������ǡ� �� ���Ǧ������������ ����Ǧ����������� ������� ȋ���Ȍ� �����������������������������������������������Ǥ����������� ���� �������ǡ� ����� ��� ������������ Ȃ� ������ ��� �������������Ǧ�������������������������������������Ȃ��������� ��� ��� ���������� ���������� Ȃ� ������ ����Ǧ��������������������������������������Ǥ��

�
FIG. 1: Quantum dot spin valve, exchange coupled to an
impurity spin.��� ����������� ����� ��� ��������� ���� ��������������������� ��� ��� ���������ǡ� ����Ǧ����� ��� ��� �������������� ������ ��������� ��� ���� ������ ������Ǥ���������Ǧ������������������������������������������������������� ����� ��� ������� �������� ��� ������������������������� ������������� ȋ	�ȌǤ� ��� ��������� ������������������������������������������������������������������������� ����� ȋ�ƲαΦȌ� ����� ��� ���������� ������������
JεͲǤ������ ���������������������������������� �������������������ǡ��Ǥ�Ǥǡ������������������������������������ǡ��� ���������ǡ� ��� ��������������� ������ ������� ��� �������� �� ���������� �������� ������� �������� ����� ��� ����������Ǥ� ������ ��� ���� ��� ���������ǡ� ����� ������������� ��������� ����������� ������� ��������� �������������ǡ���������������������������������������������������������������������ǣ��
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FIG. 2: (a) dI/dVb vs. Vg; Vb (red = positive, dark blue =
negative) for �� αʹ �ǦͲǤʹ�, D=U=500T, polarization strength
99% and angle 0.99 . (b),(c): I vs. Vg for
Vb = ±36T

=
normalized to the maximal current achievable for

Vb O and zero angle. Black: full result, red: neglecting the
SQM, blue: additionally neglecting the spin transfer (ST).
(d),(e): spin accumulations άS�n� and �StnRט in the N = 0,1
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Time scales in the dynamics of an 
interacting quantum dot 

L. D. Contreras-Pulido1, J. Splettstoesser1, M. Governale2, J. König3, and M. Büttiker4 ͳ�����������ò����������������������������������ǡ������������������������ʹ������������������������������������������������������������������������������������������������������������ǡ�����������������������������������ǡ������������͸ͳͶͲǡ�������������͵��������������������ǡ�����������¡����������Ǧ������Ƭ�������ǡ��ǦͶ͹ͲͶͺ����������Ͷ��±������������������������±������ǡ����������±����
��°��ǡ���Ǧͳʹͳͳ�
��°���Ͷǡ�������������
 
We consider a single-level quantum dot with 
Coulomb interaction, tunnel coupled to a 
single electronic reservoir and driven out of 
equilibrium by a fast switching. We analyze the 
time scales governing the exponential decay of 
the quantum dot states to the new equilibrium. 
In addition to the charge and spin relaxation 
times there is a third time scale which is 
independent of the level position and the 
Coulomb interaction, emerging in the time 
evolution of quantities sensitive to two-particle 
processes. We propose different methods to 
read out these rates. We compare the charge 
relaxation rate of the quantum dot, playing the 
role of a quantum capacitor, to the inverse RC 
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FIG. 1: a) Schematics of the single level QD with Coulomb
interaction, U, coupled to a lead with a tunneling strength .
The dot occupations can be measured via the current passing
through a nearby quantum point contact (QPC). b) The
system is brought out of equilibrium by a fast change of, e.g.,
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FIG. 2: Relaxation rates of the single level QD, in first order in
, for U = 10 and temperature kBT = 1.5 .�	��� ��������ǡ� ���� ����� �������� ����������� ��� ����������� ����� ���� ������������ ������ ������ ��������������� ������� ����� ���� ������� ����������� �����
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FIG. 3: Field lines describing variations of ɂ and � that lead
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Structural and Magnetic Properties of 
Phase-Change Materials doped with 
magnetic impurities 

Y. Li1, R. Mazzarello1,2 ͳ���������������������������������������������ǡ������������������������ʹ
���Ǧ	�������
���Ǧ����
Phase-change materials are technologically 
important due to their ability to undergo fast 
and reversible transitions between the 
amorphous and crystalline phase upon 
heating. In this work we have investigated the 
structural, electronic and magnetic properties 
of Ge2Sb2Te5, a prototypical phase-change 
material, doped with Fe impurities, by ab initio 
simulations. We have considered both the 
amorphous and the crystalline (hexagonal and 
cubic) phases of Ge2Sb2Te5. We have shown 
that, in the amorphous phase, the magnitude 
of the local magnetic moments of the Fe 
impurities is reduced with respect to the 
crystalline phase: these findings could explain 
the magnetic contrast between the two phases 
observed in recent experiments. ���� �������������� ����������� ��� ������������������Ǧ������� ���������� ȋ����Ȍ� ���� ��������������������� ������ ����� ���� ���������� ��� ���������������� ���� ������������ ������� ��� ����������������ǡ� ���� �������� ���� ����������� �������������������������������������������������������������������� ȏͳȐǤ� ����� ���� ���������� ����� ��� ������������������ ��� ����������� �������� ������ ȋ��ǡ� ���ǡ����Ǧ��������Ȍ�������������������Ǧ������������������ȋ����ȌǤ� ������ ����ǡ� 
�ʹ��ʹ��ͷ� ȋ
��Ȍ� ������� ������������������������������������������������������Ǥ��������� ������������� ������ ���� �����Ǧ������������������� ������ ��� �������� ����������� ������� ȋ�	�Ȍ�ȏʹǡ͵Ȑ������������������������������������������������������������� ��� ���� ��������� ������� ��� 
��ǡ� ���������������������������������������������������������������� ���� ����������� ��������� ���� ���� ��������������������������������Ǥ����������ǡ����������������������������������������������������������������������������ȏͶȐǤ��������������������� ������ ������� ����� 
��� ������ ����� 	������������� ��������� �����Ǧ������� ��������Ǣ���������ǡ���� ����������������ǡ�������������������������� ���������� ������� ���� �������������� ���� ��������������� ����������� �������������� ȋ�������� ��� �������������� �����Ȍǡ� ����� ����������� �� �������������������� ��������Ǥ� ������ ��������� ����� ��� ���������������������������������������Ǧ������������������� ������ 
��� ���� �������������� ���������� ��� �������������������������Ǥ���� ����� �������� ���� ��� ab initio� �	�� ������ ��� ��������������ǡ� ����������� ���� ����Ǧ������������

��������������������������������������������
���ȋ�Ǧ
��Ȍǡ� ���� ����������� ������ 
��� ȋ�Ǧ
��Ȍ� ��������������
���ȋ�Ǧ
��Ȍ������������	��������������������� ��������� �������������������������� �������������ȏͷȐǤ�����������������ȋ���������	��Ǥ�ͳǡ����������������Ǧ
��Ȍ� ��� ���������������� ���������ǡ� ���ǡ� ����� ����������� �����������ǡ� 
��� ������������� ����� ����� �����Ǥ������������������������������ǣ�����������������
��������������ͳͻͻȂʹͳ͸�����������͹Ψ�	��������������������������������������������������������������Ǥ������������� ��������� ȏ͸Ȑ� ���� ��ʹ�� ȏ͹Ȑ� �	�� ������������������Ǥ�

FIG. 1: a) Hexagonal phase of GST. b) Cubic rocksalt phase of
GST: Te atoms occupy one sublattice, whereas 40% Ge, 40%
Sb and 20% vacancies are randomly arranged in the second
one.���������������������������������������������������������������������������������������	������������������������������ ��������������� ���� ������������� ������ ��� �����������������������Ǥ���������������������������������������������
�����������������������������Ǥ����������������������������ǡ� ���� ������� ���� ������ ����������������������� ��� ͶǦͷ� �Ǥ� �������� ������������������� ���	�Ǧ������ �Ǧ
��� ���� �Ǧ
��� ����������� ʹͲͲǦʹͳ͸������� ���� �� ͹Ψ� �������������� ��� 	�� ������������������������������
��������������Ǥ��������������	�Ǧ������ �Ǧ
��� ���� ���������� ��� ����� �����������������������Ǥ������ ���������� ����������� ����������� ��� 	�Ǧ������ �Ǧ
��� ���� �������� ��� ������ ��������� ���� ����� �Ǧ
���ȋ����	��Ǥ�ʹȌ�ȏʹǡ͵ȐǤ�������������������������͸ͺΨ����
�������� ���� ��� �� ���������� ����������Ǧ����� �������������� ����������� �������� ������� ���� �� ������������������� ����� ���Ǥ� ���� ���������� 
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������������ ������������Ǥ� ���� �������� ������������������������
�ǡ���ǡ��������	�ǡ��������������������������������� ��� ���� �������������� �������� ����������������� ���������� ��� ���� ���� ������� ��������ǡ� ����ͶǤͳǡ� ͵Ǥͷǡ� ʹǤͺ� ���� ͷǤͻǡ� ������������Ǥ� ��� ���������ǡ�������������������������������������Ǧ����������������Ǧ
����������������������������������������������
��ǡ�

FIG. 2: a) g(r) of the model of Fe doped a GST (shown in the
inset) generated by quenching from the melt. b) Statistics of
irreducible n fold ring configurations of Fe doped a GST. c)
Distribution of the coordination numbers of different species.
d) Distribution of the local magnetic moments of Fe atoms
for each phase.������������������������	��������Ǥ������������������ǡ�������������������������������������ȋ���������	��Ǥ�ʹ�Ȍ��������������������������������������Ǧ��������������ǡ� ͹ͷΨ� ��� ������ ����� ����� ������������ ȋ�� α�
�ǡ��Ǣ� �� α� ��ȌǤ� ��� ����� �������ǡ� ������ �Ǧ
������������� ���� ������� ������������ ��� ���� ��������������� �����Ǥ� ������ ���� ������� ��������ǡ� �������������� ���� ���������������������� ȋ������������� ���	�Ǧ������ �Ǧ
��Ȍǡ� ���� ����� ������� ��� ���� ������������������������������Ǧ
���ȏ͵Ȑǡ�������������������������� ���� ���������������� ����� ��� �Ǧ
��� ������� ������������ ������������� ����� ��������� 	�� ������Ǥ������� �������� ���� ��� ����� ����� �����������ǡ� ������������� ����� ����� �� ������� ��������� ��� �������������������� ����� ��� 	�Ǧ������ �Ǧ
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��ǡ�������� ������ ����ǡ� 	�� ������ ����� ���������� �������������� ����������� ���� ����� ���������� ������� ����
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Magnetic nano-skyrmions in an Fe 
monolayer on Ir(111) 

G. Bihlmayer1,  S. Heinze2, K. v. Bergmann3, S. Blügel1 

ͳ������
�ò��������������Ǧͳ�Ƭ����������������������������������Ǧͳǡ�	�����������������
ò�����ʹ����������ò�������������������������������������ǡ����������¡����������͵����������ò�������������������ǡ����������¡����������
Topological protection of a magnetic texture 
occurs when the stability of the structure is a 
consequence of the lattice as a whole, in 
contrast to other mechanisms, that rely on the 
properties of the individual magnetic moments. 
E.g. ferromagnetism in two dimensions can be 
stabilized by the magnetic anisotropy of single 
ions, while we report here on a magnetic 
skyrmion lattice that gains its robustness 
against external perturbations from its 
topological properties. In contrast to 
previously observed skyrmions, this example 
is of atomic dimensions, i.e. about 1 nm in 
diameter as experimentally observed by 
scanning-tunneling microscopy (STM). Density 
functional theory (DFT) elucidates the 
mechanisms that lead to the formation of these 
structures. ������ ͷͲ� ������ ���ǡ� ���� �������� ���������� ������������ ���� �������� ���� ������� ����������������������� ��� �����Ǧ������������ ���������� ����� ���� �������������������������������������������������ȏͳȐ��������� ������������ ��� ���������Ǥ� �� ������ǡ� ���Ǧ������������ �������� ��� 	��Ǥ� ͳ�� ���� ����������� �������������ǣ� ������ ��� �� ������� ���������� ��� ���������������� ������ ��� �����Ǥ� ���� ���������� ��� ��������������������� �� ������������ ��� ����������������������Ǥ����������������������������������������ǡ���������������������������ǡ��������������������������������������������������������Ǧ������������Ǥ�����������ǡ��������������������������������Ǧ�������������Ǧ�����Ǥ��������������������Ȃ�������	��Ǥ�ͳ��Ȃ���������������������������� ������ ��� ȋ	��Ǥ� ͳ�Ȍ� ��� ��������� ������ �����������Ǥ� ��������������� ����� ����������� ���� ������������� ��� ��������� ���� ������ ��� ���� ������ ������������� ��� ���� zǦ����ǡ , ��� �� ����� ������Ǥ� ����ǡ� ��� ������������ ����� ��� ���� ������ ����� ȋ	��Ǥ� ͳ�Ȍ� ������������������ ���������� �� ����� ������ǡ� ������ ��� ����������� ����� ȋ	��Ǥ� ͳ�Ȍ� ��� ����� ���������� �� ������������������ ���� ������ � �������� ��� ����Ǥ� �� ��������������������������������  
�� ��������� ���� ���� �����ǣ� ��� ���� ������ �������������������������������������������ǡ������������������������������Ǥ���� ���� ��� ������� ����ǡ� ����� �� ���������� ����� ���������������������� ȋ�Ǥ�Ǥ� �� ��������Ȍ� ������ �� ��������������� �������� ����� ���� ��������Ǥ� �������� ��� ������������������ ������ ��� zǦ���������� ������ ��� ������� ����

���������������������������������������������������	��Ǥͳǣ�������������������������������ǡ������������������ ������������� �������� ����� �����Ǥ� ��� ���� ����������� ���	��Ǥ�ͳ�ǡ� ���������� ����� ����������������������� ������� ��� ������������� �������� �������� ���������ǡ����� ���� ������ ������� ������� ��� �������� ���� ��� ������������� ������������ ��� ���� �������� ��� ���� (x,z)Ǧ�����Ǥ� ������ ���������� ����� ����� ���������� ��� �������������������������������������������������	��Ǥ�ͳ�ǣ����� ������ ���������� ��� ���������� ��� �� ������ �������� ������� ������� ����������Ǥ� ��� ���� ����� ������������ǡ� ����� ���� ���Ǧ����� �������� ������ǡ� ������������� �������� ����������� ������������� ������������������������������������Ǥ  

FIG. 1: One dimensional example of a topologically protected
magnetic structure (a,b) and of a topologically trivial one
(c,d). On the right the orientation of the spins along the chain
direction (x) is shown as a graph on the unit circle. In (a)
the angle goes once around the circle and the winding
number is unity, in (c) it is zero. Under the influence of a
magnetic field (b,d) it can be seen that this difference in the
topology of the magnetic structures results also in a
difference of stability: while in the topologically trivial
structure (c,d) the domain is removed, in the non trival one
(a,b) it remains stable.�������������������������������������������������������������ǡ� ��� ��� ����� ��������� ���� ������������ ����� ���������������������������������������������������������� ���� ������ (x,z)Ǧ�����Ǥ� ����� ���������� ���� ���� �Ǧ�����������������������������Ǥ�������������������������������� ���� ������ ����������� ��� �����Ǧ��������������������� ����������� ��� �� ���Ǧ������������ �������ǣ���������� ���� �������������� ���������� ��� ���� (x,y)���������������������� n& ǡ�������������������������������������
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FIG. 2: The tiny vortices formed by only 15 atoms arrange in
an almost square lattice. The colored cones indicate the
orientation of the magnetic moments directions of the
hexagonal iron layer. The inset on the left is a simulated
image as it results from scanning tunneling microcopy with a
spin polarized tip with a polarization perpendicular to the
film plane. The right inset shows the skyrmion density, S(x,y),
in white (low) and blue (high).�	��� ������� ������������ǡ� �Ǥ�Ǥ� ��� ���� ������ ��������������ǡ� ������ ��������� ���������� ���������������� ���� �������������ǣ� ��������ǡ� ������������ ��������� ������ ��� ��������� �������������������������������������������������������������Ǥ����������� ���� ����� ���������� ����� ������ ����� ��� ������������ǡ��Ǥ�Ǥ��������������������������������������������������������������������Ǥ��������������������������������������������������������������������������������������Ǥ����������ȏ͵Ȑ������ǡ������������������������������� ��������� ������ ��� ��������ǡ� ����� ��� ����������������Ǥ���� ����������� ������������ ����������� ������������������Ǥ� ��������� ���� ���� ������ ��� ���������� ������������
ò���������������������������ȋ
��ȌǤ�ȏͳȐ��Ǥ� �Ǥ� ������ǡ� A non linear field theoryǤ� ����Ǥ� �Ǥ� ���Ǥ�����Ǥ����Ǥ���ʹ͸Ͳǡ�ͳʹ͹Ǧͳ͵ͺ�ȋͳͻ͸ͳȌǤ�ȏʹȐ�
�Ǥ�Ǥ��������ǡ�
Ǥ�����Ǥ�����Ǥ�ͷǡ�ͳʹͷʹ�ȋͳͻ͸ͶȌǤ�ȏ͵Ȑ��Ǥ� ������ǡ� �Ǥ� ���� ��������ǡ� �Ǥ� ������ǡ� 
Ǥ� �����ǡ� �Ǥ���������ǡ� �Ǥ� ������������ǡ� 
Ǥ� ���������ǡ� ���� �Ǥ���ò���ǡ� Spontaneous atomic scale magnetic skyrmion

lattice in two dimensions.� ������� �������� ͹ǡ� ͹ͳ͵�ȋʹͲͳͳȌǤ�ȏͶȐ��Ǥ �ò�������ǡ� �Ǥ� ����ǡ� 	Ǥ� 
������ǡ� �Ǥ� ����������ǡ� �Ǥ������ǡ� �Ǥ� ��������ǡ� �Ǥ� 
������ǡ� ���� �Ǥ� �Ú��ǡ� ��������͵ʹ͵ǡ�ͻͳͷǦͻͳͻ�ȋʹͲͲͻȌǤ��ȏͷȐ��Ǥ������ǡ�
Ǥ����������������Ǥ���ò���ǡ�����Ǥ����Ǥ���͹ͺǡ�ͳͶͲͶͲ͵ȋ�Ȍ�ȋʹͲͲͺȌǤ�
ij

jiij SSDH
&&&

DM



JARA-FIT Annual Report 2011 
 

 71

Magnetism in the family of Fe-based 
super-conductors containing rare-earth 
elements 

Y. Xiao1, S. Nandi1, Y. Su2, S. Price1, Th. Brückel1, 2 ͳ�
ò��������������������������������
���Ǧʹ�����������
�ò�����������������
�ǦͶǣ��������������������ʹ�
ò��������������������������������
�������	������
The discovery of iron-pnictide 
superconductors has triggered extensive 
research on their physical properties and 
mechanism of high-temperature 
superconductors [1,2]. During last few years, 
we have investigated extensively on the lattice 
dynamics [3,4], magnetic order [5,6] and spin 
dynamics [7] of the family of Fe-based 
superconductors. Similar to high-Tc cuprates, 
superconductivity in iron pnictides is in 
proximity to magnetism. The magnetism is 
more complicated in compounds which 
contain both iron and rare earth elements. 
Scattering methods such as x-ray scattering 
and neutron scattering have played an 
important role in the understanding of the 
magnetism in superconducting systems. We 
have used x-ray resonant magnetic scattering 
(XRMS) and neutron scattering methods to 
disentangle the two magnetic moment 
sublattice contributions in the parent 
compounds SmFeAsO [8] and EuFe2As2 [9]. ����� ��� ���� ��������� ��� ��������� �������������������� �������� ��� �	���ȋ�ͳΫ�	�Ȍ� ����� �α��ǡ� ��ǡ� �����ǡ����Ǥ������	�ʹ��ʹ�������α��ǡ���ǡ������ǡ����Ǥǡ���������������ǲͳͳͳͳǳ�����ǲͳʹʹǳ���������Ǥ������������������������ �������� �������� ������ ����� ��� ����� ������ ����������������������������������	��������������������������� ��� ͳͳͳͳ� ���� ���� ����� ������� ��� ���� ����� ����� ���ͳʹʹǤ� ���� ���������������� ������ ���� ��� ���������������� ��� ��������� ��� ����� ������� ��� ���� ����������������Ǥ� ������ ����� �������� ������ǡ� ���������������� ��� ������������ ��������� ��� ������������������ ���� ����� ������� �����������������Ǥ�������������������������������������������������	�������������������������������������������������	��������ǡ�������������������������	�������������������������������������������������������������������Ǥ��������������������	��������������������ǡ����������������������� ���������� ���� ���� ����ʹǡ� �͵� ����	�������������������Ǥ���������α�ͳͳͲ��ǡ�������������	�� ��������� �������� ������ ����� �� ��������������������� ������� ȋͳ�Ͳ�ͳȀʹȌǡ� ��� ��������� ��� �������������������������������������������ʹǡ͵�����	���������ǡ� ������������Ǥ� ��� ����������� ���� ����������������������������������������������������������������� ����� ����������� ���� ��������� ���������� ��� �����������������ǡ��������������� ����������� ��������������������������������������������������������������������ʹǦ����Ǥ� ���������ǡ� ���� ��������� ���������� ��� 	��
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FIG. 1: Illustration of the magnetic structures of SmFeAsO in
the temperature range 5K T 110K and EuFe2As2 at 2 K
[5,8].�	��� ��	�ʹ��ʹǡ� ��� ����� ����������� ���� ���������������� ��������� ���������� ��� ������ �������������������� ������� ȏͷȐǤ� ����� ��� ������� �� ������Ǧ�������� �������Ǧ������������ ������ ��� ���� �Ǧ�� �������������� ���� ��	�ʹ��ʹ� ������ ����������� ������ ��� ���͵Ǥͷ� �Ǥ� ��� ������ ��� 	��Ǥ� ͵ȋ�Ȍǡ� ������������ ��� �� ������������ �� ����� ��������� �������� ���� ȋʹͲͳȌ� ���������



JARA-FIT Annual Report 2011 
 

72 

����������� ���� ����������� ��� �������� ��� ���� ��������������� Eu

CritH � ��� ͲǤͺ� �� ��� ʹ� �Ǥ� ��� ���� ������ ����ǡ� ������������� ��� ���������� ��� ȋͲͲ͸Ȍ� �������� ��������������������� ����� ������� ������ ���������� ������������ ������� ȋͳͲͲȌ� ���������Ǥ� ���� �����Ǧ�������� ������������������������������������������������������������ǡ����� �� ������� �������������ǡ� ��� ���� �����������������������Ǥ� ������ �������� �������� ����� ���� ��� ����������� ������� ��� ���� ���������� ��� ���� ����������������������� ����� ���� ������ ��������� ��� �������� ����� ������������� �����Ǥ� ���� ������������ ����������� �������������������������������������������������������� ���������� ���� ��������� ������������ ��� ���� ����������Ǥ� ���������� ��� ���� �������� �������������������ǡ� �������������������������������������������������������������������������	��Ǥ�͵ȋ�ȌǤ�

�
FIG. 2: (a) Temperature dependence of the (1 0 6.5)
reflection measured in both resonant and nonresonant
conditions near Fe K edge in polarization channel . The
inset shows the change of Fe magnetic order below 5 K in
channel. (b) Temperature dependencies of the (3 0 7.5) and
( 2 0 6) reflections measured in resonant condition at the
Sm L2 edge. The inset shows the Sm phase transition below
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FIG. 3: (a) Magnetic field dependence of (201) magnetic and
(006) nuclear reflections in two dimensional plots. (b) Field
dependence of integrated intensities of (400) and (101)
reflections. (c) Magnetic phase diagram for EuFe2As2 with
applied field parallel to the crystallographic a axis. The inset
shows the schematic view of the magnetic structure. Note
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Magnetization Distribution and Self-
Assembly of Magnetic Nanoparticles 

S. Disch1, R. P. Hermann1,2, E. Wetterskog3, G. Salazar-Alvarez3, L. Bergström3, Th. 
Brückel1 ͳ�
���Ǧʹǣ�
ò��������������������������������ʹ�	�����������������ǡ�����������������°��ǡ��ǦͶͲͲͲ���°��ǡ���������͵����������������������������������������������������ǡ���������������������ǡ���������������������ǡ��ǦͳͲ͸ͻͳ����������ǡ��������
The physical properties of magnetic 
nanoparticles are intensely investigated for 
both fundamental and technological reasons. 
A broad interest is attributed to their manifold 
possible applications in magnetic data storage, 
magnetic imaging, or biomedical applications. 
With regard to these applications, the two main 
aspects of fundamental interest are (i) the 
magnetic anisotropy and the related 
magnetization distribution in individual 
nanoparticles and (ii) the interparticle 
interactions leading to ordered assemblies of 
nanoparticles. Our study of the magnetization 
distribution in iron oxide nanoparticles as well 
as the shape induced symmetry in their 
assemblies using advanced X-ray and neutron 
scattering techniques aims at a better 
understanding of such fundamental 
nanoparticle properties. ���� �������������� ��� ���� �������� ��������������������������� ������������ �������������� ����������� ������������������������������������������Ǥ����������������������������������������������������������������������������� ������������� ��� ����� ��� �����������Ǥ��������� �������������� ������� ��� �������������� ������������ ��� ���� ����� ��������� ��� ����� ��� ���������������������� ��� ����� �������� ������� ���� �������������������� ��� �� ��������� ����� ������ ��� ����������������� �������Ǥ� ��� ������ ��� ���������� ������������ ������������� ��� ���� �����������������������������ǡ� ��� ���������� �� ���������� �����Ǧ�������������������������ȋ����Ȍ�����������������������������������ȏͳȐǤ������Ǧ���������� ���������� ��� ���Ǧ������������������������ ���� ��������������� �� ͻ� ��� �������������ͺǤͷ���������������ǡ�������������ǡ������������������������������Ǥ�������������������������������������������������� ���������� ����������������������ͷǤͷȋͳȌ�Ψ�����͹ǤʹȋʹȌ�Ψ�	������������������������������������ ���� �������������� ��� �������� �������� ����� ����������� ����� ��������Ǥ� ���������� ����� ����������������� ���������� ��� �ʹʹȀ���� ������ ͸� Å� ��������������������������������������������� ��������� �ͳǤͷ��Ǥ� ���������� ����� ������ ������������� ������� ��� ������������� ��������� ����� ������ǡ� ������ ��� �������������������� ����� ���� ���������� ��������� �������������������������� ������������� �������� 	���������������������Ǥ� ��� ����� �� ��������� ���������������������� ��� ���� ������������� ����ǡ� ������ ���������������� ��� ���� ������������� �������� ȋ���� 	��Ǥ� ͳȌǡ� �����
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FIG. 1: Polarized SANS by iron oxide nanospheres a)
Scattering cross sections obtained by magnetic contrast
variation. Insets: 10° sectors used for integration. b)
Schematic of the magnetization distribution model with
surface spin canting. c) Quantitative magnetization
distribution obtained by SANS compared to macroscopic
measurements (VSM) and the bulk magnetization (dashed
line).������ ����� �������� ���� ������� ����� ������ ���������������������� ���� ������� ��������� ��� ���� ����������������Ǥ���� �������� �������� �� ������������ ������������� ���� ��������� ������ ����� �� �������������� ��������������� ���������� ���� �������������Ǥ������ ��� ���������������� ������������ ��� ���� ������ ������ ����������ǡ�������������� ����������������������� ����������������Ǥ�������������ǡ� ���� �������������� ��������� ��� ������������� ������ �������������� ����� ��������������������������������������������������Ǥ���������������������������� ��� �������� ��� �������� ���� ���������������������� ������ ���������������� ����������������Ǥ� �������ǡ� ���� ������������� ���������
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FIG. 2: GISAXS pattern of iron oxide nanocubes assemblies.
Reflections are indexed according to a ��� packing of
nanocubes (inset). Bottom: In plane scattering intensities
displayed on a logarithmic scale. Top: SEM images of the
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Dynamical magnetic excitations of 
nanostructures from first-principles 

S. Lounis1, A. T. Costa2, R. B. Muniz2, and D. L. Mills3 ͳ�������
�ò����������������������������������������������������ǡ�	�����������������
ò�����ʹ��������������	À����ǡ��������������	������	���������ǡ�ʹͶʹͳͲǦ͵ͶͲ������×�ǡ��������
������ǡ������������͵������������������������������������ǡ��������������������������������ǡ�����������ǡ�ͻʹ͸ͻ͹�����
Within time-dependent density functional 
theory, combined with the Korringa-Kohn-
Rostoker Green functions, we devise a real 
space method to investigate spin dynamics. 
Our scheme enables one to deduce the 
Coulomb potential which assures a proper 
Goldstone mode is present. We illustrate with 
application to 3d adatoms and dimers on 
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FIG. 1: In (a) the imaginary part of is plotted for every
adatom when applying an additional magnetic field along
the z direction corresponding to a Larmor frequency of 13.6
meV (dashed line). In (b) are shown Im calculated for the
four dimers. The optical modes, estimated for Mn and Fe
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A mathematical account on Thiele’s 
equation for magnetic vortices 

Christof Melcher �������������ò������������ǡ�������������������������
A pioneering reformulation of Landau-Lifshitz-
Gilbert equations, aiming to facilitate the 
dynamic description of magnetic domains, has 
been introduced by A. A. Thiele in 1973 and 
used by D. L. Huber in 1982 in the context spin 
vortices, and is nowadays a common tool for 
predicting the dynamics of various types of 
topological defects in magnetism. In this note, 
we shall report on recent analytical results, 
developed in collaboration with M. Kurzke 
(Bonn), R. Moser (Bath), and D. Spirn 
(Minneapolis), that establish a mathematically 
rigorous derivation of Thiele’s equation in 
some specific situations. ���� ������Ǧ��������Ǧ
������� ��������� ȋ��
Ȍ� ��� ���������������� ���������� ���� ��� ��������������ǡ����������� ���� ��������� ��� ��������� ��� ���������������� �������� ���������� ��� ������ ��� ���������� �������
m� ������� ������� ��� ���� ����� ������� SʹǤ� ��� �������������������������
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� ������ ����������� �������������������������������������������������������������� ���� ���������� ����� ������Ǥ� ��� �� �������������������� ������ ���� �� ����� �����������ǡ� �������������� ������ h���� α� Ǧ EȋmȌ� ��������� �����Ǧ��������������� ������� ���� ����Ǧ������ �����Ǧ������ �������ǡ�������� ����� ��� ���� ���������� ��� ������������������������Ǥ� ��� ������� �������� ��� ����Ǧ���������������ǡ� ������ ����������� ���� ������ ��� ����� ���������� ������ ���� ��������� ��������� ��� �������������������Ǥ� �������������� �������mǡ� �������ǡ� ���� ���������� ��� ��������� ������������ ��� ������ ������������������ǡ������������������������������������������������������ ����� ���� ������ ���� ��������� ����������� ��������������Ǧ������������������������
Ǥ������������������������������������������������������������������������������M�α�MȋxȌ����������������������������� X� α� X(t)ǡ� �Ǥ�Ǥ�mȋxǡtȌ� α� MȋxǦXȋtȌȌǡ� ������������������ ��� ��������� ������������� ��������� ���� X���������������������������
Ǥ��������������������������������ǯ�� ��������� ��������� ����� �� ����� ��������������� m� α� MȋxǦXȋtȌǡ ȋtȌȌǡ� ������� ����� �������������������������������������������������� ǡ��������

0MX D X G X F�� � � ����� ����������M� ����D� ���� ��������� ��� ��� ��������������� ���� �������ǡ� ������������ǡ� G� ��� �� ����������ǡ�����F�α�FȋXȌ������������������������������������������� ����Ǧ�����������Ǥ� ������ ����������� �������

����������� ��� ��������� ���� ���������� ����������Ǥ������������ ����� ����� ������������ ������������ ���������� ������� ������ M� ������ ��ǡ� ����� ��� �����ǡ� �������������������������Ǥ����� ����������� ������������ �������� ��� ����������������������������������������
����������������������������� ����� ����Ǧ��Ǥ� ��� ���� ���Ǧ������������ ����ǡ������ ����������ǡ� ������� ��������ǡ� ��� ����Ǧ����������� ���� ���������� ��������������� �� ���������� ������������ ����Ǥ� ���� ������� ����������� ����������������� ��� ������������ ���������� ��� ���� ���� ��������� ���� ��������ǡ� ���������� ���� ������������� ��������������������������������������������������Ǧ��������� ���� ������ ����� ��� ��������� ��� �������� ��������Ǥ��������������������������������������������������������������������������������������������������
1 2

( )
x x

m m
m m ������� ήǡή ������������������������������RͿǤ��������ǡ����ȳ� �R;� ��� �� ������� ���������� ������� �������� ����������������������Ȟǡ�����ǡ����m�ǣ�ȳ� �S;������Ȟ�������� �������ǡ� �Ǥ�Ǥ� ��� m͵ȋȞȌ� α� Ͳǡ� ���� ���������

1
4

( )q dxm � ��� ���� ������������ ������Ǥ� ���������������� �����ǡ�q� ��� ��������Ǧ���������������S;Ǧ������ǡ� �Ǥ�Ǥ� ���� ��������� ������� ��� ������� ��� �����������S;���� ��������mǤ� �������������ǡ� ������ ���������������������Ǧ������ǡ��Ǥ�Ǥ��������������������������ǡ���� �����q� α�Φdpǡ�������d � ȓάͳȔ� ���� ������������������� ȋSͳǦ������Ȍ� ���� p� = ���� ȋm͵Ȍ� ���� ��������ǡ�������������Ǥ� ����� ����ǡ� ���� m� α� ȋmǡm͵Ȍǡ� ��� �����
1

2
md m Ǥ� ��� �� ������� �������ǡ� ���� ���������������������������������������������������������������m�������������������������������������������������������������ǡ�������������Ǥ����� ���� ��������� ��� �� ������� ���������� ���������ǡ�����������Ǥ�Ǥ�����������Ǧ����������ǡ�����������������������������������������������������������������Xǡ��Ǥ�Ǥ�ȋmȌ� ~� � ͶɎq xǡ� ������ Ɂx� ��� ���� ������ ������������������ ��� XǤ� 	��� �� ��������������� ��������������������������� ��������ǡ� ������ ������������������������ ȳ� � R;� ���� � ε� Ͳǡ� �� ������� ��� ����������������������

2

2 31
( )

2

m
E dxm m ���� �� ����������������� �����������������������Ǥ����������� ���� ����������� ������� �������� ��� � ȋmȌǡ������� ��� ����� ������� ��� ������������ ����� �����������������Xǡ��Ǥ�Ǥǡ���������������ǡ�e (m) ~ ���ȋͳȀ ȌɁxǤ����� �������� ���������� ɂ� «� ͳ� �������� ��� �������������� �������ȋ���������Ȍ������������� ��������� ���



JARA-FIT Annual Report 2011 
 

78 

����� �����Ǥ� ���� ����������� �������� ���������ǡ�������� �������ǡ� ���� ��
������ ����������� �������E
(m)����������������������������

( )
curl div( ) curl

t t

m m
m m m ������

2
( )

div
e

t t t

m m m
m � �������������������������������������������� ����������������������� 0m ������ǡ�ɂ� �Ͳǡ� 0( )e m ����� 0( )m ������������� ��� N� ��������� �������� ������� ����������

0 0

1 nX … X ǡ� ������ �������� ��������� ���� ����� ������������������������N�������������������������������
d�α�ȋd1ǡǥǡdN)���� 0 0 0

1( )NX … XX ǡ��Ǥ�Ǥ��
0 0( ) log(1 ) ( ) (1)E N W om X d ����� ���� ������������� �������WαWȋXǡ�Ȍǡ� ���� �����Ǥ���������� ��� ��������� ��� ������ ����� ������������������������� ��� ������������ ������ �����������������ǡ� �Ǥ�Ǥ� � ���ȋͳȀ� Ȍ���������������������ȀɎ����ɂ�� Ͳǡ� ��� ������� ��� ȏͳȐ� ��� ���� ������ ��� ���� ��������������������������������������������ǣ��

Theorem� Given a family 0{ }m of well prepared

initial data that exhibits N initial vortices at positions
0 0 0

1( )NX … XX with topological charges
1

1 2
( ) N

Nq … q { } and winding numbers

1( ) 1 N

Nd … d { } , there exists a corresponding

family { }m of solutions of LLG that are smooth up

to some terminal time T > 0 such that, for 0 < t < T,

( )

1

( ( ))
j

N

X t

j

e t Dm

and

( )

1

( ( )) 4
j

N

j X t

j

t qm

in the sense of distributions as 0. Vortex

trajectories 1( )NX … XX satisfy, for

4 ˆ zj jG q e , Thiele’s equation

( ) 0j jj

j

W
G DX X

X
X d� �

with 0(0)X X . ����� ������������� ������� ( )W W X d � ��������������� ���� ���������Ǧ�������� ����������� �������� �������������������������
( ) logj k j k

j k

W d d X XX d ฀ � ���� ����������ǡ� ������� ������ ȋXjǡ�XkȌ� ��� ������������������������������������������������������Ǧ����������������� ȋdj �dk α� ǦͳȌ� ��������� ������������Ǥ����� ��������������T������������������������������������������������� ������ǯ�� ��������� ���������ǡ� �Ǥ�Ǥ� ����� ���� ������������Ǧ����������� ����� ��������� ȋ���� ���������� �������� ������� ���������� �� α� λȌǤ� ���� ������� ��� ��
���������� ����������� ��� ���� ���������� ��� �� ������Ǧ���������������������������������������������������Ǥ������� ���� ������ �������� ������� d� α� σ� dj� �������������� ��� ���� ��������� ������� ���� �����������������ǡ� �� ȋ�����Ȍ� ������� ��� ������������ �������

��������������������������������������ȋpj ή�pk α�ǦͳȌǡ��Ǥ�Ǥ�pj
+ pk α� άͳ� ������ ��� Ͳ� ������ ������������ ��� �������������������� �� ����� ���������Sʹ� ȋ���������������ȌǤ������������������ǡ����������������������������������������������� ��� ������� ���� ���������� ȏʹȐ� ��������� ���������������������������������������
���������������������� ����� ����������ǡ� ��� ���������� �����������������ȏ͵Ȑǡ������������������������������������������ Ǧ� ���������������� ����������� ��������� ��������������Ǥ� �������������� ���� ������������ ����������������� ������� ������� ���� ���������� �������������� ������������������������������������������������������������������������Ǥ���������������������������������������������������������� ��������� ��������ǡ� ��������� ��� ��� ����Ǧ���������������Ǥ� ��� ����� ��� ��� ��Ǧ������ �������� vǡ� ��������������� ������ ��� ���� ���������� ������Ǧ��������Ǧ������������ ��������� ���� Ȃȋv ή Ȍm� ���� �m � ȋvή Ȍm� ��������� ��� ��� ���������� ���� ���Ǧ��������������ǡ� ������������ǡ� ���� ����� �� ������������ � ��� �������������������������������� ǡ�����ȏͶȐǤ����ȏͷȐ������������������������������������������������

( ) 0j jj

j

W
G DX X

X
v v X d� � , 

where 
0

lim .  ��� ������� ����� ��� ���� ������ ��� ���������� ����� ����ǡ����������������������ǡ��Ǥ�Ǥ������������������������ǡ����������������Ǥ���� ����������������������� ��� ����� ���������������������� ������� ����� �������������� ������������������� ���������� ��� ��������Ǥ� ��� ����� ��� �� ���������������±�����������������������������������H�α�HȋtȌǡ�������������������������������
( ) ( )MX DX W X H t�� � �����������������������������������������������������

2

eff2 2

1
0

m m
m h

t t �����������������������ȏ͸Ȑ����������Ǧ����������������
������ ������������� ����� ������ ���� ��� ���� �������� ����������������������Ǥ�ȏͳȐ�������ǡ��Ǥǡ��������ǡ��Ǥǡ������ǡ��Ǥǡ������ǡ��Ǥǣ�
�������Ǧ������������������������������������Ǧ��������Ǧ
���������������ǡ�Arch. Ration. Mech. Anal.�ͳͻͻ�ȋ͵Ȍǡ�ͺͶ͵Ȃͺͺͺ�ȋʹͲͳͳȌ��ȏʹȐ�������ǡ� �Ǥǡ� ���������� �Ǥ� �Ǥǣ� ��������� ����������ǣ��������������� ��������� ������� ������Ǧ�����������������������ǡ�����Ǥ����Ǥ�����Ǥ�ͻ͵ǡ�ͳ͹͹ʹͲʹ�ȋʹͲͲ͸Ȍ�ȏ͵Ȑ����������ǡ� �Ǥ� �Ǥǡ� ������������ǡ� �Ǥǣ� ��������� ��� ������������������� �����������������������������ǡ�����Ǥ����Ǥ���͹ͷǡ�ͲͳʹͶͲͺ�ȋʹͲͲ͹Ȍ�ȏͶȐ������ǡ��Ǥǡ���ǡ��Ǥǣ����������������������������������������������� ��� ���� �������������� ��������� ���������������ǡ�����Ǥ����Ǥ�����Ǥ�ͻ͹ǡ�ͳʹ͹ʹͲͶ�ȋʹͲͲͶȌ�ȏͷȐ�������ǡ��Ǥǡ��������ǡ��Ǥǡ������ǡ��Ǥǣ��������������� �������� ������Ǧ��������Ǧ
������� ��������� ����� ����Ǧ��������� ������ǡ� ����� 
Ǥ� ����Ǥ� ����Ǥ� Ͷ͵� ȋ͵Ȍǡ� ͳͲͻͻȂͳͳʹͳ�ȋʹͲͳͳȌ�ȏ͸Ȑ��������ǡ� �Ǥǣ� ����Ǧ����� ������� ���� ������Ǧ��������Ǧ
����������������ǡ������
Ǥ�����Ǥ�����Ǥ�Ͷʹ�ȋͳȌǡ�ͷͳͻȂͷ͵͹�ȋʹͲͳͲȌ�



JARA-FIT Annual Report 2011 
 

 79

Probing the timescale of the exchange 
interaction in a ferromagnetic alloy 

Roman Adam1, Patrik Grychtol1, Stefan Mathias2, Chan La-O-Vorakiat3, Patrick 
Granitzka2, Emrah Turgut3, Justin M. Shaw4, Hans T. Nembach4, Mark E. Siemens3, 
Steffen Eich2, Claus M. Schneider1, Thomas J. Silva4, Martin Aeschlimann2, Margaret M. 
Murnane3, and Henry C. Kapteyn3 ͳ������
�ò����������������
�Ǧ͸ǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����ʹ��������������������������������������������������������ǡ�͸͹͸͸͵����������������͵��������������������������
���ǡ��������������������������������ǡ��������ǡ���ǡ�����Ͷ�������������������������ǡ�����������������������������������������������ǡ��������ǡ���ǡ�����
The underlying physics of all ferromagnetic 
behavior is the cooperative interaction 
between individual atomic magnetic moments 
that results in a macroscopic magnetization. 
We use extreme femtosecond pulses of laser 
higher harmonics in the extreme ultraviolet 
spectral range as an element-specific probe of 
ultrafast, optically driven, demagnetization in a 
ferromagnetic Ni0.8Fe0.2 (Permalloy). We show 
that for times shorter than the characteristic 
timescale for exchange coupling, the 
magnetization of Fe quenches more strongly 
than that of Ni [1]. Then, as the Fe moments 
start to randomize, the strong ferromagnetic 
exchange interaction induces further 
demagnetization in Ni, with a characteristic 
delay determined by the strength of the 
exchange interaction. We also show that we 
can further enhance this delay by lowering the 
exchange energy by diluting the NiFe with Cu. 
Our measurements probe how the fundamental 
quantum mechanical exchange coupling 
between Fe and Ni in magnetic materials 
influences magnetization dynamics in 
ferromagnetic alloys.  ��������� ��� ��������� ������������ �������� ��������������� ����������� ��� ����������� ������������������������ ���������� ����� ���� ����������� ��� �������������� �����Ǥ� ����Ǧ����������� �������� ������������� ������������� ������ ������������� ������������������ ����� ����������� ���� ��� ���� ���������� �����Ǥ��������ǡ� �� ��������������������� �������������� �������������������������������������������������������������������� ��� �����ǡ� ���������ǡ� �������ǡ� ������������ ��� ������������ ����������� ���� ���� ��� ������������Ǥ����� ���� ����ǡ� ��� ��������������� ��������� ������������������������������������������������������������������ ����������� ��������� ����� �������������������������������������������� ����������� ȏͳȐǤ������ ���������� ���������� ������������ ��������� ����� ���� ��������� ���������� ������� �������������� �������������������������ǡ��������������������������������� ���� ��������� ������������ �������� ���� ������������������� ��� ���������� ����� ����������� ��� �����������������Ǥ��

�����������������������ǡ��������������������������������������������������������ȋγʹͷ���Ȍ�������������������

�
FIG. 1: Schematics of the experimental setup for XUV pump
probe measurement. XUV pulses (<10fs) are reflected from a
permalloy grating sample, forming a spectrum on a CCD
camera. The reflected HHG intensity at the Fe and Ni M shell
absorption edges (red and blue) depends on the
magnetization direction. After rapid excitation of the
electron system by a femtosecond laser pulse, various
scattering processes between electrons and phonons (with
and without spin flips) determine the dynamical response of
the system. First, the strongly excited electron gas
thermalizes by predominantly electron electron scattering to
a Fermi Dirac distribution. The ferromagnet starts to
demagnetize because of spin flip scattering events during
this thermalization process. Electron phonon scattering
processes transfer energy from the excited electron gas to
the lattice, and thermal equilibrium is typically reached on
picosecond timescales. Finally, on nanosecond timescales, the
material cools by thermal diffusion. The red and blue arrows
in the lower boxes show the observed distinct
demagnetization dynamics of Fe and Ni in permalloy.������� ���� ���������������� ��������� ����� ����������� ����� ������ ��� �������� ���� ��������� ��������������element specificallyǤ���� ������ ���� ��������� ��������� ����������� ��� ��������������ǡ� ���ǦͳͲ���� ���� ������ ������� ����� ����Ǧ��������� ����������� ȋ��
Ȍ� ���� ��������� ������������ ʹ��
� ������������ ������ ������� ����� �� ��Ǧ������� ���������Ǥ� ���� ���������� ��������� ���������������� ��� ͵ͷ� ��� ͹ʹ���� �������� ����M� ��������������������	��ȋͷͶ���Ȍ��������ȋ͸͹���ȌǤ�
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��� ���� ����������� �������Ǧ�������� ����Ǧ������� ȋ�Ǧ����Ȍ������������������� ������������������ǡ� �������������� ��� ���� ���������� ��
� ������ ��� ���������������������� ��� ���� ������� ���������������������������������������������������ȏ͸ȐǤ��

�
FIG. 2: Ultrafast demagnetization of Fe (red dots) and Ni
(blue dots) for elemental Fe and Ni (A), in permalloy (B), and
in permalloy Cu (C). Fits to the model (solid lines) are used to
extract the intrinsic demagnetization times for Fe and Ni in
the alloys, Fe and Ni, as well as the exchange time Ex, after
which the Fe and Ni spin baths return to equilibrium with
respect to each other with an effective demagnetization time
constant of Eff. The data for permalloy Cu (C) is also shown
in log scale as a function of the normalized asymmetry
changes A(t) = (A(t) Amin)/(A0 Amin), where A0 is the
asymmetry amplitude and Amin the minimum asymmetry
reached in the demagnetization process.���� ������ ������������������ ��� ����������� ���� ��������� ����� ���� ������ǡ� ��� ������ ��� 	��ǤͳǤ� ��� ������������� ����� �������� ���������� ��������ǡ� ��� �������������� ���������� ��� ������ ���������� ����ǣ� ȋiȌ�����������������������	��������������������������������������� ��� ���� ����� ���������Ǣ� ȋiiȌ� ����������ȋ��ͲǤͺ	�ͲǤʹȌǢ� ȋiiiȌ� ���������Ǧ��� ȋȋ��ͲǤͺ	�ͲǤʹȌͲǤ͸��ͲǤͶȌǤ����� ��
� ��������� ����������� ����� ���� ��������������� ��� �������� ����� ��� �Ǧ���� ���� ������Ǥ� ��������� ��� ���������� ���� �Ǧ����� ���������ǡ� ����������� ������������� ������������� �������� ��������� ����
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the same time� ��� ����������������ǡ� ����������� ������������� �������� ���� ���� ��������� ��� ������������������ ��� ����Ǧ����� �������� ����� ����������������������Ǥ������ ��������� ����� ����������� ��� ���� ������������������ ��� ��� �������� ����� ���� ����������������������� ��� 	�� ������� ���� transiently delayed� ������������� ��� ����� ������ ��� ������ ͳͺ���� ��� �����
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Double-vortex spin-torque oscillators 

V. Sluka1,2, A.M. Deac1,2, A. Kákay1, R. Hertel3, D. E. Bürgler1, and C. M. Schneider1 ͳ������
�ò���������������ȋ�
�Ǧ͸Ȍǡ�	������������������
ò�����ʹ����������������Ǧ�����������������������������������ǡ����������Ǧ���������������Ǧ�����������͵��������������������������������������±�������������������ǡ����������±���������������
The interaction of spin-polarized currents with 
a magnetic system – the spin-transfer torque – 
provides a novel handle on magnetization 
dynamics, which enables the operation of spin-
torque oscillators (STO). Here, we realize and 
study STO comprising two stacked magnetic 
vortices. These double-vortex STO (DV-STO) 
are a promising application for spin-transfer 
torque physics. The major challenge is to 
increase the microwave output power by 
synchronizing an array of DV-STO. We 
demonstrate phase-locking of a DV- STO to an 
external high-frequency signal as a 
prerequisite for DV-STO synchronization. ����������������������Ǧ������������������������������� ǳ�����ǳ� �������������� ȋ	�Ȍ� ������ ������� ��� ��������������������������������������������������ǳ����ǳ�	�������ǡ��������������������������������������������������� ������ ���� ������� ��� ���� ����Ǧ�����������������Ǥ� 	����� ���� ����� ������� ���� ���������� ��� �����Ǧ���������ȋ��Ȍ�������������������������������������� ���������� ������ ����� ����� ���� 	�Ȁ��Ȁ	����������� ������ ������ ��� ����������������������������� ȋ
��ǡ� ���ȌǤ� ��������������������� ��������� ��������� ���� ����������������������� ���������� ��� ���� ���� 	�� ������� ���������� ���� ���������Ǧ������� ������� ����������� ������������� ���� ����Ǧ���������� ȋ�	Ȍ� �������� ��� ���� 
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FIG. 1: The GMR field cycle for a weak current flowing
perpendicular to the layers (i.e. along the pillar axis)
indicates different magnetization configurations labelled by
letters. The magnetic field was tilted 27° out of plane. Similar
behaviour is observed for strictly in plane fields.���������� ��� �������� ���� ��������� ����� ��������������������� ����� ���� ����� �������ǡ� ��������� �����������ǡ� ���� ����Ǧ���Ǥ���� ����� �������� ���� 	�Ȁ��Ȁ	������������ǡ� ����� ����� ���� ������� ���������� ���� 	�������� ����������� ������� ����������� ȏ������ ��� 	��Ǥ� ͳȐǤ����� ���������� ������� ������� ���� ����������� ��� �������������� ������� ���� �������������������Ǥ� ���� �������� ��� �����������	��������� ȋ���������� f���Ȍ� ��������������������������������������������������������͵Ͳ�������������������������������������Ǥ������������������������������������������������������������������
��� ������������� ��� �������� ���� �� ����Ǧ�� ��������������� ���� ��� �������� ����� ���� �	� ���������Ǥ����� ������������ ����� ���������� ��� ����������������Ǥ�������������������������������������������������� ��� ���� �������� ��� �������� ��� ���� ����������������ǡ� ���������� ���� ����� ��������ǡ� ������ ���� ͳ͸�
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FIG. 2: Locking behaviour of a DV STO. (a) Power spectrum
and (b) extracted peak positions of the current induced
magnetization dynamics as a function of the HF excitation
frequency fext,. The HF excitation amplitude is 4 dBm and IDC
= 9 mA. No magnetic field is applied. Background
subtraction is applied to remove the excitation signal [black
line in (b)] from the spectra. (c) Oscillator power obtained
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The Planar Hall Effect in a Modern 
Ferromagnet with Potential for Sensor 
Applications 

Klaus M. Seemann ������
�ò���������������ȋ�
�Ǧ͸Ȍǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����
Detecting the minute stray field of magnetic 
nanoparticles lays down challenging 
requirements for spintronic sensors. Demands 
for ultra-high sensitivity combined with 
robustness propose sensor principles based 
on nanocrystalline soft-magnetic alloys. 
Cobalt-Iron-Boron (CoFeB) alloys offer 
considerable advantages over conventional 
permalloy (Py) with this respect. The 
nanocrystalline morphology of CoFeB 
maintains the coherence of the magnetization 
in exchange-biased systems and allows for a 
maximal spin-dependent electron transport 
signal in planar Hall effect (PHE) devices. From 
a fundamental physical perspective the planar 
Hall effect was proven to have its origin in the 
well-known anisotropic magnetoresistance, 
which is an effect that is accessible in single 
layers of ferromagnetic metals. This in 
combination with the antiferromagnetic 
exchange-bias mediating the coherence of the 
localized spins of CoFeB forms the basis for 
the robustness required in spintronic sensor 
applications urgently sought for especially in 
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FIG. 1: The planar Hall effect (b: experiment and d: theory) is
closely related to the anisotropic magneto resistance (a:
experiment and c: theory) [1]. In the softmagnetic cobalt
iron boron alloy the planar Hall effect yields a magnetic
sensitiviy of an order of magnitude higher than in
conventional permalloy.����� ����ǡ� ����� �� ���������� ��������� ��� ���� ������Ǧ������� ������ ���� ��������� ��� ��	��� ������� ������������ �������� ����� ������������������ ������� ��� �����������������������������������������������������Ǥ������������������������������ ���������� ����� ��������������
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Model Systems for Molecule-Electrode 
Contacts in Molecular Spintronics 

B. Botar1, C. Besson1,2, M. Speldrich2, X. Fang3, P. Kögerler1,2 

ͳ������
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Two molecular magnets constructed from 
polyoxotungstate cluster anions and cationic 
MnIII/IV

4O4 cubane-based spin polytopes 
illustrate the significant influence of charge 
distribution on the molecular magnetic 
anisotropy. In turn, the magnetic 
characteristics observed for these model 
systems are consequential for the magnetic 
properties of molecular magnets attached to 
metallic or metal oxide electrodes, i.e. contact 
modes potentially characterized by 
pronounced electrical field gradients at the 
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FIG. 1: Structures of the polyoxometalate complexes 1 (left;
approx. C3v) and 2 (right; approx. D3h) with their cubane
based magnetic core structures highlighted in yellow. The
[ P2W15O56]12 groups are shown in polyhedral
representation. The schematic diagrams for the Mn4O4 (1)
and Mn7O8 (2) subgroups indicate the ground state spin
alignments. MnIV: green; MnIII: purple; O: red; C: black; WO6:
gray octahedra; PO4: blue tetrahedra. Hydrogen omitted for
clarity.�� �������� �������� �������ǡ� ������ ��� ��ȓ�����͵���������͵Ȕ� ����� ��������� ���������� ����������Ǧ����������Ͷ�Ͷ� ������������ǡ� ������������������� ��������� ���� �������������� ��� �������� �������� ������������������������ǡ�������������������������������������� �������� ������������� ������ ���1Ǥ� ��� ����������������������������������������������������������������
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Metal / Molecule Contacts: From 
Electronic Properties to Charge 
Transport 

S. Soubatch1, R. Temirov1 P. Puschnig2, E.-M. Reinisch2, T. Ules2, G. Koller2, M. Ostler3, 
L. Romaner4, C. Toher5, F. Pump5, A. Greuling6, M. Kaczmarski6, M. G. Ramsey2           
C. Ambrosch-Draxl4, G. Cuniberti5, M. Rohlfing6, F. B. Anders7, F. S. Tautz1 ͳ������
�ò��������������Ǧ͵ǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����ʹ���������¡��
����͵���������¡�����������Ͷ���������������¡���������ͷ�����������͸���������¡��������ò���͹������������
Any progress toward the vision of molecular 
electronics requires a thorough understanding 
of current conduction through single 
molecules. For this reason, an intense effort 
has been focused recently on transport 
experiments in metal/molecule/metal junctions. 
However, before transport data can be 
understood quantitatively, a few prerequisites 
have to be fulfilled: The geometric and the 
electronic structures of the metal/molecule 
contact have be known, and electron 
correlation effects have to taken into account. 
Here we present new experimental and 
theoretical approaches to tackle these 
challenges. All experiments and simulations 
reported here have been carried out on the 
prototypical PTCDA molecule on silver 
surfaces.  

Electronic structure of metal molecule contacts���� �������� ������ ��� ������ ����������� ����������������������������������������������������������������������ǡ� ���� ������ �������� ����������� ��� ����������������� ��������������� ���� �������������Ǥ���������������ǡ� ������� ���������� ��� ������������������� ��� ������������������ ������� ���� ��� ����������� ������������ �������������� ������������� ȋ���ȌǤ��������ǡ� ���� �������� ��� ����� ���������� ������� ���������� ������ ����� ����� ����� ���� ������� ��������������� ���� ���ǡ� ���������ǡ� ���� ������� ����������Ǥ�����ǡ� ���� ����� ������� ��� ���� ���������������������ǡ����������������������ǡ������������������ǡ������� �������� ������������ ���� ����������� ��� ������������� �����Ǥ� ���������ǡ� ����������� ���������� ���������� ȋ����Ȍ� ����� ��� ������� ����������Ǧ�����������������������������������������������������������������������������Ǥ��������ǡ��������������������ǡ������������� �������ǣ� 	��� �������ǡ� ��� �������Ǧ������������������ ȋ�	�Ȍ� ������������ǡ������ ������������ ������������������������Ǧ����������������������������������������� ������������Ǧ�������������������ǡ� ���� ����� ��������������� ������Ǥ� ��� ���Ǥ� ȏͳȐ� ��� �������� �������������� ��������� ��� ������ ����������������������� ������������� ȋ�����Ȍ� ����� ���������
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Comparison of ab initio transport simulations to
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Single Molecule and Single Atom 
Sensors for Atomic Resolution Imaging 
of Chemically Complex Surfaces 

G. Kichin1, C. Weiss1, C. Wagner1, F. S. Tautz1, R. Temirov1 
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Individual Xe atoms as well as single CO and 
CH4 molecules, adsorbed at the tip of a 
scanning tunnelling microscope (STM), 
function as microscopic sensors that change 
the tunnelling current in response to the forces 
acting from the surface. The STM equipped 
with any of these sensors images the short-
range Pauli repulsion and so resolves the inner 
structure of large organic molecules. 
Differences in the performance of the three 
studied sensors suggest that the sensor 
functionality can be tailored by tuning the 
interaction between the sensor particle and the 
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FIG. 1: (a). 5x2.5 nm2 STM image of PTCDA/Au(111) with the
two Xe atoms residing in the layer, measured with the clean
Au tip. The chemical structure formula of PTCDA is shown in
the inset. (b). The same as (a), but made after picking up the
upper Xe atom with the tip. (c). 5x10 nm2 STM image of the
two CO molecules adsorbed on the clean Au(111) surface.
(d). The same as (c), but made after picking up the upper CO
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FIG. 2: (a). 2.5x2.5 nm2 constant height image of the
PTCDA/Au(111) recorded with the Xe tip. The color palette
is shown in the inset. Brightness scale: Ilow = 0.4 nA, Ihigh = 8
nA. (b). The same as (a), but recorded with CO tip. (c). The
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FIG. 3: (a). Conductance line profiles measured along the
path marked by the dashed lines in the respective insets. The
black curve was extracted from Fig. 2a measured with Xe,
the red curve from Fig. 2c measured with CH4, and the blue
curve from Fig. 2b measured with CO. (b). The G(z) spectra of
the Xe, CO, and CH4 sensors. The curves were shifted along
the z axis such that the tip surface distances, at which the
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Arylthio-substituted coronenes as 
tailored building blocks for molecular 
electronics 

Peter Kowalzik1, Nicolae Atodiresei2, Vasile Caciuc2, Stefan Blügel2, Marc Gingras3, 
Rainer Waser1, and Silvia Karthäuser1 ͳ������
�ò��������������Ǧ͹ǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����ʹ������
�ò��������������Ǧͳǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����͵����ǡ����Ǧ��������������������ǡ�����͵ͳͳͺ������ǡ�ͳ͵ʹͺͺ�����������������Ͳͻǡ�	�������
The electron transport through molecules in 
molecular devices is typically influenced by the 
nature of the interfaces with the contacting 
electrodes and by the interactions between 
neighbouring molecules. It is a major goal of 
molecular electronics to adjust the electronic 
function of a molecular device by tailoring the 
intrinsic molecular properties and the 
interfacial and intermolecular interactions. 
Here, we report on the tunability of the 
electronic properties of coronene derivatives, 
namely dodecakis(phenylthio)-coronenes 
(DPTCs) , which are found to exhibit a three-
dimensional aromatic system. Scanning 
tunnelling microscopy (STM), spectroscopy 
(STS) and simulations based on the density 
functional theory (DFT) are employed to 
characterize the structural and electronic 
properties of these molecules deposited on 
Au(111) surfaces. It is shown that modifications 
of the peripheral aryl-groups allow to 
specifically affect the self-assembly and the 
charge transport characteristics of the 
molecules. Molecular assemblies like 
supramolecular wires with highly delocalized 
orbitals and single molecules with molecular 
“quantum dot” characteristics are obtained in 
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FIG. 1: (a)� STM image and corresponding schematic of a
DFPTC columnar structure on Au(111). The molecules are
observed to form supramolecular columns along the [11 2]
direction of the underlying gold surface. The distance
between bright intracolumnar features has the average value���� = (0.47 ± 0.05) nm. (b) STS characteristics measured on
top of the columnar DFPTC structure.��������� �������������������������������������������������� ��������� ��������������� ������������ǡ�������������ǡ� ��� ���������� �	�� ����������������������� ����� ������ ���� ���� ������ ȋ���Ȍ�
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FIG. 2: Top and side views of the optimized geometries of the
DFPTC conformers: (a) up down, (b) 2up 2down, and (c) up
up conformer. 

Table 1 Total energies in eV of DPTC conformers.a 

 up-down 2up-2down up-up 

DFPTC + 0.16 0 + 0.77 

DPTC 0 + 0.19 + 0.68 

DMPTC 0 + 1.15 + 1.18 

a The total energy of the most stable conformer is set to the 
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FIG. 3: � (upper part) STM image of DMPTC molecules and a
sketch showing that the methoxy groups pointing towards the
substrate act as spacers, giving rise to an additional
tunnelling barrier between the substrate and the three
dimensional aromatic system of DMPTC. (lower part) STS
data of DMPTC adsorbed on Au(111) in ����Ǧ�� configuration
showing peaks related to subsequent charge states of the
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Commensurate Registry and Chemi-
sorption at a Hetero-organic Interface 

Benjamin Stadtmüller, Tomoki Sueyoshi, Georgy Kichin, Ingo Kröger, Sergey Soubatch, 
Ruslan Temirov, F. Stefan Tautz, and Christian Kumpf ������
�ò��������������Ǧ͵ǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����
We have investigated the hetero-organic 
interface between molecular layers of copper-
II-phthalocyanine (CuPc) and 3,4,9,10-perylene-
tetracarboxylic-dianhydride (PTCDA) that were 
stacked on Ag(111). A commensurate registry 
between the two molecular layers and the 
substrate, i.e., a common crystallographic 
lattice for CuPc and PTCDA films as well as for 
the Ag(111) surface, was found. It indicates 
that the growth of the upper layer is dominated 
by the structure of the lower. Photoemission 
spectroscopy clearly reveals a gradual filling 
of the lowest unoccupied molecular orbital of 
PTCDA due to CuPc adsorption. This finding 
proves a partly chemisorptive bonding 
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FIG. 1: High resolution LEED image of 0.6 ML CuPc on a
closed layer of PTCDA/Ag(111), recorded at 100 K. Red and
blue circles mark calculated positions of diffraction spots
from the PTCDA monolayer structure and the CuPc/PTCDA
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FIG. 2: STM images of the SB phase at 10 K (0.75 V, 18 pA).
(a) A CuPc island (bright contrast) has condensed on a
closed PTCDA monolayer on Ag(111). PTCDA and CuPc
lattices are indicated by red and blue lines, respectively. (b)
Dotted ellipses indicate the positions of PTCDA molecules
under the CuPc layer. Bright STM contrast is found where
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FIG. 3: UPS data of CuPc on PTCDA on Ag(111) for different
CuPc coverages at RT. The red curves represent least square
fits to the data. For the lowermost and uppermost curves the
fitting model consisting of up to four independent peaks is
shown; PTCDA and CuPc states are displayed in green and
blue, respectively. A background curve is shown as a black
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Lattice Dynamics in  
Thermoelectric Antimonides 

A. Möchel1,2, D. Bessas1,2, W. Schweika1, J. Voigt1, Sergueev I.2, and R. P. Hermann1,3 ͳ�
ò��������������������������������
���Ǧʹ�����������
�ò����������������
�ǦͶ�ʹ�	�����������������ǡ�����������������°��ǡ��ǦͶͲͲͲ���°��ǡ���������͵���������������������������������������
The lattice dynamics in several thermoelectric 
antimonides were studied by a combination of 
inelastic neutron scattering, synchrotron 
radiation nuclear inelastic scattering, and 
several macroscopic techniques. Combining 
the results obtained by these methods, 
detailed insights into microscopic vibrational 
properties were obtained. The different 
mechanisms which lead to the observed low 
thermal conductivity in skutterudites and in the 
thermoelectric Zintl phase Yb14MnSb11 were 
identified, and the calculations of the lattice 
properties including electron phonon coupling 
in the giant Seebeck coefficient material FeSb2 
were validated. The gained knowledge will 
prove useful in order to search for and 
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FIG. 1: Density of phonon states (DPS) in the filled YbFe4Sb12
and unfilled FeSb3 skutterudites. Top: Sb and Fe element
specific DPS (ESRF ID18 and ID22N), inset: unfilled structure.
Bottom: neutron weighted DPS in YbFe4Sb12 (SNS, ARCS),
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FIG. 2: Density of phonon states (DPS) in the Yb14MnSb11 Zintl
phase, as obtained by inelastic neutron scattering (FOCUS,
SINQ) and by nuclear inelastic scattering (NIS) by Sb and Eu
(ID22N, ESRF). Eu is used as a substitute for Yb which is not
accessible by NIS. Inset: Yb14MnSb11 body centered unit cell
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Competing Magnetic Phases and 
Absence of Ferroelectricity in LuFe2O4  

J. de Groot1, S. Adiga1, T. Mueller1, W.J.H. Borghols2,3, K. Schmalzl2,4, W. Schweika1, Y. 
Su2,3, M. Angst1 ͳ�������
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Magnetoelectric multiferroics with large 
electric polarizations and magnetoelectric 
coupling are of strong interest for novel 
storage devices. Because the traditional 
mechanism of ferroelectricity is incompatible 
with magnetism, increasing attention is 
focused on various unconventional 
mechanisms, such as ferroelectricity 
originating from charge order (CO). In this field 
LuFe2O4 is often cited as a prototypical 
material for CO based multiferroic materials. 
Here both charge and (Ising) spin orders are 
localized at the Fe sites, which are contained in 
triangular Fe-O bilayers, a highly frustrated 
arrangement. Thus, this is an ideal system to 
study frustration effects. We identified two 
nearly degenerate spin structures by neutron 
and soft x-ray diffraction, establishing LuFe2O4 

as a new model system for metamagnetic 
materials. Furthermore the crystal structure 
could be refined with a new CO configuration 
incompatible with ferroelectricity. ������TCO ̱�͵ʹͲ��������������������Ǧ����������������������������������������������������������������������� ���������� ��� ������������ ������������ ȏͳǡʹȐǤ��������� ������������ �������� ���� ����� ��� ��������� �����������������Ǥ�������TCO��������������������������������������� ��� �� ��� �������������� ��� 	�ʹΪ� ���� 	�͵Ϊ���������� ������ �������� ���� 	�Ǧ�� ��������� �����ǡ�������� ��	�ʹ�Ͷ� �������������� ��� ������������������ȏͳǡʹȐǤ� ������� ���� ����� ������ǡ� ���� ����� ���� �����������������������������������TN ̱�ʹͶͲ��ȏ͵Ȑ��������� ������ ����������� ���� �������� ������� ������ǡ� ������������ ��� ���������� ����������� ����������� ���������Ǥ�������� ������� ��� ������� ����������� ��� ���������������������������ǡ���������������������������������������������� �����������������������Ǥ���� ����������������� ��� ���� ����� ��� �������� �������� ���� ������������������ ����������������ǡ��������������������������������� ��� ���� ��������� ������������ ����������� ͵������� ������ ������� ���� ����� ������ǡ� �Ǥ�Ǥ� ���� ������������������� ���� ���������� ������Ǧ����� �����������������������	�ʹ�ͶǤ������ ��������� ������ ȋHȌ� Ǧ� ������������ ȋTȌ� �������������� ����������� ���� ������ �������� ����������������������������������Ǥ������������������������������ ���� ������� ����� ������ ���� ��������� ���������������������TN ȋ	��Ǥͳ�ȏͶȐȌǤ�����ǡ��������� �����Ǧ������������������� ����������� ���������� ��� ���������Ǧ�ȋ�	�Ȍ���������������������ȋ��Ȍ���������� ���ǦH�����
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FIG.1: H T phase diagram, which exhibits a para magnetic
(PM) an antiferromagnetic (AFM) and a ferrimagnetic (fM)
phase, extracted from various M(H) and M(T) curves. The
hysteretic region where either fM or AFM can be stabilized is
hatched. Arrows across phase lines indicate for which
measurement direction the particular transition is observed.
After [4].������� ������������ ���� ������������� �����������������������������Ǧ����������Ǧ�������������������������������� ���� ��������� ���� �������� �������� ���������� ������� �����Ǧ����������Ǥ� ����� �� ��������� ������������ ����� ��������� ��� �� ���� ������ �������� ��������������������ȏͷȐǤ�������������ǡ������������������������ ������������� ��� ���� ������� ������ �������ǡ� ������	�ʹ�Ͷ� ���� �	�Ǧ��� ������������� ������������������������ ���H� α�Ͳ� ����T� �TN� ��� �������� ����� ���	��ǤͳǤ��������������������TN�����H α�Ͳ�������������������������������������������������Ǥ��
����� ���� ����������� ������������ �������� ���� ��������������������������Ǧ����������ǡ� �����������TN���������������������������������������������������������������� ����� ���� ������ ������� ������ �������ǡ� �Ǥ�Ǥ� ��
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�
FIG.2: Charge order and Spin structure of the AFM (a) and fM
phase (b). Gray arrows indicate bilayer net magnetization.
For better visibility an additional Fe layer is shown above the
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FIG.3: Reciprocal space map of the scattered intensity
(logarithmic scale) in the (hh ) plane by polarized neutrons
in the spin flip channel (DNS) at different T.���	�ʹ�ͶǤ������ǡ������������������������������������������� ����������������� ������������ ����� ������� ������������������������������Ǥ�����������������������������������������������ǣ��Ǥ������ǡ��Ǥ�Ǥ��������ǡ��Ǥ�Ǥ�������������ǡ��Ǥ�Ǥ�������ǡ��Ǥ� ������ǡ� �Ǥ� �Ǥ� �����ǡ� �Ǥ� ��� �����ǡ� �Ǥ� �����ǡ� �Ǥ�Ǥ����������ǡ��Ǥ
Ǥ��������ǡ��Ǥ������ǡ�����
ǤǦ�Ǥ����Ǥ�� ȏʹȐ��Ǥ������ et al., �������Ͷ͵͸ǡ�ͳͳ͵͸�ȋʹͲͲͷȌǤ��ȏʹȐ��Ǥ������ et al.ǡ�����Ǥ����Ǥ�����Ǥ�ͳͲͳǡ�ʹʹ͹͸Ͳͳ�ȋʹͲͲͺȌǤ�ȏ͵Ȑ��Ǥ��Ǥ��������������et al.ǡ�����Ǥ����Ǥ�����Ǥ�ͳͲͲǡ�ͳͲ͹͸Ͳͳ�ȋʹͲͲͺȌǤ��ȏͶȐ�
Ǥ����
�����et al.ǡ�����Ǥ����Ǥ�����Ǥ�ͳͲͺǡ�Ͳ͵͹ʹͲ͸��ȋʹͲͳʹȌǤ��ȏͷȐ��Ǥ������������et al.ǡ����Ǥ�����Ǥ�ʹ͸ǡ�Ͷͺ͹�ȋͳͻ͹͹ȌǤ�ȏ͸Ȑ�
Ǥ� ��� 
����� et al.ǡ� ��������� ���� ������������ ��� ����Ǥ����Ǥ�����ǤǢ������ǣͳͳͳʹǤͲͻ͹ͺ�ͳ�ȋʹͲͳʹȌǤ�
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Infrared-optical Detection of 
Buried Nanostructures with 
scattering-type Near-field Microscopy 

B. Hauer, A. P. Engelhardt, T. Taubner �Ǥ����������������������ȋ��Ȍǡ�����������������������
We investigate the resolution and contrast of 
buried structures in scattering-type scanning 
near-field optical microscopy (s-SNOM) both in 
experiment and by developing a model that 
quantitatively describes the tip-sample 
interaction. We find that metallic particles of 
only 30 nm in size can be detected through a 
dielectric layer of up to 50 nm. An extended 
layer can be investigated through dielectric 
films of more than 100 nm thickness. We have 
thus shown that s-SNOM is a non-destructive 
method to locally analyze dielectric properties 
even below the surface. We envision s-SNOM 
application on the characterization of buried 
nanostructures and thin films that are 
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FIG. 1: a) Illustration of the experiment. Gold nanoparticles
are attached to the backside of a silicon nitride membrane.
The SNOM tip is scanned across the membrane on the other
side. b) and c) Topography and optical amplitude signals for
membranes with a thickness of 30 nm (b) and 50 nm (c). The
arrows in the optical images indicate the statistically
evaluated resolution of the gold particles.���� �������� ���������� �� ������������ ��������� ���������������� �������� ������� ���������� ����
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FIG. 2: Approach curves on silicon samples with polymer
cover layers of different thickness. Blue: experimental curves,
black: calculated curves, red: calculated signal depending on
the layer thickness when the tip is in contact with the
surface. The blue bullets mark the points where the tip is in
contact with the sample. The error bars mark the
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Bulk Electronic Band Structure 
Measurements Using Hard X-ray 
Photoemission 

L. Plucinski1, J. Minar2, J. Braun2, A. X. Gray3,4, S. Ueda5, Y. Yamashita5, K. Kobayashi5, 
H. Ebert2, C.S. Fadley3,4, and C.M. Schneider1,6 ͳ������
�ò����������������
�Ǧ͸ǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
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Traditional ultraviolet/soft X-ray angle-resolved 
photoemission spectroscopy (ARPES) may in 
some cases be too strongly influenced by 
surface effects to be a useful probe of bulk 
electronic structure. Going to hard X-ray 
photon energies and thus larger electron 
inelastic mean-free paths should provide a 
more accurate picture of bulk electronic 
structure. Special effects occurring in a higher-
energy ARPES experiment must be 
considered, such as photon momentum, 
phonon-induced zone averaging effects, and 
the degree of cryogenic cooling required, 
which can be estimated via appropriate Debye-
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FIG. 1: HAXPES results for W(110) surface measured using
5956 eV photons at 20K [1]. Upper panel: raw data, Lower
panel: data corrected for inelastic background and
photoelectron diffraction effects, together with free electron
final state model simulation using DFT ab initio bulk band
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FIG. 2: Plot of the photon energies yielding valence band
Debye Waller factors of 0.5, as a rough estimate of 50%
direct transition behavior, at a 20 K measurement
temperature, as a function of atomic mass and Debye
temperature. The points show various elements. This plot
can be used to estimate the feasibility of high energy ARPES
experiments for other materials. ��� ��� ������������ ���� ��� ������� ���� ������� ���������Ǧ�������� ���������Ǧ����� ���������� ������������ �������ǡ� ��� ����� ��� 	��Ǥ� ʹ� ���� ������������������������������Ǧ������������������ͲǤͷ����ʹͲ���ȋ�� ����������� ���������� ������������ ���� ��������������������������������������Ȍ������ ���������������������������������������������ǡ������������������������� ��������� ���������� ȏͶȐǤ� ������ ��������� ������������� ���� ��� ���������� ����� ����� ����Ǥ� 	����������������������������������������ͶͲ���������ǡ������������� ����� ��������� ������������������� ����������������� ��� ��������� ������������������� ��� ���� ͳǦ͵����� �����Ǥ� 	��� ������ ���������ǡ� ���Ȁ��� ���������������� ����������� ����� ��� ����� ����� ���� 	��Ǥ� ͳ�
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Ǥ� �����ǡ� 
Ǥ� �����ǡ� �Ǥ� �Ǥ� ���������ǡ� �Ǥ� �Ǥ����������ǡ��Ǥ��Ǥ��������ǡ��Ǥ������ǡ��Ǥ����������ǡ������Ǥ��Ǥ� 	�����ǡ� ǲ�������� ����� ����������� ���������� ���������Ǧ�Ǧ���� �����Ǧ��������� �������������ǣ� �� ����
���ǳǡ������������������ͳͲǡ�͹ͷͻ�ȋʹͲͳͳȌǤ�ȏʹȐ��Ǥ� �������ǡ� �Ǥ� �Ǥ� 	�����ǡ� �Ǥ� ����ǡ� ���� �Ǥ� 	Ǥ� ������ǡ�ǲ�����������Ǧ���������� �����Ǧ��������� �Ǧ������������������ ������ ��� ���� �������� ������ ��� ������Ǧ�������� ��������ǣ� ��������� ���� ������� ������������ ������������������ǳǡ�����Ǥ����Ǥ���ʹʹǡ�͵͹ͷͲ�ȋͳͻͺͲȌǤ�ȏ͵Ȑ��Ǥ����������ǡ� 
Ǥ������ǡ��Ǥ�Ǥ�����ǡ� 
Ǥ������ǡ��Ǥ������ǡ��Ǥ�Ǥ����������ǡ������Ǥ�Ǥ�	�����ǡ� ǲ������������� ���������Ǧ������� �Ǧ���� �������������ǣ� ������� �������� ��������������� ��� ���Ǧ����� ������ǳǡ� ����Ǥ� ���Ǥ� �� ͹ͺǡ�Ͳ͵ͷͳͲͺ�ȋʹͲͲͺȌǤ�ȏͶȐ��Ǥ�����ǡ��Ǥ����������ǡ�
Ǥ������ǡ�
Ǥ������ǡ��Ǥ������ǡ������Ǥ��Ǥ� 	�����ǡ� ǲ����� �������� ��� �Ǧ���� ��������������������������ǣ� ��� ������������� ���� ������������ ����������ȋͳͳͲȌ������ͳǤʹͷ���������������ǳǡ�����Ǥ����Ǥ���ͺͷǡ�ͲͶͷͶ͵͵�ȋʹͲͳͳȌǤ�ȏͷȐ��Ǥ� �����ǡ� �Ǥ� �������ǡ� 
Ǥ� �Ǥ� �Ǥ� ������ǡ� �Ǥ� ���������ǡ����� 
Ǥ� �����ǡ� ��� ���������� ������ ����� Ϊ� ��������������� �������� ���� ������������ �������� �����������ȋ�����������������ǡ������Ǥ����������¡������ǡ��������Ȍ������͵ǦͻͷͲͳͲ͵ͳǦͳǦʹ�ȋʹͲͲͲȌ 
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Electrically Conducting Gold 
Nanopatterns on Structured SAMs by 
Chemical e-Beam-Lithography 

P. A. Schaal1, M. Noyong1, A. Besmehn2, E. Maynicke3, B. Beschoten3, U. Simon1 ͳ����������������������������������ȋ���Ȍǡ������������������������ʹ������������������������������������������ȋ���Ȍǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����͵���Ǥ���������������������ǡ������������������������
 

We demonstrate the fabrication of electrically 
conducting Au nanopatterns by a combination 
of bottom-up and top-down techniques. 
Therefore, organic self-assembled monolayers 
with sulfonic acid head groups were locally 
reduced to thiol groups by means of chemical 
e-beam lithography. These thiol patterns were 
decorated with 15 nm gold nanoparticles, 
which acted as nucleation seeds for 
electroless Au deposition from solution in 
subsequent enhancement steps. Electrical 
characterisation of these structures was then 
performed with an in situ nanomanipulator 
setup operated in a scanning electron 
microscope. ��� ������ ��� ����� ���� �������� ��������� ��� �������������������� ȋ���Ȍ� ��� ����������ǡ� ��������������ǡ�����������������������������������ǡ��������������������������������� ��������� ���������� ��������� ������Ǥ�ȏͳǡ�ʹȐ�����������������������������������������������Ǧ���������������Ǧ�������������ǡ��Ǥ�Ǥ�����������Ǧ����� ������������ ȋ����Ȍ� ���� ����Ǧ������������������Ǥȏ͵ǦͷȐ���� ����� ���Ǧ��������� ������������� ��� ����������������� ��� �������� ����Ǧ���������� �����������ȋ����Ȍ� ��� ʹǦȋͶǦ��������������������Ȍ������������ȋ�������ǡ� ���� ���Ǥ� ͳȌǤ� ���� ������� �������Ǧ���������� ��������� ��� ������������� ���� �������� ������������������Ǥ�	�������������������������������������� ������ ͳǤ͵���� ά� ͲǤͳ���� ���� �������� �����������������������������͸ʹι�ά�͸ιǤ������� ����� ����� ����������������� �������� ��� ������������ ����� ����� �� �������� ���������� ����������

�

Fig. 2: SEM pictures of lithographic patterns of different size
and dose, decorated with 15 nm AuNP. Scale bar equals 5 m
(a, b) and 1 m (c, d), respectively. Adapted with permission
from Langmuir 2012, 28, 2448. Copyright 2012 American
Chemical Society.����Ǥ� ���� �Ǧ����� �������� ���������� ��� ʹ���� ��� �������������������������������������������������������������������������������� �����ʹ���������ǡ� ���������������������������������������γʹ͵ʹǤͷ�������γʹʹͺǤͲ���Ǥ�������������� ����� ��������� ��� ���������� ����� ��������������������������������ͳͷ�����������������������ȋ�����Ȍ� ���������� ��� ��������� ����� ������ ������ ������Ǥ�ʹǤ� ���������� ��� ���� �������� ������

Fig. 1: CEBL on 2 (4 chlorosulfonylphenyl)ethylsilane SAMs (X = Cl, OH) and decoration of generated thiol patterns with
AuNPs. Adapted with permission from Langmuir 2012, 28, 2448. Copyright 2012 American Chemical Society.
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Fig. 3: Electroless metallisation of AuNP and subsequent electrical characterisation via in situ nanomanipulator
measurements. Adapted with permission from Langmuir 2012, 28, 2448. Copyright 2012 American Chemical Society. 

 

����� ������ ���� ������ ������� ����� ��������ǡ� ���Ǥ�ͺ͵Ͳ���� ά� ʹͲ���� �������� ��� ͶͲͲ���� ��� ���Ǥ�ʹ�� ����ͷͷͲ����ά� ͵Ͳ���� �������� ��� � ʹͲͲ���� ��� ���Ǥ�ʹ�Ǥ� ����������������� ����������������� ���������� �����Ǧ�������������� ����Ǧ����������Ǥ� 	����������� ���� �������������� ����� ��������� ���������� ������ ���������������������������Ǥ������������ ������������ �������� ���� ͳͺͲ��� �������ȋ�ȌȀ�������������ȏ͸ǡ�͹Ȑ� ��������� ��������� ���������� ������ǡ� ��������� ����� ������ǡ� ������ ��� ���Ǥ� ͶǤ������� ��� in situ� ���������������� ������ȋ�������������� ������ ��� ���Ǥ� ͵Ȍ� ������ ����� ������������� ������������� �������������Ǥ� ��� ������ ��� ������������������� ������������ �������� ���� ����������������������������������������������������������Ǥ�
I(U)� ���������������� ������� ����������� ������������������������������������������ά�ͳ���Ǥ�������������������������������������������������������ȋ�������Ǥ�Ͷ�Ȍ�������� ������ I(U)� ���������� �������� άͷͲͲ�Ɋ��ȋ�������� ����������� ��� ͷ�Ɋ�� ���� ����ȌǤ� ������������������������ ��� ���������� �������� �������� ����������� ����������� R� ��� ͳ͹Ͳ�ȳ�ά�ͶͲ�ȳǤ� ������������������������������������������������������������ɏ������������������������������������������������ͶέͳͲǦ͹ȳ�����͵έͳͲǦ͸�ȳ�ǡ �������������������������������������������������������������������������������������Ǥȏͺǡ�ͻȐ�

Fig. 4: SEM images (a, b) of electrical characterisation with
in situ nanomanipulator setup (scale bar equals 1 m) and
corresponding I(U) characteristics (with compliance of 5 A)
reprinted with permission from Langmuir 2012, 28, 2448. Copyright 2012
American Chemical Society.

����� ��������� ���� ��� ����������� ��� �� �����Ǧ��Ǧ��������������������������������������������������������� ��������������Ǥ� ��� ��������������� ����� ���Ǧ������������� ����� ���� �������������� ��� ���� �����������������ǡ� ������������ ��� ������� ����������� ������������������������.������ ����� ���� ���������� ��� ���� ���������������������� ��� ���� 
������ �������� ���� ������������������ȋ������������������������ȌǤ�����������Ǥ�
Ú���¡����� ���� �Ǥ� �����ǡ� ����������� ��� ����������ȋ
������Ȍ�����������������Ǥ�
 
 ȏͳȐ ������ǡ�
Ǥǡ� ��Ǥ� Nanoparticles From Theory to

ApplicationǢ� �����Ǧ���� ������� 
���� Ƭ� ��Ǥ�
��ǡ�ʹͲͳͲǤ�ȏʹȐ ������ǡ��Ǥ��ǤǢ�������ǡ�
Ǥ��Ǥ����Micromanufacturing and
NanotechnologyǢ� �������ǡ��Ǥ��Ǥǡ� ��ǤǢ� ��������� 
���ǡ�������ǡ�
������ǡ�ʹͲͲ͸ǡ�͵ͺ͵Ȃ͵ͻ͸Ǥ�ȏ͵Ȑ ������ǡ��Ǥ��ǤǢ�
����ǡ��ǤǢ����������ǡ��ǤǢ������ǡ�
ǤǢ�����ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ� ������ǡ��Ǥ��ǤǢ� ������ǡ�
Ǥ��ǤǢ� �����ǡ��Ǥ��ǤǢ�	����������ǡ��Ǥ�Langmuir�ʹͲͲͶǡ�20ǡ�͵͹͸͸Ȃ͵͹͸ͺǤ�ȏͶȐ �����ǡ��ǤǢ� 
���ǡ��ǤǢ� ����ǡ��ǤǢ� ��������ǡ��Ǥ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ�����ǡ�
ǤǢ�
Ú���¡����ǡ��Ǥ�Phys. Chem. Chem.
Phys.�ʹͲͲͺǡ�10ǡ�͹ʹ͵͵Ȃ͹ʹ͵ͺǤ�ȏͷȐ ���ǡ��Ǥ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ��������ǡ�
ǤǢ������ǡ��ǤǢ�
����ǡ��Ǥ��ǤǢ�
�����ǡ��ǤǢ� 	������ǡ��ǤǢ� ���������ǡ��ǤǢ� 
������ǡ�
Ǥ��Ǥ�
Langmuir�ʹͲͳͲǡ�26ǡ�ͳͷͺͻͷȂͳͷͻͲͲǤ�ȏ͸Ȑ 	�������ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ����ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ�������ǡ�
Ǥ��ǤǢ�
�������ǡ�
ǤǢ� 
�������ǡ��Ǥ� �Ǥ��ǤǢ� ������ǡ��Ǥ� Small� ʹͲͲ͹ǡ�3
(6)ǡ�ͳͲͶͻȂͳͲͷͷǤ�ȏ͹Ȑ �����ǡ��ǤǢ� ������ǡ��ǤǢ� �����ǡ��Ǥ��Ǥ� �������ʹͲͲ͸ȀͲʹͳͳͳ͵͸��ͳǡ�ʹͲͲ͸Ǥ�ȏͺȐ �����ǡ��ǤǢ���ò���ǡ��ǤǢ�
����ǡ��ǤǢ����Ǧ������ǡ�
ǤǢ������ǡ��ǤǢ������ǡ��Ǥ���������ʹͲͲʹǡ�ʹͻ͹ǡ�͹ʹΫ͹ͷ�ȏͻȐ �������ǡ� �ǤǢ� 	���ǡ� �Ǥ� �ǤǢ� ������ǡ� �ǤǢ� �������ǡ� 
Ǥ� �Ǥ�
Nano Lett.�ʹͲͲʹǡ�2ǡ�ͻͳͻΫͻʹ͵�
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Assembly of gold nanoparticles on 
patterned chemical templates   

S. Gilles1,3, C. Kaulen2, M. Pabst1, U. Simon2, A. Offenhäusser1, D. Mayer1 ͳ������
�ò����������������ȋ�
�ǦͺȌǡ�	�����������������
ò�����ʹ�������������������������������ǡ������������������������͵���������������ǣ���������������������������������ǡ�������������������������
We fabricated defined assemblies of gold 
nanoparticles by using chemical patterns on 
silicon surfaces as template structures. These 
templates were produced by means of a 
stepwise process comprising soft UV 
nanoimprint lithography, reactive ion etching, 
chemical functionalisation with amino groups, 
and lift-off of imprint resist. 20 nm diameter 
citrate stabilised gold nanoparticles were 
immobilised on the chemical patterns from 
aqueous solution. By reducing the ionic 
strength of the solution, even one- and zero-
dimensional particle assemblies could be 
generated on sub-100-nm predefined 
structures.  ����������������������������������������������������������� ����� ��� ����� �������������� ȋ����Ȍ� ��� ��������������� ��� ��������� ���� ��������� ������������� �����������������������������������ȏͳȐǡ���������������ȏʹȐ����� ���������������� ȏ͵ȐǤ� ����ǡ� ��� ������� �������������� ��� ������������ ������������ ȋ���Ȍ� ������Ǧ����� ��������� ���� ����Ǧ��������� ��� ������������������� ��� ������Ǧ��� ��������� ��� ������������������� ��� ����� �������������Ǥ� ���������� ������� ����������� �������� �������� �������� �� ��������������������� ���� ����������� ��� ������ ����� ��������������� �����������ǡ� ��������� ���� �������ǡ�������������ǡ� ���� �� ����Ǧ���� �������Ǥ� ������ ������������������ ���� ����� ���� ���������� ��������������� �������� �������������� ����� ��������� ����� ���������������� ��������Ǥ���� ��������� ���� ������ ������������ ������������ ��������ǡ� ��� ��� ��������� ��� ����� ���� ����������������������������������Ǥ��������� ������ ����� ��� ������ �������� ����� ����� �������������� ���� ���� ����������� �������� ������ ���������� ͳǤ� ���� ���������������� ������ ����� ʹ� �� ʹ� ��ʹ�������ǡ� �������� ����������ǡ� �������� ����� ��������������� ���� ������ ��� �� ��������� ��� ͳͷͲι������������ ��� �� ������ ����� �� ���������� ����������������� ͳʹͲ� ��Ǥ� ������ ����� ��� ������� ���ǦʹͲͳͲ������������������������������������������������������������������ͳͲͲ�������������Ǥ�	����������Ǧ���ǡ��������� ������� ����� ��� ������� ͳ͹Ͳʹ� ȋ������Ȍ������ ����� ȏͷȐǤ� ���� �������� ���� �������� ���� ��� ������ǦʹͲͲͲ� ������������ ������� �������� ���������������� ���������Ǥ� ���� ������ ���� ������� ��� ��������� ������� ������� ���� ����������� ��� ���� ���������������Ǥ���� ����������������� ���� ������ ���������������� ����������� ����� ���� ����������� ��� ������Ǥ� �������������������������������������������������Ǥ����������������� ���� ��������ǡ� ���� �������� ������ ������������������������������������������������������������
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FIG. 1: (a) Schematic representation of the patterning
process, (b) SEM measurement (observation angle 60°) of a
cross section of a patterned area after imprint, (c) SEM
measurement (observation angle 60°) of a cross section of a
patterned area after etching residual layer and underlayer
resist, (d) schematic representation of electrostatic
interaction between an amino modified area and citrate
stabilised gold nanoparticles. (Adapted from [4] with permission from
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FIG. 2: SEM measurements with widths ranging from 400 to 150 nm decorated with gold nanoparticles fabricated with
decreasing particle density by decreasing the ionic strength of AuNP solution (from left to right). The particle densities on the
shown structures are (a) 779 µm 2, (b) 432 µm 2, (c) 219 µm 2. The insets show schematically two nearest gold nanoparticles
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FIG. 3: SEM measurements of (a) rectangular and (b)
circular structures decorated with low density of gold
nanoparticles. (Adapted from [4] with permission of IOP Publishing Ltd).
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Sputtered Platinum-Iridium Layers as 
Stimulation Electrode Material for 
Neural Cells 

G Ganske1, E Slavcheva1, 2, W Mokwa1,and U Schnakenberg1 

ͳ��������������������������������������������������ǡ�����������������������ǡ�ͷʹͲ͹Ͷ��������ʹ������������������������������������������������ǡ������������������������������ǡ�ͳͳͳ͵������ǡ����������
Co-sputtered layers of platinum-iridium (PtIr) 
as stimulation electrode material were 
deposited and compared to sputtered platinum 
and iridium thin films. The effects of different 
sputter parameters like working distance, 
power, and pressure on the morphology and 
the electrochemical behavior were 
investigated. It could be shown that films 
sputtered at the lowest incident energy 
showed the highest charge delivery capacity 
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Figure 1: Platinum Iridium sputtered at different incident
energies: a) 10.2 eV; b) 1.9 eV; c) 0.2 eV (thermalized)	������ǡ����������������������������������������������������� ȋ������� ͳ�Ȍ� ������ ������ �� ��������� ������ǡ����� ���� �������� ���� ���������� ���� �������Ǥ� ��������������������������������������������������������
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b) 

Figure 2: a) CV curves of PtIr sputtered at different
parameters measured in saline solution at a scan rate of
100 mV/s; b) CV curves of PtIr and Pt sputtered at 10.2 eV
(scan rate 100 mV/s).
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Table 2: Anodic charge delivery capacity CDC of layers
sputtered at given parameters in saline solution (0.9% NaCl,
0.9 V – 1.1 V, 100 mV/s).��� �������ǡ� ��Ǧ���������� ��������Ǧ�������� ��� ������������ ���������� ���� ������������ ������������������������������������������������������������������������ǡ� ��� ������������ ����� ��� ���������� �������������������������������������������������������Ǥ����������������������������������� ��� ������ �����	
� ���� �������� ��������������������ͳͲ͵ͷ�ǲ������������ǳ���������
��������������� ��������� �������� ȋ����Ȍ� ���� ������������������������ȀͲ͸ȀͲͷͻʹʹǤ�ȏͳȐ�������� �� 	ǡ� ������ ��ǡ� �������� 
� ���� ������� �� �� ʹͲͲͷ�
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Understanding the role of the local field 
potential in neuronal network 
interaction 

M. Denker1, J. Ito1, T. Tetzlaff1, M. Diesmann1,2, S. Grün1,3 

ͳ����������������������������������������ȋ���Ǧ͸Ȍǡ���������������������������������������ǡ�	�����������������
ò�����ʹ��������������������������ǡ�	������������������ǡ������������������������͵��������������������������������ǡ�	��������ǡ������������������������
The local field potential (LFP) is the low 
frequency component (1-500Hz) of a 
extracellularly recorded signal from the brain. 
Albeit this signal is known since decades, 
likely due to the simplicity to stably record it, 
its composition and origin is yet hardly 
understood. In this contribution we illustrate 
the role of the LFP as measured in various 
cortical areas in neuronal processing during 
every days behavior. In visual cortex the LFP 
occurs as a short living oscillation locked to 
the onset of saccades thereby representing 
top-down information for the integration of 
incoming visual input (Ito et al, 2011). In data 
from the motor cortex we were able to show 
that the LFP reflects coordinated neuronal 
spiking activity (Denker et al, 2011). Finally, by 
analytical and network modeling of the LFP we 
provide an understanding in the composition 
and spatial extent of the LFP signal (Linden et 
al, 2011).  ������� �������� ������ǡ� ��������� �������� ������������������ ���� ���������ǡ� ��������� ����� �� ������������������� ���� ����������� ���� ������� �������������������� ��������Ǥ� ��������������������������������������� ����� �� ���� ������� ��� ���� ������� �������������������������������ǡ�����������������������������������������������������������������������������������Ǥ������������� ������ ����ͳ������������ ����������������������� ������ǡ� ����� ��������Ǧ�������� ��������������������������������������������������������������������� ������ ��������Ǧ�����ǡ� ����������� �� �������������� ��� ���� ������ ��������� ������� ��� �ͳǤ� ��� ȏͳȐ� ����������������������������������������������������ȋ�	�Ȍ������������� ������� ��� ������������� ��������ǡ���������������� ����� ���� ����������� ��������� �������Ǥ������������������������ǡ�������������������������������������� ��������������� ��������ǡ����� ������� �������������������� ��� ���� �	�� ����������Ǥ� ��� �������� ����� �������������������������������������ǡ������� ��� ������������� ���� �������Ǧ�������� �	�� �������ǡ� ������� ��� ����������������������������������������������������� ����ͳ� ���� �������� ���������� �� ���������� ���� ����������������������ȋ	��Ǥ�ͳȌǤ������ ������������� ��� ���� ������ ������ ���������� ȋ�	�Ȍ����� ��������� ����������� ��� ���� ���������������� ������������ ������� ����� ��� ���� ����� ����� �����ǡ� ������������������������������������������������������������

������ ��� �������Ǥ� ��� ȏʹȐ� ��� ���������� ������������������� ��������� ��� ����� ���� �������� ������������� ��� ���� ������ ��� �������� ���� ��� ��������������� ������ ��� �����������Ǥ� ����� ��� ��������������� ��� ������������ ������ ���������� ����� ������������������������������������������������ǡ�������������

FIG. 1: Top: Average local field potential (LFP) from trials
aligned to the onset of saccadic eye movements during free
viewing of natural scene images (red: average LFP signal,
blue: its instantaneous slope). As predicted by our conceptual
model that interprets the LFP as a modulating firing
threshold the steepest negative slope of the LFP coincides
with the peak of the occurrence of excess spike synchrony
among neurons. Middle: mean firing rate of neurons
triggered by saccade onset (red: mean, blue: its
instantaneous slope). Bottom: The degree of excess spike
synchrony among neurons measured as Unitary Event (UE)
rate (Grün et al, 2002a). The additional coincidence of the
negative slope of the LFP with the positive peak of the
derivative of the firing rate indicates that the saccade
related LFP oscillations modulate the timing of visually
evoked spikes of many neurons. As a consequence, spikes of
different neurons become synchronized. Figure from Ito et al,
2011.������� ���� ������� ������ ������� ��� ���� �	�� �������������������������������������������������������ȋ	��Ǥ�ʹȌǤ� ����� ������� ��� ��������� ��� �������� ��� ������ �	������������Ǥ� ��� ����������� ������ ��������ǡ� ������������ ���� ������������� ��� �� �������������
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FIG. 2: Analyzing how concerted neural activity is related to
the LFP in recordings from motor cortex of the behaving
monkey. Top: Schematic representation. Spikes of two
neurons (A and B, yellow background) and an LFP are
recorded in two trials from three separate electrodes (right)
spaced at approximately 400 µm. The spikes of one recorded
neuron are classified as chance coincidence (CC, cyan) or
Unitary Event (UE, red) if they are precisely (±3 ms)
synchronized with a spike of the second neuron recorded in
parallel, and otherwise as isolated (ISO, gray). In contrast to
CCs, UEs identify coincidences in epochs where the high
number of observed coincidences across trials (top curve)
significantly exceeds the prediction based on the firing rates.
In UE epochs, synchrony between both neurons is commonly
explained by their reliable and temporally confined co
activation in a neuronal assembly (e.g., green and blue
colored spikes and background). Bottom: Comparison of the
average LFP around each class of spikes (aligned at 0 ms)
reveals a strong phase relationship between significant
coincidences (UE) and the LFP. Figure from Denker et al,
2011.����� ������ ������ ���������� ȋ�	�Ȍ� ��������� ��������� �������� �������� ��� ���� ��������� ��� ���� �������������������� ���� ��� ���������� ������� ���� ��������� ����������������������Ǥ����������������������������	����ǡ��������ǡ� ������ �������Ǥ� ������ ���ǡ� ���� ��������ǡ��������������� �������� ��� ���� �������� ������� ��� ����������� ����������� ���� �	�Ǥ� ��� ȏ͵Ȑ� ��� ��������� ������������� ������������� ���� �� ��������� ������������������ ��� ������������ ���� ����� ��� ���� ����������������������������	��ȋ����	��Ǥ͵ȌǤ����������������������������������������������������������������������
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�
FIG.3: How local is the LFP? (A) Left: Sketch of the model
setup. Cells (gray) are homogeneously distributed on a disc
of radius R with the tip of the electrode in the center. Right:
The superposition of LFP contributions i(t) of individual
cells at distances ri results in a population LFP (t). The
dependence of its amplitude (R) (standard deviation) on
the population radius R (see panel D) defines the electrode
reach. (B) Dependence of the single cell LFP amplitude f(r)
(shape function) on the cell electrode distance r for
hypothetical current monopole (red) and dipole sources
(blue). (C) Number N(r) of cells on a ring of radius r. (D)
Dependence of the compound amplitude (R) on the
population radius R for populations of uncorrelated (solid
curves) and correlated (dashed curves) monopole (red) and
dipole sources (blue). The LFP generated by neurons exhibits
dipole character (blue curves). For uncorrelated activity, the
LFP amplitude (R) saturates for increasing R: the LFP reach
is finite (solid blue curve in D). Correlated activity, in
contrast, leads to a non saturating LFP amplitude (R): the
LFP reach becomes arbitrarily large (dashed blue curve in
D). Figure from Linden et al, 2011.������ ����� ���� ���������� ������� ��� ���� ����������������� ��� ������� ȋ������ ȏ������Ȑǡ� �����Ȍǡ� ���
����� ͳͷͺ͹ͻ� ȋ	�����Ȍǡ� ��� 
����� ʹ͸ͻͻʹͳ�ȋ�����������Ȍǡ� ���	� 
����� Ͳͳ
�ͲͶʹͲ� ��� �����	�������ǡ�����Ǧ
���������������������������������������ǡ�
����ǡ�����������������������������������������������ȏͳȐ�����
ǡ������������ǡ���������ǡ�
�ò����ȋʹͲͳͳȌ��������Ǧ�������������������� ��� ��������� ������������� ���������������������������������������������Ǥ������Ǥ��������ʹͳ�ȋͳͳȌǣ�ʹͶͺʹǦʹͶͻ͹Ǥ����ǣ�ͳͲǤͳͲͻ͵Ȁ������Ȁ���ͲʹͲǤ�ȏʹȐ� ��������ǡ� ����� �ǡ� ��������ǡ� ����������ǡ� ������� �ǡ�
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Electronic structure of a magnetic oxide 
directly on silicon 

M. Müller1, C. Caspers1, A. X. Gray2, A. M. Kaiser1,2, A. Gloskowskii3, C. S. Fadley2, W. 
Drube4, C. M. Schneider1 ͳ�������
�ò���������������ȋ�
�Ǧ͸Ȍǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����ʹ����������������������ǡ�������������������������������ǡ������ǡ����ͻͷ͸ͳ͸ǡ�����͵�����������ò�������������������������������������ǡ�
��������
��������Ǧ���������¡�ǡ�ͷͷͳʹͺ�������Ͷ��������������������ǡ���������������������Ǧ�����������ǡ�ʹʹ͸Ͳ͵���������
We present an electronic structure study of a 
magnetic oxide/semiconductor model system, 
EuO on Silicon, which is dedicated for efficient 
spin injection and detection in silicon-based 
spintronics devices. A combined electronic 
structure analysis of Eu core levels and 
valence bands using hard x-ray photoemission 
spec- troscopy was performed to quantify the 
nearly ideal stoichiometry of EuO “spin filter” 
tunnel barriers directly on silicon, and the 
absence of silicon oxide at the EuO/Si 
interface. These re- sults provide evidence for 
the successful integra- tion of a magnetic oxide 
tunnel barrier silicon, paving the way for the 
future integration of mag- netic oxides into 
functional spintronics devices. ��������������������������������������������������Ǧ����������� ��� �� ������ ������� ��� �������� ��������Ǧ� ������������Ǥ�����������ǡ�������������� ������������ ����������� ��� �������� ������������� ��������Ǧ����Ȁ��������������ȋ	�Ȁ��Ȍ����	�Ȁ�����Ȁ������������Ǧ������������������������������������������������Ǧ����������� Ǧ������ �������������������� ������������Ǧ������� ����� ������ �������������� ������ ���� ����������� ������������������������������������������������Ǧ������������������ �������Ǥ�� ��� ����������ǡ� ��������� �������ȋ��Ȍ������� ��������������������������������������Ǧ������������������������������������������������������������ǲ�����������ǳ�������������������������������������������������������������������������������Ǥ����������Ǧ������������������������������������������������������������������ ������ ������ ���������� ���� ������������������������������� �������� ��������� �������and ���������������������������������������������ǡ��Ǥ��Ǥ� ��������������Ǥ�������������������������������������������������������������� ��� ���������� ����Ǧ���������� ������� ��������� ��Ǧ�������� ��� �������ǡ� ��� �������� �� ������ ��� ���� ����Ǧ�������� ����������� ��� �� ��Ȁ��� ������ ������ǡ� ��Ǧ�����������������ȋ���Ȍ������ǡ����������������������������������� ����� �������������������������������Ǥ� �����������������������������������������������������������������������Ǥ��������ǡ������������������������������Ǧ�������� ��� ����������� ���� ��� ���� ������ ��������������������������������ǡ��Ǥ��Ǥ� ��ʹ�͵�Ǥ� 	����������ǡ������������ ������� ���� �������� �������� ���� ��� �������ǡ������� ���� ����� ��� �� ����� ��� ���������� �����������������Ǥ�
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FIG. 1: Schematics of a hard x ray photoemission spec
troscopy (HAXPES) experiment of an Al/EuO/Si het
erostructure probing the buried EuO thin film and the
EuO/Si interface.��
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FIG. 2: Hard x ray photoemission spectra from (a), (b) Eu Ͷs core levels and (c), (d) Eu Ͷd core levels, as well as (e), (f ) Eu 4f
valence bands, recorded at an photon excitation energy of 4.2 keV in normal emission geometry. A quantitative peak analysis
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Catalytic Growth of N-doped MgO on 
Mo(001) 

M. Grob1, M. Pratzer1, M. Ležai 2, M. Morgenstern1 

ͳ���Ǥ��������������������������ǡ������������������������ʹ�������
�ò��������������Ǧͳǡ�	�����������������
ò�����
A simple pathway to grow thin films of N-
doped MgO (MgO:N), which has been found 
experimentally to be a ferromagnetic d0 
insulator, is presented. It relies on the catalytic 
properties of a Mo(001) substrate using growth 
of Mg in a mixed atmosphere of O2 and N2. 
Scanning tunneling spectroscopy reveals that 
the films are insulating and exhibit an N-
induced state slightly below the conduction 
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FIG. 1: a) STM image of 7 ML MgO0.973N0.027 film on Mo(001)
with thicker islands (bright areas) on top of a wetting layer
of 1 2 ML;(50x50)nm2, U = 3V, I = 0.5nA. b) Line profile along
the black line marked in (a) with height of the island above
the wetting layer marked.����� ������������ ���� ���������� ��� �����Ǧ������������ ��� �� ����� ��������� ��� �αͷήͳͲǦͳͳ�����Ǥ� �������ǣ���������������������������������������������ʹ� ��������� ��ʹαͳήͳͲǦ͹����� ���� ��ʹαͷήͳͲǦ͸� ����Ǥ����������������������������������͵ͲͲ��ǡ������������������������Ǥ� ������ ���ǣ�� ����������ǡ� ���� �������� ����������������ͳͳͲͲ�������ͳͲ����Ǥ�	������ͳȋ�Ȍ���������������������������������������ȋ���Ȍ����������͹�������ͲǤͻ͹͵�ͲǤͲʹ͹Ǥ�������������������������������������ǣ���������� �����Ǥ� �� ������� ���� ���� ������ ����������������������������������������������ȋ���Ȍ�������������������������������ͳ����������������������������������ʹ����ȋͻ����ͳͲ���Ȍ������ȏͳͳȐǤ��������α͸Ψ������������� ��� ��αͺͷͲ� �Ǥ� ����ǡ� ��� ��������� ���ǣ��������������� �������������������ͳͲͲ��������αͻͲͲ��Ǥ����� ��������� ������� ���������� ������������� ���������� ���������� ��� ������ ��� ������� ʹǤ� ��������������������������������������ǡ������������������������������ ��� �� ��� ����� ������ ��� �������� ���� ���������������� ����� �ʹ� ��� ������������ ��� ���� ��ȋͳͲͲȌ�������������Ǥ����������������������������������������������ǡ� ���� ������� �� ����� ���� �������� ���������������� ����� ���� ���� ����Ǥ� ��� �������� �������������ǡ���� ���� ���� ����� ��������� �� ��������� �������������������������������������α�Ȁ�ǡ���������������������� ��� ���� ��� ���� �� ����������� ���������������������������������������������������������� ���� �� �����Ǥ� ��� ��� ������� ����� ���� �� ������ ���������������������� ������������� ����� ���� ���������������� ������ǣ�ǡ� ���� ���� �������������� ��� �������ʹȋ�Ȍ� ���������������� ��������������� �������������



JARA-FIT Annual Report 2011 
 

114 

����� ������� ������ �αʹͳǤ͸ΨǤ� ��������� �����������������������ǡ��Ǥ�Ǥ�����������������ȏ͹Ȑǡ��������������������� ��� ��������� ��������� ���� �������� ��� �αͳͺǤʹΨǤ�������� ���� ����� �� ��� ��� ��������� ��� ��������������������������ǣ���� �������� ������� �������� ����ʹ�ȋ�αͷήͳͲǦ͸�����Ȍ����͵ͲͲ�������ͳͲ����Ǥ�����������ǡ���� ����� ���� �������� �ʹ� ��� ��αͻͲͲ� �� �������� �������� �������� �� ��������������� ��� ������ ��� �������ʹȋ�ȌǤ�

�
FIG. 2: a) Nitrogen concentration x as a function of
monolayers d; different symbols mark different preparation
methods; fit curve assumes a constant amount of nitrogen
atoms (see text). b) Sketch of N2 incorporation: left: N2
dissociation on Mo(001); right: incorporation of N into MgO
leaving the amount of N independent of MgO thickness.�����ǡ����������ǡ����������������������ʹ�������������������� ��ȋͲͲͳȌ� ����Ǥ� 	������ǡ� �� ������ ������������ ������������������ǣ�ͳͲ�����������������������������������Ǥ�������������ǡ�ͳͲ�������ǣ���������������Ǥ������������������������������������ǡ��Ǥ�Ǥ���δ�ͲǤʹΨǤ�����ǡ������� ��� �������� ������ǡ� ���� ���������� ������� ��� ��������������������������Ǥ�
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FIG. 3: a) dI/dU(U) spectra measured by STS on a 11 ML high
MgO0.96N0.04 island (Ustab = 3V, Istab = 0.5nA, Umod = 40mV) at
several positions (straight lines) and on a 11 ML thick
pristine MgO island (dashed line). b) Calculated charge
density of the unoccupied N induced states of a N N dimer at
the surface. Large green and small white spheres show Mg
and O. c) Calculated density of states (DOS) for N N dimer at
MgO surface, HOS: highest occupied state; all states between
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Synthesis and Theory of the 
Metastable Bixbyite-Type V2O3  

C. Wessel1, D. Weber2, M. Lerch2, R. Dronskowski1 

ͳ��������������������������������ǡ������������������������ʹ����������ò��������ǡ�����������
A metastable bixbyite-type polymorph of 
vanadium sesquioxide, V2O3, is known since 
2011. Beyond 550°C the novel material 
transforms to corundum-type V2O3. Density-
functional theory calculations including 
explicit electronic correlation corroborate the 
metastability of bixbyite-type V2O3 and further 
predict that it is approximately 0.1 eV less 
stable than the well-known corundum-type 
phase. Both experiment and theory confirm the 
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FIG. 1: Crystal structure of bixbyite type V2O3 with V atoms in
purple and O atoms in blue. The coordination polyhedra are
indicated.����� ��������� ����� ��� �� ��������Ǧ�������� �������������������Ǥ������������� ��� ����� �������������������������� �������� ���������� ��� ���� ��������� ����� ��� ��������������� ���� ��� �������� ��� ���� �������� ��� ����������� ��� ��� �������� ������Ǥ� ��� 	������ ͳ� ������������Ǧ����� ����� ����� ���� ���� ����������������������� ��� ���� ��������� ������ ���� ��������Ǥ� �����������������������������������������������������Ǧ������������� �������� ���������� ͺa� ȋͲǡͲǡͲȌ� ���� ʹͶd�ȋxǡͲǡͳȀͶȌǡ�������������������� ��������������������������������Ͷͺe� ȋxǡyǡzȌǤ��������������������������������������� ������ ������ ����� ��� ����������� ��������������� ��� �������������� ������������ ��� ��������������Ǥ��������������������������������������Ǧ������ʹ�͵������������������in situ ����Ǧ�������������Ǧ����������������������������������� ��� �������������������Ǥ���������� ͺʹ͵� �� ���� ��������� ����� ���������� �� ������������������������������������������ǡ�����	������ʹǤ�������������ǡ� �ʹ�͵� ����� ���� ��������� ���������� �����������������������ʹ�ͷ������������������ͷʹ͵��Ǥ��������� �������� ������������ǡ� ������������ ���������� ������� ��������Ǧ����� �ʹ�͵� ��� ��������� �������� ������������������������Ǥ��������Ǧ��������� ������������� ���������� �������Ǧ����������� ������������ �������� ���� ����� ���� �����Ǧ
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FIG. 2: Temperature resolved X ray powder diffraction
patterns of the new V2O3 polymorph in argon atmosphere.
The bixbyite type transforms into the corundum type V2O3 at
about 823 K.������������������������������Ǧ�������������������������� �������� ����������� ���� ������� ���������� ����������� ���������Ǥ� 	��� �������������� ���������� ������Ǧ������������� ���� ���������� ���� �������� ���������ǡ�������� ������������������ ���������� ��� �������������� 	�������������Ǥ� 	��� ����� �������� �� �������������� �������� ���ǡ� ������������ǡ� ���� ��������Ǧ������������� ������ ����� ��������� �������� ���� ������������������ ��������Ǥ� ������ ��� ���� ������������������Ȃ	�������������������������������������������������� ��� ����������� ������� ��� ���� ����������������Ǥ� �������������� ����������� ��� �������������������������������������������� ���������� ����������������ȋ������������������Ȍ������������������������–��������������������ȏͶȐǤ��
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FIG. 3: Density functional theory calculated relative Gibbs
free energy of the six energetically lowest V2O3 polymorphs.����� ��������� 
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FIG. 4: Phonon band structure (top left), phonon density of
states (top right) and Brillouin zone (bottom) [5] for the
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Orbital-order melting in rare-earth 
manganites: the role of super-
exchange  

E. Pavarini1, A. Flesch1, G. Zhang1, E. Koch2 

ͳ���������������������������������Ǧ͵ǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����ʹ
�������������������������������������
We study the mechanism of orbital-order 
melting observed at temperature TOO in the 
series of rare-earth manganites. We find that 
the purely electronic many-body super-
exchange mechanism yields a transition 
temperature TKK that decreases with 
decreasing rare-earth radius, and increases 
with pressure, opposite to the experimental 
TOO. We show that the tetragonal crystal-field 
splitting reduces TKK further increasing the 
discrepancies with experiments. This proves 
that super-exchange effects, although very 
efficient, in the light of the experimentally 
observed trends, play a minor role for the 
melting of orbital ordering in rare-earth 
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FIG. 1: Orbital order in TbMnO3, as obtained by LDA+DMFT
calculations. The pseudo cubic axes pointing along Mn Mn
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FIG. 2: Orbital order transition temperature TKK versus
RE3+ radius in the REMnO3 series, with RE=Dy (triangles),
Tb (squares), Nd (pentagons), La (circles). Full (empty)
symbols: TKK from LDA+DMFT total energy (order
parameter) calculations. Symbols of decreasing size: P=0
GPa, 5.4 GPa and 9.87 GPa. Crosses: Experimental values
(ambient pressure).�
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FIG. 3: Rotation of the most occupied state | ǹ as a function
of temperature in the presence of a 130 meV tetragonal
crystal field. The orbitals are shown for TbMnO3. The most
occupied orbital remains well defined in the full temperature
range; the orbital polarization is merely reduced by 30% at
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Probing the oxygen vacancy 
distribution in resistive switching Fe-
SrTiO3 MIM-structures by micro-
XANES 

C. Lenser1, A. Kuzmin2, J. Purans2,  A. Kalinko2,  R. Waser 1,3 and R. Dittmann1 

ͳ������
�ò��������������Ǧ͹ǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����ʹ ��������������������������������ǡ�������������������ǡ��������͵ ����������ò�������������������������������ǡ������������������������
Resistive switching metal-insulator-metal 
(MIM)-structures were fabricated from epitaxial 
Fe-doped SrTiO3 thin films to study the 
distribution of oxygen vacancies in a switched 
memristor cell using a micro-focused x-ray 
beam. In addition to the main filament, we 
found that the concentration of oxygen 
vacancies increases homogeneously over the 
whole electrode area during the electroforming 
procedure. The XANES observed at the 
location of the filament exhibits distinct 
differences to the surrounding area, which are 
interpreted with full-multiple-scattering XANES 
calculations to derive from oxygen vacancy 
clustering in the first coordination shell around 
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FIG. 1: Fe K edge XANES recorded on the virgin thin film
(dots), the cathode region (solid) and the anode region
(dash) of an electrocolored Fe doped SrTiO3 single crystal.
The intensity of the shoulder at 7122 eV excitation energy
(marked S by the arrow) is a fingerprint of the presence of an
oxygen vacancy in the first coordination shell of Fe3. The
chemical state of the virgin film – according to the XANES –
is similar to that of the cathode, and the Fe centers in the
film are primarily cubic Fe3+ centers, with a significant
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FIG. 2: Figure 2 (a): I(V) characteristics of the investigated
memristor after electroforming. (b): Low voltage, non
destructive read out sweeps in the low resistance “Set” state
(dots) and the high resistance “Reset” state (triangles). (c):
Fe K fluorescence map of the switched memristor, recorded
at 7122 eV excitation energy (shoulder S). The intensity
variations under the electrode correspond to the oxygen
vacancy content, the maximum in the dashed box indicates
the presence of the conducting filament. The absolute
intensity outside the electrode area (solid lines) is higher
since the fluorescence radiation is not attenuated, but cannot
be directly compared to the intensity under the electrode.���������� ��� ���� ���������� ��� ���� ��������� �� ������������� ������ ���� ������ ���������� ����� ������������������������������Ǥ��

�
FIG. 3: Schematic model of the oxygen vacancy distribution
in the switched memristor.�
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Strained SrTiO3 films on sapphire  

R. Wördenweber1, T. Grellmann1, K. Greben1, J. Schubert2, R. Kutzner1, E. Hollmann1  ͳ������
�ò��������������Ǧͺǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����ʹ������
�ò��������������Ǧͻǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����
Owing to the strong connection between strain 
and ferroelectricity, large shifts of the Curie 
temperature and polarization are observed in 
strained ferroelectric material. In this work, the 
effects of lattice-mismatch induced stress 
upon the crystallographic structure, strain, and 
generation of different types of defects in 
epitaxial SrTiO3 films on CeO2 buffered 
sapphire are examined and discussed in 
context with the resulting impact of strain on 
the polarization of the ferroelectric layers. 
Depending on the thickness of the SrTiO3 
layer, characteristic changes in their structural 
perfection and crystallographic orientation 
with respect to the substrate system are 
observed. For thin films, misfit dislocations 
partially compensate the stress in the SrTiO3 
layer, whereas cracks develop in thicker SrTiO3 
films. The structural modifications and the 
formation of defects can be explained in a 
model based on lattice misfit induced stress 
and energy considerations. It is demonstrated 
that intrinsic mismatch and thermal mismatch 
must be considered to explain strain 
dependent effects such as induced 
ferroelectricity and modifications of the 
permittivity of these complex heteroepitaxial 
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Fig. 1: Ferroelectric transition temperature Tc (a) and out
off plane lattice parameter (b) for STO on different
substrates as function of in plane lattice parameter. The
dashed lines represent the theoretical predictions for the
regime of the phase transition from ferroelectric to dielectric
behavior according to [3] in (a) and the nominal lattice
parameter for the different substrate systems in (b).����� ���� ������ ��� ���ʹ� ��������� ��������� ������������� �����������Ǥ� ���� ������������������������� �������ʹ������������������ ����� ��� ������� ���� ��Ǧ�������������� ���������� ��� ���� ���� ��� ���� ����� ������������� ���� ���� ������ �������� ȋ���� ��� �
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Fig. 2: Thickness dependence of the permittivity (circles) and
FWHM of the STO (200) XRD rocking curve (triangles) of the
STO layers on CeO2 buffered sapphire. The solid line indicates
values for the room temperature permittivity of a STO single
crystal.��� ������ ����������� ����� ������� ��� ����� ����������� ���������� ��� ��������� ���� �������� ��� �� ������������� ������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������ ������������ ȋ	��Ǥ� ʹȌǤ� �� ������ ����������� ������������������������������������������������������������������������������ȋ���Ǥ�͵ȌǤ���
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Fig. 3: Microscope images (area: 590 mx587 m) of the
surface of STO films of thickness dSTO=350nm (a), 525nm (b),
and 740nm(c). The crystallographic orientations of the
substrate, CeO2 buffer and STO layer are determined via XRD
diffraction experiments; they are identical for all images and
indicated. The dashed ellipses in (b) mark hardly visible
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Ǥ��Ǥ������������Ǥǡ��������Ͷ͵Ͳǡ�͹ͷͺ�ȋʹͲͲͶȌǤ��ȏʹȐ��Ǥ� �Ú���������� ��� ��Ǥǡ� 
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Ǥ� �Ǥ� ������� ��� ��Ǥǡ� ��������Ǥ� ���Ǥ� �������Ǥ� ͻǡ� ͳʹ͸ͷ�ȋͳͻͻͶȌǤ��ȏͷȐ��Ǥ
Ǥ��������������Ǥǡ�����Ǥ����������Ǥ�ͳͻͻ͹ǡ�����Ǥ��������Ǥ�����Ǥ����Ǥ�ͳͷͺǡ�ʹͷ�ȋͳͻͻ͹ȌǤ��ȏ͸Ȑ��Ǥ���������������Ǥǡ�
Ǥ�����Ǥ�����Ǥ�ͳͲͷǡ�ͳͳͶͳͲͶ�ȋʹͲͲͻȌǤ��
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Effect of Charge Compensation 
Mechanisms on the Conductivity at 
LaAlO3 /SrTiO3 Interfaces  

F. Gunkel1, P. Brinks2, S. Hoffmann-Eifert1, R. Dittmann1, M. Huijben2, J. E. Kleibeuker2, 
G. Koster2, G. Rijnders2, and Rainer Waser1 ͳ������
�ò��������������Ǧ͹ǡ�	�����������������
ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
ò�����ʹ����Ϊ�����������������������������ǡ���������������������ǡ�����������������
The equilibrium high temperature conductance 
(HTEC) of LaAlO3/SrTiO3 (LAO/STO)-hetero- 
interfaces was investigated as a function of 
ambient oxygen partial pressure (pO2). Metallic 
conducting interfaces were obtained for LAO 
grown on STO single crystals as well as on 
STO-buffered LSAT substrates. For both 
structures, the high temperature sheet carrier 
density nS of the LAO/STO-interface saturates 
at a value of about 1x1014cm-2 for reducing 
conditions, which indicates the presence of 
interfacial donor states. A significant decrease 
of nS is observed at high oxygen partial 
pressures. According to the defect chemistry 
model of donor-doped STO, this behavior for 
oxidizing conditions can be attributed to the 
formation of cation vacancies as charge 
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FIG 1: HAADF image of the
LAO/STO interface (from Ref.
[4]) and a schematic
illustration of possible defects
in the STO lattice close to the
interface: Oxygen vacancies
( ••

OV ); interdiffused La

dopants ( •
SrLa ); Sr vacancies

(
SrV ); Ti vacancies (

TiV ).
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�
FIG 2: pO2 dependence of the sheet carrier density, nS, of the
LAO/STO interface on LSAT obtained from HTEC
measurements (from Ref. [1]); A pO2 and temperature
independent region is found for reducing conditions
indicating the presence of interfacial donor states (

•
D ). For

oxidizing atmosphere, nS decreases proportional to pO2 1/4

which can be attributed to the formation of acceptor like Sr
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Crystal- and Defect-Chemistry of 
Reduction Resistant Fine Grained 
Thermistor Ceramics on BaTiO3-Basis 

C. Pithan1, H. Katsu2, R. Waser1,3, H. Takagi2 
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ò����ǡ�ͷʹͶʹͷ�
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The PTCR-effect in donor-doped BaTiO3-based 
ceramics with excessive BaO that are sintered 
under reducing conditions and subsequently 
re-oxidized relies on the formation of acceptor 
type Ti-vacancies in the regions around the 
grain-boundaries. During sintering also 
vacancies of oxygen are locally created at 
these internal solid-solid interfaces, but in the 
course of the post-sintering annealing these 
vacancies are filled again with oxygen ions 
captured from the atmosphere.  The proposed 
defect chemical mechanism has been 
established from thorough electrical 
characterization including temperature tuning 
impedance spectroscopy and measurements 
of DC-conductivity carried out at different 
temperatures and partial pressures of oxygen. 
18O-tracer diffusion experiments in conjunction 
with SNMS supported the suggested defect 
chemical scenario and confirmed, that 
enhanced diffusivity of oxygen along grain 
boundaries only occurs in BaO-rich ceramics. 
Stoichiometric compositions of BaTiO3 only 
revealed bulk diffusion and no grain boundary 
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FIG 1: (a) Cole Cole diagram at 160°C showing the frequency
response locus of (Ba1.048La0.002)TiO3+ with a Ba excess of 5
at. %, sintered at 1300 °C at p(O2)=10 9 MPa and re oxidized
in air for 2 hours. The small inset represents the high
frequency end of the impedance spectrum. (b) Temperature
dependence of the total resistance RTotal and different
resistive components arising from the response of the grains
(RGrain), of the grain boundaries (RG.B.) and the ceramics
surfaces (RSurf.) for this material. (c) High resolution TEM
image of a grain boundary.�
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FIG. 2: DC conductivity and the PTC parameter (white
symbols) quantifying the height of the jump in resistivity
upon heating in measured in situ in dependence of p(O2) at
700°C for the same material described in figure 1. The PTC
effect is efficiently enhanced when post sintering annealing is
performed in the region of overall p type semiconduction
(dark gray area) above p(O2)=10 6 MPa at this temperature.
The grain boundaries become insulating, while the grain
interior still shows n type semiconduction. Part (a) reveals a
representatively chosen Kröger Vink diagram and the p(O2)
dependence of h, while part (b) represents the corresponding
PTC characteristics of resistivity upon annealing at different
partial pressures of oxygen after sintering under reducing
conditions.�	������ͳ������� �������������������������͵Ǧ������������� ���Ǧ������� ���������� ��� ���� ���� ����������������� ����� ���� ������ ���Ǧ��������� ȋR������ ������������������� ��� ���Ǥͳ�Ȍ� �������� ��� ��������
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Unusual Ferroelectric and Piezoelectric 
Properties of Silicon Doped Hafnium 
Oxide Thin Films  

U. Boettger1, I. Mueller1, J. Mueller2, T. Boescke3, U. Schroeder3 

ͳ�����������ò�������������������������������ǡ������������������������ʹ�	��������������������������������������������ǡ���������͵��������
���ǡ���������
 
Stable crystalline phases with ferro-electric 
and piezoelectric properties can be created in 
thin hafnium oxide films with suitable dopants 
and processing. Films with a thickness of 
10 nm and few mol% of SiO2 crystallize in a 
mixture of mono-clinic and tetragonal phases. 
The formation of the monoclinic phase is 
inhibited if crystallization occurs under 
capping resulting in an non-centro-symmetric 
orthorhombic phase. This phase clearly shows 
ferroelectric as well as piezoelectric behavior 
with a remanent polarization of about 12 
µC/cm2 and a coercive field of 1 MV/cm. 
Ferroelectric hafnium oxide is ideally suited for 
ferroelectric field effect transistors and 
capacitors due to its excellent compatibility to 
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ͷ����Ψǡ� ������ ���� �������������� ��� ���� ������������������������������ǡ����������������Ǥ������ ������ ��� ��ǣ���ʹ� ��� �� ���������� ������ ͹ǦͳͲ� �������� ���������� ��� ��������� �������� ����������� ���������������������������������������������������������� ��������Ǧȋ����������������ȌǦ�������� ������������Ǧ�������������Ǧ������� ���������������������������������� ȏͶȐǤ�������������������ʹ�����͸����Ψ����ʹ�����������������������������������Ǧ���������� �����Ǥ� ���� �������� ������ ���� ���������ȋcrystallization before top electrode depositionȌ� �����������ȋcrystallization after top electrode depositionȌ�������������������������������	��Ǥ�ͳǤ�

�
FIG 1: Process flows for the fabrication of Si:HfO2 based
metal oxide metal (MIM) capacitors with high temperature
crystallization before and after top electrode deposition. The
oxide thickness is approximately 8 nm, while the electrode
thickness is 10 nm [4].��� ��������� �������������� ��� ���� ����������� �������������� ������� ��ǣ���ʹ� ���� ����������� ��� ����������������������� ����� ����� ��� ����������� ���������������Ǧ�������� ���� ���� ������������Ǧ������������������������ȏͶȐǤ��������������������������������������� ��������� ��� ͵Ǥ͸����Ψ� ���ʹ� ���� ������� �������� �������������PȋVȌ����������������������ȋ	��Ǥ�ʹǡ���������Ȍ����������������������������CȋVȌ���������������������������� ��������� ȋ���� �����ȌǤ� 	��� �������������������� �� ������� ��������� ��� �������Ǥ� 	������������������������������������������������������������
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�
FIG 2: Polarization (top row) and piezoelectric displacement
(bottom row) measurement of MIM capacitor samples with
ferroelectric (left column) and antiferroelectric (right
column) Si:HfO2 insulators [5].������������ ���� ������� ��� ���ʹ� ��������� ��� ����� ���������������� ������ ��� �� �������������� ��� ���� �����Ǧ��������� �����Ǥ� 	��� ͷǤ͸����Ψ� ���ʹǡ� �� ���������������������� ������ ���� �� ����������������� ��������Ǧ����� ���� ��������� ȋ	��Ǥ�ʹǡ� ������ ������Ȍ� ������������������������������������������Ǧ�����������ȏͶȐǤ�

�
FIG 3: Grazing incidence x ray diffraction of uncapped and
capped HfO2 samples with SiO2 additives where
ferroelectricity was observed in MIM capacitors [4].�����������������ʹ�������������������������������������� ���� ������ ������� �ͶʹȀ���ǡ� 	�͵�ǡ� �ʹͳȀ�ǡ� ��������� ����� ���� ���������������� ���� �����Ǧ����� �����������������Ǥ�
�Ǧ������������������������������������������������������������������������������������
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�
FIG. 4: The formation of the orthorhombic phase proceeds by
transformation from the tetragonal phase during cooling
with a cap. The bottom row indicates two different
polarization states of the ferroelectric phase. Large atoms
are oxygen and small atoms are hafnium [4].��������������ǡ��������������������������������������������� ���������� ��� �������������� ȋ���� ���������Ǧ��������Ȍ� ������������ ������� ��� ���ʹ� ���������ʹ� ����������� ������ ���� ��� �� ǲ���ǳ� ��������� ��������� �����������������Ǧ������ ������� ������������ �������������������Ǥ��ȏͳȐ�
Ǥ�����ǡ��Ǥ��Ǥ���ǡ������Ǥ��������ǡ�
Ǥ������Ǥ����Ǥ�ʹ͹ǡ�ͷ͵ͻ͹�ȋͳͻͻʹȌǤ�ȏʹȐ��Ǥ� 	������ǡ� �Ǥ� ������ǡ� �������������Ǥ� ���Ǥ� ͺͶǡ� ʹͲ͵ͻ�ȋʹͲͲ͹ȌǤ�ȏ͵Ȑ��Ǥ� �Ǥ� �������� ��� ��Ǥǡ� ����Ǥ� ����Ǥ� ����Ǥ� ͺͻǡ� ͳ͵ʹͻͲ͵�ȋʹͲͲ͸ȌǤ�ȏͶȐ��Ǥ��������ǡ�
Ǥ��������ǡ��Ǥ����������ǡ��Ǥ����������ǡ������Ǥ��������������Ǥ�����Ǥ�����Ǥ�ͻͻǡ�ͳͲʹͻͲ͵�ȋʹͲͳͳȌǤ�ȏͷȐ��Ǥ�
�����ǡ��Ǥ��������ǡ��Ǥ������ǡ��Ǥ��������ǡ��Ǥ�������ǡ��Ǥ���������ǡ� ���� �Ǥ� �����ǡ� ���Ǥ� ���Ǥ� �������Ǥ� ͹Ͷǡ� ʹ͸ͳ͵�ȋʹͲͲ͵ȌǤ�ȏ͸Ȑ��Ǥ��������Ǣ� 
Ǥ��������Ǣ��Ǥ����������Ǣ��Ǥ����������Ǣ��Ǥ���������ǡ�����������Ǥ����Ǥ�ȋʹͲͳͳȌ�ͷͶ͹ǦͷͷͲǤ�ȏ͹Ȑ��Ǥ� �Ǥ� ����� ���� �Ǥ� 
Ǥ� ������ǡ� ���� ���Ǥ� �����Ǥ� ͳͷ͵ǡ� ͳ�ȋͳͻͻͺȌǤ�
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Electric dipole rotation in flux-closure 
domains in ferroelectric Pb(Zr,Ti)O3 

C.L. Jia1, K. Urban1, M. Alexe2, D. Hesse2, I. Vrejoiu2 ͳ��������
�ò��������������Ǧͷǣ������������������������ǡ�	�����������������
ò����������� ������������������������������������������������������������������ʹ�����������������������������������������������ǡ����������ʹǡ��ǦͲ͸ͳʹͲ�������
Low-dimensional ferroelectric structures are 
very promising for next generation ultrahigh 
density memory devices. Depolarizing fields, 
created by incompletely compensated charges 
at the surfaces and interfaces, depress the 
polarization of such structures. Theory 
suggests that with uncompensated surface 
charges local dipoles can organize in flux-
closure structures in thin films and vortex 
structures in nano-size ferroelectrics, reducing 
depolarizing fields. By aberration-corrected 
transmission electron microscopy, we obtain 
experimental evidence for continuous rotation 
of the dipoles closing the flux of 180° domains 
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Fig. 1. Atomic resolution image of a flux closure structure
with continuous dipole rotation in PbZr0.2Ti0.8O3 (PZT)
close to the interface to the SrTiO3 (STO) substrate. The
interface is marked by a horizontal dashed line (“I”), which is
determined based on a SrRuO3 marker layer with a nominal
thickness of 1.5 unit cells at the STO/PZT interface. The RuO2
marker layer is also indicated. In the image recorded along
the crystallographic [ 1 1 Ͳ] direction, the atomic structure
and the electric dipole direction (arrows) are given. In the
image two larger domains with 180 ° orientation can be
identified. The domain wall is indicated by a yellow dotted
line. In the center of the lower half of the image an
approximately triangular area (the domain wall is indicated
by a dotted blue line) can be seen, where in the center, the
dipole direction makes an angle of 90° with the two large
domains. The inset on the right hand side shows a calculated
image demonstrating the excellent match between the
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Fig. 2. Map of the atomic displacement vectors. The
displacement of the Zr/Ti atoms (arrows) from the center of
the projected oxygen octahedra is shown here superposed on
the atomic image of Fig. 1. To enhance contrast, the grey
scale is converted into a false colour representation. The
length of the arrows represents the modulus of the
displacements with respect to the yellow scale bar in the
lower left corner. The arrowheads point into the
displacement directions. Note the continuous rotation of the
dipole directions from “down” (right hand side) to “up” (left)
which closes the electric flux of the two 180° domains. �������������������������������������������������������������� ��������� ��� ���� ������� ���������� �����
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Filament Detection in Resistively 
Switching SrTiO3 in Forming-Free 
Devices 

S. Stille1, R. Dittmann2, J. Perlich3, S.V. Roth3, R. Waser2,4, and U. Klemradt1 ͳ��Ǥ��������������������������ǡ������������������������ʹ������
�ò��������������Ǧ͹ǡ�	�����������������
ò�����͵���������������ǡ���������Ͷ�������������������������������������������������ʹǡ������������������������
We investigated the influence of Ti top 
electrodes on the resistive switching 
properties of SrTiO3 thin film devices. Above a 
Ti layer thickness of 5 nm, the initial resistance 
is strongly reduced, giving rise to forming-free 
devices. Grazing incidence small angle X-ray 
scattering measurements indicate that the 
reduction of the SrTiO3 thin film occurs in a 
filamentary way. We attribute this behavior to 
the preferential reduction of SrTiO3 thin films 
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������ �������� ��� ��� ��Ǧ���������������������������������	��Ǥ�ʹ�Ǥ�

�
FIG. 1: (a) Sketch of the sample geometry. (b) Initial
resistance of Pt/Ti/Fe:STO/Nb:STO MIM structures vs.
thickness of Ti layer determined at ± 100 mV. (c)
Representative I V curves of samples with different electrode
thicknesses [12].������ �������� ������ ���� ��� ��������� ��� �������������������������������������ʹͲ����	�ǣ���Ȁ��ǣ���Ǥ���
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����������������������α�ͲǤʹ���Ǧͳ� ������������� ���	��Ǥ�ʹ�Ǥ�����������������������γ�ͲǤ͹ͷ���Ǧͳ������������������� ������������ ���������ǡ� ���������� ��� ���� ������Ǥ�	�����������������������ȟ���α�ȋͲǤʹͻ�ά�ͲǤͲ͵Ȍ���Ǧͳǡ������������������������������������������������������ȋʹͳǤ͹�ά� ʹǤʹȌ� ��Ǥ� ����� ������ ���� ����� ȋͷ� ���� ͳͷ� ��Ȍ� �������������ǡ� ���� ���� ��������� ���������� ��� �������������������������ʹͲ����������	�ǣ��������Ǥ�

�
FIG. 2: (a) GISAXS pattern for sample 5 nm Ti/20 nm
Fe:STO/Nb:STO. A laterally formed structure can be seen. (b)
Vertical cut along qy = 0.2 nm 1. (c) Lateral cut along qz =
0.95 nm 1. Red line: Simulated GISAXS intensity. [12]��� �������� ���� ��������� α�ͲǤͻͷ���Ϋͳ� ȋ	��Ǥ� ʹ�Ȍ� ������� �����������������������������������������������������α� ͲǤͳͷʹ� ��ΫͳǤ� ������������ ����� ���� ���������	��
������ ȏͳ͵Ȑ� ȋ���� ����� ��� 	��Ǥ� ʹ�Ȍ� ����� ��������������� ��� ������������ ������������� ��������������� ���� ����������ǡ� ������ ����� �������� ��� �� �������������������������������������������������������������������������������������������������������Ǥ���������������� ��� ���� ���Ǧ������ ȋ��Ȍ� ���������� �������������� ��� �� ���� ����� ���� ��������������������ȋ��������������	��Ǥ�ʹ�Ȍ���������������ǡ���������������������������Ǥ��������������������������������������������������� ȋ������ �����Ȍǡ� ������ ��� ����������� ��������� ������������� ����ǡ� ��������� �� ����� �����������������������γ�ͳͷ���Ǥ����������������������������������������������������������������������� �α�͵Ͳ���Ǥ��������������ǡ������������������������
�����ǡ������������������������������ǡ���������������������������������������������������������������������͵��������������������������������������������������������������������Ǧ���������ǡ� �������Ǧ����� ���� �������Ǥ� ���������������������������������� ����� ���������������������������������������������������	�ǣ��������������������� ��� �� ���������� ������� ���������� ������� ����	�ǣ��������ǡ���������������������������������������������Ǧ����������ǡ�����������������������Ǥ�����
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Origin of the Nonlinear Switching 
Kinetics and Scaling Studies of 
Valence Change Memory Cells 

S.Menzel2, M. Waters1, A. Marchewka2, U. Böttger2, R. Dittmann1, R. Waser1,2 

ͳ������
�ò��������������Ǧ͹ǡ�	�����������������
ò�����ʹ����������ò��������������������������������ʹ�Ȃ������������������������
Experimental pulse length-pulse voltage 
studies of SrTiO3 memristive cells which reveal 
nonlinearities in the switching kinetics of more 
than nine orders of magnitude were performed. 
The experimental results are interpreted using 
an electro-thermal 2D finite element model. The 
nonlinearity arises from a temperature 
increase in a few nanometer thick disc-shaped 
region at the Ti electrode and a corresponding 
exponential increase in oxygen vacancy 
mobility. Our model fully reproduces the 
experimental data and it provides essential 
design rules for optimizing the cell concept of 
valence change memories. The model is 
generic in nature: it is applicable to all those 
oxides which become n-conducting upon 
chemical reduction and which show significant 
ion conductivity at elevated temperatures. ����������������������ȋ���Ȍ��������������������������������� ���� ����� ����������� ���Ǧ��������ǡ� ����������� ���� ������� ��������� ������� ������ ȏͳǡʹȐǤ�������������ǡ� �� ����� ������������� ��� ���� ���������������������������������������������������������������������Ǧ�������������ȏʹȐǤ� ��� ���������������������������������������������������������������������������������������� ���������������� ������ �������� ���������������� ���� ���� ���� ������Ǥ� ������ǡ� ����������������������������������������������������������� ��������� ������� ��� ���� ���������� �������Ǥ� ������������� ��� ����� ���� ��� ������� ������ ������������ ��������������� ���������Ǥ� ���ǡ� �� ��������� ����������������� ������������������������������������ ���������Ǥ�������ǡ� ��� ������� ��� ������������� ������������������� �������� ��� �����͵� ������ ���� �����Ǥ� ����������������� �������� ���� ������������ ������ ����������Ǧ�������� ʹ�� ������� �������� ������ ������������� ���� ��������������� �������� ���� ������ ���������������� ������������� ��� ���� ���� ��������������������Ǥ� ����� �������Ǧ�������� ������ ���������������� ��������� ��� ������������ ���� ������������������������������Ǥ����������͵�����������������ͳ���Ψ�	�Ǧ����������ͷͲ�������������� ����� ������ ��� ������� ������ �����������ȋ���Ȍ� ��� ȋͳͲͲȌǦ��������� ͳ� ��Ψ� ��Ǧ������ �����͵�ȋ��ǣ���Ȍ� ������� ��������� �������� ����� ��� �������������� ������� ���������Ǥ� ������������ǡ� ��������� ��������������� ��� ͷͲ� ρ�� ��������� ����� ��������� ������������������������������ ȋͷͲ���ȌǦ����������� ȋͷͲ���Ȍ����������������������Ǥ���������Ǧ������������������� ��������� �	� ��������� �� ����� ��� ���� �������
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�
FIG 1: (a) R V characteristic of a measured cell (blue curve)
and in the simulation (black dashed curve). (b) SET
switching dynamics of the corresponding sample for
different pulse amplitudes and pulse widths, shown as the
ROFF/RON ratio as a function of the applied voltage amplitude
of the pulse and the pulse duration..(Redrawn from [3]).����� ����������� ���� ������ ����� ��������������������������� ��� ����������� ������������ I V ���������� ����� ��� ��� �������� �������� ������Ǥ� �������ǡ� ���������������������������������������������������Ǥ��������������������������R V� ��������������� ��� ������ ���	������ ͳ�Ǥ� ����������ǡ� ���� ���� ���������� ������ ȋ��������Ȍ������������������������������ȋ�		������Ȍ����������� ���������� �������� ����������Ǥ� �� ����������������������� ������ R�		ȀR��� ε� ͳͲͲ� ��� ��������� ������������� ���� ����������������������ʹ��� ���� ͵��ǡ�������������Ǥ� ������ ������������� ����� �� ��������������� ȟt�� �������� ����� ͳͲͲ���� ��� ͳͲͲ��� ���� �������� ���������� V�� �������� ����� ͲǤͷǦͷ��� ��������������Ǥ�������������������������������������ǡ�����
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�
FIG. 2: (a) Cross section of the simulated cell. The
temperature distribution for Vp = 5 V is shown in color. (b)
Calculated SET time depending on the applied voltage for the
four different cases in red and blue. The black line
corresponds to the mean disc temperature used for the
calculations. The experimental data are extracted from
Figure 1(b) for a resistance ratio ROFF/RON= 30 and shown as
open circles.(Redrawn from [3]).��������������������������������������������������ʹ���������������������������������������������������������� ����� ȋ���� 	������ ʹȋ�ȌȌǤ� ���� ���������� ��������������� ��� nǦ����������� ������������ �������ȋǲ����ǳȌ� ������������� ��������������� ��� ���� �����͵������ ���� �� ����� ������� ������� ��� ���� ���� ��������������������ȋǲ����ǳȌǤ������������������������������������������������������������������������R V���������������������������� ȋ��Ǥ� 	������ ͳ�ȌǤ� ���� ��������� ��� ����������������� �������� ����� ������������ ����� �����������������������������������Ǥ�������������������������� ���������� ����� ���� ����� ���������� ���� ���� ��������������������������������������ȟt����α�l����Ȁv�����Ǥ����������� ��������� ��� ����������� ���������� ��� ���� ����Ǧ
����������������������������

1

drift A 0 disc 0/ exp / sinh / .v T K W kT E E E
�����ǡ� ���� ����������� ������� ȟW��α�ͳǤͲͳ���ǡ� ������������������� ������ EͲ�α�ͳ���Ȁ��ǡ� ����
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�
FIG. 3�Calculated SET time depending on the applied voltage
for temperature and field accelerated switching. The cell
geometry is shown in the inset. The feature size F has been
used as a parameter for the set of calculations. The disc
thickness is 3 nm in all simulations and the diameter of the
filament is 0.4 F.���� �������� ���� �������� ���������� ��� ���� ������ �����������Ǧ�������� ����������� ������ ��� �������� ��� ������������ ������������� ���� ����� ����� ��� ����������������� ���� ��� ������ ���������� ��� ����� ��� ������������������������������������ʹ�������ȋ�������������	������͵Ȍǡ���������������������������������F. 	������͵����������������������������������������������������������������Ǥ�����������ǡ�������������������������
V����ε�͵Ǥͷ�� ������������������������������������FǤ��������������������������������������������������������Ǥ��ȏͳȐ��Ǥ������ǡ��Ǥ���������ǡ�
Ǥ��������ǡ��Ǥ�����ǡ����Ǥ������Ǥ�ʹͳǡ�ʹ͸͵ʹ�ȋʹͲͲͻȌǤ�ȏʹȐ��Ǥ�����ǡ������Ǥ������ǡ�ͳͳǡ�ʹͺ�ȋʹͲͲͺȌǤ�ȏ͵Ȑ��Ǥ� ������ǡ� �Ǥ� ������ǡ� �Ǥ� ���������ǡ� �Ǥ� �Ú�����ǡ� �Ǥ���������ǡ� �Ǥ� �����ǡ� ���Ǥ� 	����Ǥ� �����Ǥǡ� ʹͳǡ� ͶͶͺ͹ǡ�ȋʹͲͳͳȌǤ�Ǥ�
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Controlled quantized conductance in 
AgI based resistive switches highlights 
opportunity for atomic-scale memory 

S. Tappertzhofen1, I. Valov2, R. Waser1,2 ͳ�������ǣ�����������ò����������������������������������ǡ������������������������ʹ��
��͹ǣ�������
�ò���������������͹ǡ�	�����������������
ò�����
 
Resistive switches are considered to be a 
potential candidate to overcome the obstacles 
of current memory devices as they offer the 
prospect of ultimately high scalability. On the 
way towards future information technology we 
report on silver iodide (AgI) based resistive 
switches where we observed controllable 
quantize conductance of a nanosized metallic 
filament within a solid electrolyte, raising the 
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Fig. 1: Schematic of a AgI based resistive switch in OFF state
(HRS) and ON state (LRS). Formation and rupture of a
metallic filament is believed to be responsible for resistance
transition.���� ����� ���������������� ����������� ��Ȁ���Ȁ��������������������������������������������������������͵Ͳ���������� ������������� ��������� ������ ����������� �������� �������� ������������ ���� ����������Ǥ� ������������������������������������������������������������������ ��� ����� ���������� �������� ���������� ȋ�Ǥ�Ǥ� ������������� ���������Ȍ� ���� ��� ������������ ��� ������� ���������������Ǥ� ��� ��������� ��� ������������ ����������������� �������� ��������� ���� ������� ��� ���������������������������������������������������������������������� ��� �������� ����������� ��� ͳͲͲ���� ���������Ǥ�

Fig. 2: Resistive switching of AgI based micro crossbars. [4].�
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Fig. 3: Quantized conductance values during current
sweeping show that multiple of the single atomic point
contact conductivity are dominating the cell resistance RON.
For simplification, the filament resistance Rf is subtracted
[4].��������� ���������� ���������������� ����� ����� ������������������������������������������������������ʹ�ȏʹȐǤ��������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������͵�ȏͶȐǤ��

Fig. 4: Cumulative statistics of controllable quantized
conductance of AgI based memory cells [4].�
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Reconstruction of the Projected Crystal 
Potential Using HRTEM – Prospects for 
Materials Science Investigations 

M. Lentzen1, J. Barthel1 
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�ò���������������ǣ�������������������������ȋ�
�ǦͷȌǡ�	�����������������
ò�������
The projected electrostatic crystal potential is 
reconstructed from an exit wave function, 
which has been reconstructed before from a 
through-focus series of atomic-resolution 
images recorded with a high-resolution 
transmission electron microscope (HRTEM). 
The potential reconstruction includes the self-
consistent fit of object thickness, residual lens 
defocus, phenomenological absorption, and 
object tilt. The prospects of potential 
reconstruction are explored by investigating 
the microsctructure of a BSCF crystal, which 
exhibits a polytype structure with closely 
spaced twin boundaries and a high 
concentration of oxygen vacancies. ��� ������� ����Ǧ����������� ��������� ������������������� ����������������������� ����� ������� ��� ��������������������������������������������������������Ǥ������ ��������� ����� ��������� ����������������������ǡ��������������������������������������������������� ��� ���Ǧ������� ��������� ����������� ���������������������������������������������������������������������Ǥ���������������������ǡ�����������������������ǡ� ��� ���� ������� ������ �����Ǧ���������� �������ȏͳǡ�ʹȐǤ�
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FIG. 1: High resolution image of BSCF at bright atom pass
band conditions, red: Ba/Sr, green: Co/Fe, blue: O. Frame
size is 3.4 nm 3.4 nm.�
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FIG. 2: Phase of reconstructed exit wave function of BSCF.
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FIG. 3: Reconstructed projected potential of BSCF, frame 3.4
nm by 3.4 nm, red: projected unit cell, blue: oxygen columns
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FIG. 4: Histogram analysis of oxygen columns, black:
frequency of oxygen potential maxima, grey: fit of the
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Elastic Energy of Metadislocations in 
Complex Metallic Alloys 

M. Feuerbacher and M. Heggen �����������Ǧ������������������
�ò���������������ȋ�
�ǦͷȌ�
A parameterized expression for the Burgers 
vectors of metadislocations is derived. We 
calculate the elastic line energy of 
metadislocations and demonstrate that the 
experimentally observed occurrence of 
Fibonacci relations between the members of a 
metadislocation series is due to energy 
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FIG. 1: Metadislocations with six associated phason
halfplanes in 6-Al-Pd-Mn (a) and in 28-Al-Pd-Mn (b). 

Metadislocations in -Al-Pd-Fe (c) and in T-Al-Mn-Pd (d). 

Scale bar 10 nm for (a – c) and 1 nm for (d).������������������������������������������������������������������������������������������������Ǥ�������������������������� ������ǡ� ���� �������� �������� ��� ��������������� �������� ���� �������� ��� �������� ��� ǡ�������������������������Ǥ��������������������������������������������������������������������������������
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FIG. 2: Burgers circuit around a metadislocation in the 6-

structure.���� ������ ��� ������� ��� ����������� ������ ����� ���� ��������������������������� ��� ���� ������� ���� �������������� �������������� ������ ����������� p� ���� h� ���������� �������ǣ�p� ������������ ��� �������������� �����������������������������������������������������������h��������������������������������������������������������Ǧ���������������������������������Ǥ����������������������������
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FIG. 3: Elastic energy of metadislocations in - and -phases. 

Experimentally observed metadislocations in -Al-Pd-Mn are 

marked by boxes with solid white outline, further hypothetical 

metadislocations are marked by boxes with dashed outline. 

The upper abscissa (p) holds for orthorhombic -phases, the 
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FIG. 4: Elastic energy of metadislocations in T phases and in
Al13Co4. Experimentally observed metadislocations in T Al
Mn Pd phase are marked by boxes. The upper abscissa (s)
holds for T phases, the lower abscissa (s’) for Al13Co4.���� ����������� ��� ����� ����� �������������������������� ��� ���� ���������� ����������� ��� 	����������������� ������������� ����������Ǥ� ���������������������� �����ǡ� ���Ǧ	��������� �������� ������������������������ ���� ���������� ��������ǡ� ���� ������� �����������������������������������������������Ǥ�ȏͳȐ��Ǥ������ǡ��Ǥ�	����������ǡ��� Ǥ��������ǡ��Ǥ������ǡ� �����Ǥ����Ǥ�����Ǥ�ͺʹǡ�͵Ͷ͸ͺǡ�ͳͻͻͻǤ�ȏʹȐ��Ǥ� 	����������� ���� �Ǥ� ������ǡ� ����� ���Ǥ� ͸Ͳǡ� ͳ͹Ͳ͵ǡ�ʹͲͳʹǤ�ȏ͵Ȑ��Ǥ�������ǡ��Ǥ�������ǡ��Ǥ�	����������ǡ�����������Ǥ�ͻǡ�͵͵ʹǡ�ʹͲͳͲǤ�
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Low Field Magnetic Resonance 
Imaging with tuned high-Tc SQUID 

Chao Liu1,3, Yi Zhang1,3, Longqing Qiu2,3, Hui Dong2,3, Hans-Joachim Krause1,3, Xiaoming 
Xie2,3, Andreas Offenhäusser1,3 ͳ ����������������������������Ǧͺ�����������
�ò��������������Ǧͺǣ���������������ǡ�	�����������������
ò�����ʹ ������������������������	�����������������������������������ǡ��������������������������������������������������������������ȋ�����Ȍǡ�����������������������������ȋ���Ȍǡ����������ʹͲͲͲͷͲǡ��������͵ 
����������������������������������������������������������������ǡ��������������������������Ǧ�������������	�
�
In order to improve low-field (LF) Magnetic 
Resonance Imaging (MRI) measurements with 
a tuned high-Tc radio-frequency (rf) Supercon-
ducting Quantum Interference Device (SQUID) 
as a signal detector, we use a permanent 
magnet pair for sample pre-polarization. MRI 
images are acquired by using filtered back 
projection reconstruction. The projections are 
obtained by recording free induction decay 
(FID) or spin echo (SE) signals with the 
gradient field applied at different angles. For 
every projection, the sample is first pre-
polarized in the gap of the PM pair and then 
mechanically transported to the measuring 
position underneath the tuned SQUID. Taking 
12 projections, two-dimensional LF-MRI 
images of two water phantoms are obtained 
without averaging, exhibiting a spatial 
resolution of about 0.2 mm.  ��������ǡ��	Ǧ��������������������������������������������������������ȏͳȐ���� ���������������� ������B���������ρ�������Ǥ�������������������M�����������������������������������������Ǧ�������������������B��������
B�� ����������� ���� ������� ���������� f�Ǥ� ���������������������������������������B������������������ ��������� ��� ��������� �������� ��� ���� ���������Ǧ������������ �����������Ǥ� �������ǡ� ���� ���������������������������������������������������������������������������������������Ǧ��Ǧ�����������Ǥ��� ���������������������������������������������������B��������������ͷͲ����������������Ǧ����Ǧ��������������������������������ȏʹȐ�������������������������������������������������������������ǡ������������������������������B�� �������� �������� ��� ���� ������ ����� ����������ǡ�������������������������������Ǥ���� ������ ��� ��������� ����ǡ� ��� ���� ������� ���Ǧ������������� ��� �� ���������� ������� ȋ��ȌǤ� ������	�������������������� ����������������������� ���������ǡ� ����������� �� B�� ������ ��� ������ ͳ��Ǥ� �� ����������ǦT�� ȋ���Ȍ� ��� ������ ��� ����� ��� ������� ��������Ǥ��������� ������������������������������������������������������ ��������������Ǥ� ����� ������������ ���������������� ���������Ǧ����������� ���� ������� ��� �������� ��� ���� ��� ����� ���� ����� ������������������������������������������������������Ǥ������������������������������������������������������������������������ ������ �����ǡ� ���� 	��� ���� ��� �������� ���� �����������������������������Ǥ�
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FIG. 1: Schematic of the LF MRI setup.����� ʹǦ������ ����� ������� ��������� �� ���������� ������������������������������������������������������B�ǡ������� ����� ������ ����������� ���� ��������� �����������������Gzxǡ�Gzyǡ� ����Gzzǡ� ������� ����������� ������
B����������������������������� Ȁʹ���� ������Ǥ��������������������������ʹʹ������������������������
B�� ��� ʹͳʹ�Ɋ�� ������ ���� �Ǧ���������Ǥ� ��� �����������������B�����������Ǧ�������������������������������������ȋ�������������	��Ǥ�ͳȌǤ��������������������G���α��B�Ȁ������ ���������� ��� �� �������� ����ǡ� �������� ���� �������������������������ǡ�G���α��B�Ȁ�������G���α��B�Ȁ�������������������������������Ǧ�������������������Ǥ����������������������������������������������������������������� ������� ʹǦ�� ���� ������ǡ� ���� ���������� ��� ������������� ������ ��� ���� �Ǧ�� ������ ���� ��� ����������������������������������������������G�������G��Ǥ����� ������ ���� ��� ������ ��������� ��� ��� ������������������� ���� �� LC� ��������� �������ǡ� ������ ��������������� �������� ��� ���� ������ ȏ͵ȐǤ� ���� ������ ��������� ���� ����� ��������� ���� ������������ ��� ͸� � ͹�
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FIG. 3: Sample photos and their 2 D LF MRI images. The tap
water in the sample photos was pink colored and the sample
substrates were made from plexiglass. (a) Photo of sample
#1 and its 2 D MRI images reconstructed from FID signals
for different numbers of projections. (b) Photo of sample #2
and its 2 D MRI images reconstructed from FID and SE
signals.����� �������� ��� ���� ������� ������������� ����� ��� ������������ ��� ������ �����Ǧ������ �������������ͳ������Ǧ������������ǡ� ���������������� ���� �� ������ ��������������� ȏ͸ȐǤ� ���� ������������ ���� ����������������������� ����� ���Ǧ������������� ��� �� ������� ����Ǥ������������������������������������ͳʹ��������������������� ���������Ǥ� ��� ���� �������� ������ǡ� ������������� ����� ����������� ����� Tʹ� ��� ���� ������� ������� ������ ��� �������� ��� ��������Ǥ� ��� ���� ������ǡ� ��������� �������������������B�� ���������� ��������� ���������� ���� ������������ ��� ���� �������������� ���������ǡ����������������������������������������������������������������������������������������������ǯ�
TʹǤ�� ȏͶȐ��Ǥ� ���������� ��� ��Ǥǡ� ����Ǥ� ����Ǥ� ����Ǥ� ���Ǥ� ͳͲͳǡ� ͹ͺͷ͹�ȋʹͲͲͶȌ�ȏʹȐ��Ǥ�Ǥ������������Ǥǡ�����������Ǥ�����Ǥ����������Ǥ�ͳ͹ǡ�ͺ͵ͻ�ȋʹͲͲ͹Ȍ�ȏ͵Ȑ��Ǥ�Ǥ� ���ǡ� �Ǥ� �����ǡ� �ǤǦ
Ǥ� ������ǡ� �Ǥ�Ǥ� ���������ǡ� �Ǥ��������ǡ����Ǥ����Ǥ��������Ǥ�͹ͺǡ�ͲͷͶ͹Ͳͳ�ȋʹͲͲ͹Ȍ�ȏͶȐ��Ǥ�����ǡ��Ǥ������ǡ��ǤǦ
Ǥ�������ǡ��Ǥ����ǡ��Ǥ�Ǥ����������ǡ��Ǥ�������¡�����ǡ������ʹʹǡ�ͳʹͷͲʹʹ�ȋʹͲͲͻȌ�ȏͷȐ��Ǥ�����ǡ��Ǥ������ǡ��ǤǦ
Ǥ�������ǡ��Ǥ����ǡ��Ǥ�������¡�����ǡ����������ʹͳ�ȋʹͲͳͳȌ�ͷͲͻ�ȋʹͲͳͳȌǤ�ȏ͸Ȑ��Ǥ����ǡ��Ǥ������ǡ��Ǥ�Ǥ����ǡ��Ǥ�����ǡ��ǤǦ
Ǥ�������ǡ��Ǥ����ǡ��Ǥ�������¡�����ǡ�������������������ȋʹͲͳʹȌǤ�
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Piezoelectricity in Non-Polar Block 
Copolymers 

C. W. Pester1, M. Ruppel2, H. G. Schoberth1, K. Schmidt3, C. Liedel1, P. van Rijn1, K. A. 
Schindler1, S. Hiltl1, T. Czubak1, J. Mays4, V. S. Urban5, and A. Böker1 

ͳ������������ò����������������������������������������¡����ǡ������������������������ʹ���������������������������ǡ������������������������������ǡ����������ǡ����͵͹ͺ͵ͳǡ����Ǥ�͵������������������������������ǡ���������������������������������������ǡ��������������ǡ����ͻ͵ͳͲ͸ǡ����Ǥ�Ͷ����������������������������������������ǡ������������������������������ǡ����������ǡ����͵͹ͺ͵ͳǡ����Ǥ�ͷ������������������������������������ǡ������������������������������ǡ����������ǡ����͵͹ͺ͵ͳǡ����Ǥ�
We elaborate on the discovery of piezoelectric 
properties in non-polar block copolymers by 
means of in-situ synchrotron small-angle X-ray 
scattering [1]. The piezoelectric suscep-tibility 
of poly(styrene-b-isoprene) (SI) block 
copolymer lamellae is up to an order of 
magnitude higher when compared to classic 
piezoelectric materials. The electroactive 
response increases with temperature and is 
found to be strongest in the disordered phase, 
which can be interpreted by anisotropic 
behavior of polymer coil conformations. ������ ����� ��������� ���� �������� �����������ǡ� ���������� �������� ������������� ����������� ����� �������������������� ȏʹȐǡ� ���� ������ ����������� ��� ��������������������������������������������������������������������������ȏ͵ȐǤ�������������������������������������������������������������������������������Ǧ�

FIG. 1: 2D scattering patterns for a 33.5 wt% solution of SI in
toluene at room temperature in the absence (a) and
presence of an electric field of 16 kVmm 1 (b). Filled and
empty symbols represent qmax(E)/qmax(E=0) data for parallel
and perpendicular lamellae, respectively. Error bars are
smaller than symbols and were omitted. An arrow indicates
the direction of the electric field vector. Evolution of
normalized qmax with electric field E (c).����������������������������ǡ������������������Ǧ��������������ǡ� ���� ���������� ���� ���������� ����������������������������������������������������������������Ȃ�������� ��������������� ������������ �����Ǥ� ������������� ����������� ������� ����� ���������� ������������ ����� ������ ����������� ���� �������� �����������������������������������������������Ǥ�
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FIG. 2: Evolution of the piezoelectric susceptibility with
temperature for block copolymer lamellae oriented
perpendicular ( (T), circles) and parallel to an applied field
( ||(T), rhombi) for a 30.5 wt.% solution of SI in toluene (a).
The insets in (a) represent simulation data of the lamellar
and disordered phase. Piezoelectric asymmetry (T) for both
concentrations according to Eq. 2 (b). Heating and cooling
cycles are color coded in red and blue, respectively. Empty
symbols represent the lamellar phase, half filled symbols
illustrate the ODT region (also indicated by gray background
shading), and filled symbols highlight data obtained in the
disordered phase. The dark gray line indicates TODT for
respective block copolymer solutions in the absence of an
electric field and the dashed line indicates the ideal case of a
symmetric electroactive response irrespective of electric field
orientation.�������������������������������������������������ǡ������������ ������ �������������� ��������� ����� �������������� ���������� �������� ���������� ������ ��
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FIG. 3: Schematic representations of the effect of an external
electric field on the polymer chain conformation below and
above ODT for orientations parallel (a) and normal (b) to
field direction. Black horizontal bars indicate the electrodes.
Black arrows indicate the chain distortion by Kuhn segment
reorientation in the presence of an applied field. The bold
white arrows indicate the direction of the electric field
vector.���������������������ǡ����������������������������������������ǡ������������������������������������������������ ����������� ������ ����������� ��� ��������Ǧ������������� ������� ȏ͸ǡ͹Ȑǡ� ���� ���� ���������� �������� ������������������Ȃ���������������������������Ǥ���������� 
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Ǥ����������ǡ��Ǥ��������ǡ��Ǥ�������ǡ��Ǥ���������ǡ��Ǥ�Ǥ����������ǡ��Ǥ������ǡ��Ǥ�������ǡ�
Ǥ�����ǡ� �Ǥ�Ǥ� �����ǡ� �Ǥ� �Ú���ǡ� ���Ǥ� ������ ʹ͵ǡ� ͶͲͶ͹�ȋʹͲͳͳȌ�ȏʹȐ��Ǥ�	�������ǡ��Ǥ����ǡ�
��Ǥ�
Ǥ�����Ǥ�����Ǥ�ʹͻǡ�͸͹ͷ�ȋͳͻͻͲȌǤ�ȏ͵Ȑ� �Ǥ� �������ǡ� �Ǥ� 
Ǥ� ���������ǡ� �Ǥ� ������ǡ� �Ǥ� �����ǡ� �Ǥ��¡����ǡ� �Ǥ� �Ǥ� �����ǡ� �Ǥ� �����ǡ� 
Ǥ� �������ǡ� �Ǥ� �Ú���ǡ�������������Ǥ�͹ǡ�ͳͶʹ�ȋʹͲͲͺȌǤ�ȏͶȐ��Ǥ��Ǥ��������ǡ��Ǥ���ǡ��Ǥ��Ǥ������ǡ��Ǥ��Ǥ��������ǡ��Ǥ��Ǥ�
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Ǥ��Ǥ���������ǡ�	Ǥ��Ǥ������ǡ�
Ǥ��Ǥ��������ǡ�
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Gateable micro channel plate detector 
for extreme ultraviolet radiation with 
high temporal resolution 

R. Freiberger1, J. Hauck1, D. Lvovsky2, R. Adam2, S. Danylyuk1, L. Juschkin1 

ͳ����������������������ǡ���������������������������������������������ʹ������
�ò��������������Ǧ͸ǡ�	�����������������
ò�����
Research in ultrafast nanoscale phenomena 
requires high spatial and temporal resolution 
detectors. Optical imaging microscopes 
achieve high time resolution but low spatial 
resolution and scanning microscopes vice 
versa. Extreme ultraviolet imaging microscopy 
closes this gap but demands a suited two 
dimensional detector with high sensitivity and 
fast gating ability.  
In this work a new BURLE’s 2-micron pore 
microchannel plate photoelectron multiplier 
together with a phosphor screen is used as a 
detector and further optimized with respect to 
its time resolution. The operation voltage of 
the electron-multiplier is pulsed for 1.25 ns. 
Only during that time the detector is highly 
sensitive to extreme ultraviolet light. A custom 
built impedance transformer delivers high 
currents into the plates’ capacitance. This 
leads to a short charging time and ensures a 
narrow temporal sensitivity window. 
The following attributes of the detector system 
are analyzed: 
• Temporal behavior is measured by 

femtosecond illumination with high 
harmonics generation radiation at different 
relative delays. The sensitivity curve has a 
width of 2 ns. Electronic timing jitter is below 
150 ps. 

• Spatial resolution is determined by mapping 
the shadow of a sharp edge on the detector. 
The smearing gives information about the 
modulation transfer function. The resolution 
limit according to the Rayleigh criterion is at 
12 lp/mm or a minimum resolvable pitch of 
80 µm. 

In summary the detector provides a spatial 
resolution down to 80 nm and a time resolution 
shorter than 2 ns using a discharge produced 
plasma EUV source and a zone plate based 
microscope with a magnification of ~1000x. 
This is a highly interesting combination and 
will help to investigate a variety of short time 
processes in nanoscience [1]. ���� ������ �������� ������ ȋ���Ȍ� ���������������������� ����� ������������ ��� ���� �������������������� ȋ���Ȍ����������� ȋ��������� ���������������ͳ� Ȃ� ͷͲ���� ����������ȌǤ� ��������� ���� ���������������� ����������������������� ���� ������ �������� ��������������������������������������Ǥ������������������������� �������� ���� ������������ ����� ���� �����
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�
FIG. 1: Time scan through the sensitivity window. The
detector is triggered at varying relative delays to the EUV
light. The sensitivity rises by a factor of 107 (peak) during 2
ns (FWHM). The background is produced by an offset voltage
of 650V which amplifies 199 pulses with a low gain in
contrast to the single pulse that is amplified by the high
voltage pulse.

Spatial resolution: �������� ����������� ���� �������������� ��� �� �����Ǧ����� ����� ������ ������������������� ��� ���������� ������ ���� �������ǡ� ������������ ���� ���������� ȋ��� ���� ���������� �������������������Ȍ� ��������� ��� ������������ ���� ������������� ����������ǣ��������������������������������������������Ǥ�����������������������������������������������������Ǥ������������������������������������������ �������������������� ������ ͹ͷͲ� ��� ������ ��� ����������� ���� ���������������� �������� ��� ��� ����� ����� ���� ���ǯ���������� �����Ǥ� ������������ ���������� ���� �������������������������������������������������������������� ����������� �����Ǥ� ��� ���� ��� �������� ������������� ����� ���� ����� ����� ����� ���� ���� ��������������� ͺͲ� ��� ���� ͳͺ� ��Ǥ� 	���� �� ������� ����������������������������������������������������������������������������������������������ͳͲ�ρ������ͳͺ���������Ǥ��

	��� ����������ǡ� ���� ����� ������� ��������� ��� ����������� ���� ���� ����� ������������� ������������Ǥ������������������������������������������������������������ ����� ������ ��� �������� ����������� ���������������������������������������������������������������������������Ǥ� ����� ������� ��������� ��� ����������������������������������������������Ǥ����� ������������	� ��� ������ ��� 	������ ʹǤ� ��� �������������� ��� ͻΨ� ��������� ȋ�������������� ��� ������������������Ȍ� ���� ������Ǥ� ͳʹ� ��Ȁ��Ǥ� �������� ��������������������� ��� ����� ������� ������� ��� ���� ������������������� ������ ���� ���Ǥ� ���� ���������� ������ ������������ ����� ����� ������������ ��������Ǥ� �������������������� ��� ���� ��������� ������� ���� ����������������������������Ǥ�������������������������������������������������������ǣ������������������������������������� ��������� ������� ��� ��� ���� ��������������������Ǥ������������������������������������������������� �������� ���� ���� ��������� ȋ���������� ͳ���Ȍ��������������������������������������ȋ����������Ͷ�����������������������������ͷ���ȌǤ�������������������� ��� �������� ���� �������� ����� ����� ����� ���������� ���� ��������� ������ ��� ���� ������Ǥ� ��� ����� ������������������������������������������������������������������� ���� ����� ������� ��� �������� �����������������Ǥ� ����� ������ ��� ���� ����� ��� ����� ����� ������ �������������������������������������������������������������������������Ǥ�

FIG. 2: Fourier transform of the normalized line spread
function (LSF), derived from ESF, delivers the modulation
transfer function (MTF).
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�����ǡ�
ǤǢ���������ǡ��ǤǢ���������ǡ��ǤǢ�	��������ǡ��ǤǢ�
�����ǡ��Ǥ��ǤǢ�
�����ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ������������ǡ��ǤǢ���������ǡ�	Ǥ���������������������������������������ʹ��ʹ������������������������������������������������������������������ǡ�ͳͲ͸�ȋʹͲͳͳȌ�ʹͶ͸ͶͲͳ��������������ǡ��ǤǢ���������ǡ��Ǥ�ǤǢ������ǡ��ǤǢ����������ǡ��Ǥ�ǤǢ�����ǡ��ǤǢ������ǡ��Ǥ�ǤǢ�������ǡ��Ǥ������������������������������������������������������������������������������������������������������������ͻͺ�ȋʹͲͳͳȌ�ͳʹ������������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ���ò���ǡ��Ǥ������������������������������������������������������Ǧ����������������������������������������������������������������������������������ǡ�ͺͶ�ȋʹͲͳͳȌ�ͳ͹ǡ�ͳ͹ʹͶͲʹ���������ǡ��ǤǢ��Ú��ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ�����ǡ��ǤǢ�������ǡ��Ǥ�����������������������������������������������������ʹ�͵�����������������������������Ǧ����������ǣ�������������������������������������������������������
�������������������ǣ�����Ǥ�����Ǥ�ͶͶǡ�͵ͶͷͷͲͳ�ȋʹͲͳͳȌ�������Ǧ������ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ���������ǡ�
ǤǢ���������ǡ��Ǥ�������Ǧ���������������������������Ǧ	�����������������������ȋ͵Ȍ��������������������������������������������������������Ƭ�����������ǡ�͵�ȋʹͲͳͳȌ�ͷǡ�ͳͷͶͷ�Ȃ�ͳͷͷͳ������ǡ��Ǥ
ǤǢ��������ǡ��ǤǢ�	��������ǡ��ǤǢ����������ǡ��ǤǢ�
�������ǡ��ǤǢ��Ú������ǡ��Ǥ��������������������ȋ���Ȍ����Ǧ���������������������������������ò������������������������������������ǡ�͸͵͹�ȋʹͲͳͳȌ�͹Ȁͺǡ�ͺʹͳ�Ǧ�ͺʹ͵������ǡ��Ǥ
ǤǢ���������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ��Ú������ǡ��Ǥ��������������������ȋ���Ȍ��������������������������������������������͸͹ǡ�͵͹ͳ�ȋʹͲͳͳȌ������ǡ��Ǥ
ǤǢ����������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ��Ú��������Ǥ�ȓ	�͸�ʹȔǦ������������������������������������������������������������������������	����ǡ�Ͷ�ȋʹͲͳͳȌ�ͳǡ�͵ͲͲ�Ǧ�͵ͳͲ���¡����ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ�����������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ�����ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ����Ú����ǡ��Ǥ
Ǥ���������������������������������������������������������������������������ǡ�ͷ͸�ȋʹͲͳͳȌ�ʹ͸ǡ�ͻ͸͹͵�Ȃ�ͻ͸͹ͺ���¡����ǡ��ǤǢ�����������ǡ��ǤǢ�����������ǡ��ǤǢ�����������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ����Ú����ǡ��Ǥ
Ǥ����������Ǧ�����������Ǧ����������������������������������������������������������������������������ǡ�ʹͲͺ�ȋʹͲͳͳȌ�͸ǡ�ͳ͵͸Ͷ�Ǧ�ͳ͵͸ͻ�������������ǡ��ǤǢ�������������ǡ�
ǤǢ�	����������ǡ��Ǥ�������Ǧ���������������������Ǧ��Ǧ���������������Ǥ�������ǣ�������������������͹ͷͲǦͻͷͲ�����������
������������������������������ǡ�ͷͲͻ�ȋʹͲͳͳȌ�ͻǡ�͵͹ͺ͹�Ǧ�͵͹ͻͶ�������������ǡ��ǤǢ�������������ǡ�
ǤǢ�
������ǡ��ǤǢ�	����������ǡ��Ǥ�������Ǧ���������������������Ǧ��Ǧ���������������Ǥ��������ǣ����������������������͸ʹͲ�Ǧ�ͳͲͲͲι��
������������������������������ǡ�ͷͲͻ�ȋʹͲͳͳȌ�ͻǡ�͵͹ͻͷ�Ǧ�͵ͺͲͷ����������ǡ��Ǥ�ǤǢ���������ǡ��Ǥ�ǤǢ���ǡ��ǤǢ��������ǡ��Ǥ�ǤǢ�����������ǡ��Ǥ�ǤǢ���������ǡ��Ǥ�ǤǢ���������ǡ��Ǥ�ǤǢ���������ǡ��ǤǢ�
��������ǡ��Ǥ�ǤǢ����������ǡ��Ǥ�Ǥ�����������Ǧ�������������������������������������������������������������������ȋ	�ȋͲǤͻʹ͸Ȍ��ȋͲǤͲ͹ͶȌȌȋʹȌ��ȋʹȌ���������������������������������������ǡ�͵͹�ȋʹͲͳͳȌ�ͺǡ�͹ʹͷ�Ȃ�͹ʹͺ�����������ǡ��ǤǢ�����ǡ��Ǥ�Ǣ�������ǡ��ǤǢ����������ǡ�
Ǥ�������Ǧ�������������������������������������������������������������������������������������ǡ�ͺ͵�ȋʹͲͳͳȌ�ͳ͸ǡ�ͳ͸ͳʹͲͳ�����������ǡ��ǤǢ�����ǡ��Ǥ�ǤǢ�������ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ����������ǡ��ǤǢ����������ǡ�
Ǥ����������������������������������������������������Ǧ���������
�����������������������������ǡ�ʹͳ�ȋʹͲͳͳȌ�ʹ͸ǡ�ͻͷ͵ʹ�Ǧ�ͻͷ͵͹�������ǡ��ǤǢ������������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ���ò���ǡ��Ǥ������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������Ǧ���������������������
�����������������ǣ�����������������ǡ�ʹ͵�ȋʹͲͳͳȌ�͵ͻǡ�͵ͻͶʹͲͶ�������¡����ǡ��ǤǢ�����ǡ��ǤǢ����ǡ��ǤǢ���������ǡ��Ǥ�Ǥ����������������������������������������������������������������������ǡ�ͳͲ͹�ȋʹͲͳͳȌ�ͺǡ�Ͳͺ͹ʹͲʹ��



JARA-FIT Annual Report 2011 
 

 153
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�����ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ������ǡ�
ǤǢ��������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ�
�����ǡ��Ǥ��Ǥ���������������������������������������͸�Ǧ�����������������������������������
������������������
�����ǡ�͵ͳ͸ǡ�ͶʹǦͶͷǡ�ȋʹͲͳͳȌ���������������ǡ��ǤǢ�����������ǡ��ǤǢ���������ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ���������ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ������ǡ�
ǤǢ������������ǡ��ǤǢ��������ǡ��Ǥ��������������������������������������������������������������������������������������������������������������������������ǡ�ʹͲͺ�ȋʹͲͳͳȌ�͵ǡ�ͷͺͺ�Ǧ�ͷͻͳ�������ǡ��Ǥ�
ǤǢ��������ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ��������Ǧ�������ǡ�
ǤǢ������ǡ��ǤǢ��±���Ǧ�����ǡ��ǤǢ��������ǡ�
Ǥ����������������
�������������������������������������������������������������������������������������Ǥ�ͳ͸Ͳǡ�ͻͶʹǦͻͷͲ�ȋʹͲͳͳȌ����������ǡ��ǤǢ���������ǡ��ǤǢ����������ǡ�
ǤǢ���ò���ǡ��ǤǢ��������ǡ��Ǥ��ǤǢ��������ǡ�	ǤǢ���������ǡ��Ǥ��������������������������������������������������������Ȁ��ȋͳͳͳȌ������������������ǡ�ͺͶ�ȋʹͲͳͳȌ�ͳͳǡ�ͳͳͷͶʹ͸�����������ǡ��ǤǢ�����ǡ��ǤǢ���������Ǧ�������ǡ��ǤǢ����������ǡ��Ǥ�Ǥ����������������������������������������Ǧ�ȋ�Ȍ�ȋ
�ǡ��Ȍ�������������������������������������ǡ�ͺ͵�ȋʹͲͳͳȌ�ͳ͸ǡ�ͳ͸ͷʹͲͳ������ǡ�
Ǥ�ǤǢ���������ǡ��Ǥ�ǤǢ������ǡ��ǤǢ������ǡ��Ǥ�Ǥ�	��������������������������������������������������������������������������ͺͶǡ�ͳ͵Ͷͷʹ͵�ȋʹͲͳͳȌǤ������������ǡ��ǤǢ�	��������ǡ��ǤǢ���ò���ǡ��ǤǢ�
Ú�����ǡ��Ǥ�����������������������������������������������Ǧ���������	���������������������������������������������������������������������������ǡ�ͺ͵�ȋʹͲͳͳȌ�Ͷǡ�ͲͶͷͳͲͷ���������ǡ��Ǥ
ǤǢ������ǡ��Ǥ�����������������������������������������������Ǧ������������������������������������������������������������������ͺ͵ǡ�ʹ͵ͷ͵ͳ͸�ȋʹͲͳͳȌ��������ǡ��Ǥ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ������Ú���ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ�����ǡ��ǤǢ���������ǡ�
ǤǢ��������ǡ�
ǤǢ��������ǡ��ǤǢ�������ǡ��Ǥ������������������������������������������������������ͳ����������������������������ǡ�ʹͲͺ�ȋʹͲͳͳȌ�ͺǡ�ͳͻͳ͵�Ǧ�ͳͻͳͻ��������ǡ��Ǥ��ǤǢ���������ǡ�
ǤǢ�������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ�����������ǡ��ǤǢ�����ǡ��ǤǢ������Ú���ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ�������ǡ��Ǥ����������������������������������������Ǧ���������Ú����������������������������������	���ʹ����������������������������������ǡ�ͷͲ�ȋʹͲͳͳȌ�ʹʹǡ�ͳͳͺͲ͹�Ǧ�ͳͳͺͳʹ����������ǡ��ǤǢ�
ò�������ǡ�
ǤǢ���Ú�����ǡ��ǤǢ����ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ���������ǡ��Ǥ���������������������������������������������������
�������������������������ǡ�ͳͲͻ�Ͳ͹͵͹ͳͲ�ȋʹͲͳͳȌ����Ú����ǡ���ǤǢ������ǡ��Ǥ�ǤǢ���������ǡ��ǤǢ�
�ò��������ǡ��ǤǢ��ò��ǡ��ǤǢ����¡����ǡ���Ǥ����������������������������������������������������������ǡ�ͳͳ�ȋʹͲͳͳȌ�ͻǡ�͵ͷͷͲ�Ȃ�͵ͷͷ͸�������ǡ��Ǥ����������������������������������������������������������Ͷǡ�ʹͻ�ȋʹͲͳͳȌ�������ǡ��ǤǢ�	������ǡ��ǤǢ���������ǡ��Ǥ�ǤǢ�������ǡ��Ǥǡ������ǡ��ǤǢ�������ǡ��Ǥ�Ǥ�����Ǧ������������������������������������������Ǧ�����������������������������������������������������������������������������������������ͺͶǡ�Ͳ͵ͷͶͶͳ�ȋʹͲͳͳȌǤ����������ǡ�	Ǥ�ǤǢ�
���������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ���������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ�
��������ǡ��ǤǢ�����ǡ��ǤǢ�����ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ�
������ǡ��ǤǢ��������ǡ�
ǤǦ�Ǥ�	����Ǧ����������������������������������Ǧ������������������������������������Ǧ���������������������������������ǡ�ͺͶ�ȋʹͲͳͳȌǡ�ʹͶͳͶͲ͹���������ǡ�	Ǥ�ǤǢ������ǡ��ǤǢ�
���������ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ��������ǡ�
ǤǦ�Ǥ�����Ǧ���������������������������͸Ͳ���������������������͸�Ǧ���ȋͲͲͲͳȌǦȋ͵�͵Ȍ������������������ǡ�ͺͶ�ȋʹͲͳͳȌ�͹ǡ�Ͳ͹ͷ͵͵͵�������ǡ��ǤǢ���ò��ǡ��ǤǢ�	��������ǡ��ǤǢ����Ú����ǡ��Ǥ
ǤǢ�������ǡ��Ǥ�����������������������������������������������������������������������������������������������������������ǡ�ʹͲͺ�ȋʹͲͳͳȌ�͸ǡ�ͳ͵Ͷͷ�Ǧ�ͳ͵ͷͲ��
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��������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ����������ǡ��ǤǢ��������ǡ�
ǤǢ�����ǡ��ǤǢ�������������ǡ�
ǤǢ���������ǡ��ǤǢ��������ǡ�
ǤǢ�������ǡ�
ǤǢ������ǡ��Ǥ�Ǥ�ǤǢ���������ǡ�
Ǥ�����������������������������������������Ͳǣ͸͹��Ͳǣ͵͵���͵������������������������������������������������������
��������������������Ǧ����������������ǡ�ͶͶ�ȋʹͲͳͳȌ�ʹͲǡ�ʹͲͷͲͲͳ��������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ�����
�ò�ǡ��Ǥ�ȋʹͲͳͳȌ��	��������������������������������������������������Ǧ�������������������������������������������Ǥ�ͳͲ������Ǥ����������������������������������������ȋ����ʹͲͳͳǡ������ǡ���������Ȍ����������Ǧ������ǡ�������ǡ�
�������ʹͲͳͳ��������ǡ��ǤǢ�����������ǡ��Ǥ�ǤǢ�����ǡ��Ǥ�����������Ǧ�������������������������������������Ǧ������������������������������ǡ�͵ʹ͸�ȋʹͲͳͳȌ�ͳͲǡ�ʹ͹ͻ͵�Ǧ�ʹͺʹ͸���������ǡ��ǤǢ����¡����ǡ���Ǥ�������������������������������������������������������������������������������������������������������������ǡ�ͺ͵�ȋʹͲͳͳȌ�ͳͳǡ�ͳͳͷ͵Ͳͷ�����������ǡ��ǤǢ��ò���������ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ������ǡ�	ǤǢ�����ǡ��ǤǢ���������ǡ��ǤǢ������ǡ��Ǥ��������������������������������������ǣ�����������������������������������������������ǡ�ͳͳ�ȋʹͲͳͳȌ�ʹǡ��͹ͷ�Ǧ��͹ͺ����ò�����ǡ��ǤǢ����������ǡ��ǤǢ����������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ�
�ò��ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ��ò����ǡ��ǤǢ���������ǡ��Ǥ�ǤǢ������������ǡ��ǤǢ�
������ǡ��ǤǢ�	�����ǡ�
ǤǢ����������ǡ��ǤǢ��ò����ǡ��ǤǢ������������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ��������������ǡ��ǤǢ��������ǡ�
ǤǢ����������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ���������ǡ�
ǤǢ��������ǡ��ǤǢ��ò��ǡ��ǤǢ�����ǡ��ǤǢ���������ǡ��ǤǢ���������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ����ò����ǡ��ǤǢ���������ǡ�
ǤǢ������ǡ��Ǥ��������������������������������������Ǧ��������������������������������������������������������������������������������������������ͳͲͶ�ȋʹͲͳͳȌ�ͶǦͷǡ�ʹ͸͵Ǧʹͻ͸����ò�������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ���������ǡ��ǤǢ�
�����ǡ��ǤǢ�������¡�����ǡ��Ǥ�������������������������������������������������������������������������������������������������������ǡ�ʹʹ�ȋʹͲͳͳȌ�ʹ͸ǡ�ʹ͸ͷͳͲͶ��������ǡ��ǤǢ���������ǡ��Ǥ�ǤǢ������ǡ��ǤǢ�
���±����ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ�
�������ǡ��ǤǢ�����������ǡ��ǤǢ���������ǡ��ǤǢ������ǡ�	Ǥ�ǤǢ����������ǡ�
Ǥ��������������������������������Ǧ������������������ǣ������������������������������������������������������������
ȋͳͳͳȌ������������������ǡ�ͺͶ�ȋʹͲͳͳȌǡ�ͳͳͷͶͶͻ������������ǡ��ǤǢ�����ǡ��Ǥ�
ǤǢ���������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ�������ǡ��Ǥ�
ǤǢ�����������ǡ��ǤǢ������������ǡ�
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�������ǡ��ǤǢ��ò����ǡ��ǤǢ�
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�������������������������ǡ�ͳͳͲǡ�ͲͺͶͷͲͳ�ȋʹͲͳͳȌ������������ǡ��ǤǢ�����������ǡ��ǤǢ��������������������ǡ��ǤǢ�����������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ�
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 ������ǡ��ǤǢ�
ò�������ǡ�
ǤǢ���������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ����ǡ��Ǥ���������������������������������������������Ǧ���������������������
������������������ͳ͵�Ͳͷ͵Ͳͳ͵�ȋʹͲͳͳȌǤ�����������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ�����ǡ�
Ǥ��������������������������������������������������������������������������ǡ�ʹͲͺ�ȋʹͲͳͳȌ�ʹǡ�͵ͲͲ�Ǧ�͵ͳ͸��
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ǤǢ���������ǡ�
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�������������������������������ǡ�ͳͺ�ȋʹͲͳͳȌ�ͷǡ�ͺͲʹ�Ǧ�ͺͳͲ����������ǡ��ǤǢ�
���ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ�����ǡ��ǤǢ�����������ǡ��ǤǢ��������������ǡ��ǤǢ�������ǡ��Ǥ���������Ǧ�����������������������������������������Ǧ����������������������������������ͳͲǡ�ʹͲʹ�ȋʹͲͳͳȌ��������ǡ��Ǥ�ǤǢ���������ǡ���Ǥ�ǤǢ��������ǡ��Ǥ�ǤǢ����������ǡ�
ǤǢ��������ǡ��Ǥ�Ǥ������Ǧ��������Ǧ��������������������������������������ʹ��ʹ��ͷǡ���ʹ��ʹ��ͷǡ�������ʹ��ʹ��ͷ�������������������
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�ͲǤ͵Ͳ�������������������������������������ǡ�ʹ͸�ȋʹͲͳͳȌ�ͳʹǡ�ͳʹͷͲͲͳ�����������ǡ��ǤǢ�������ǡ�	ǤǢ������ǡ��ǤǢ����������ǡ��ǤǢ���������ǡ�
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ǤǢ������ǡ�	ǤǢ��������ǡ��ǤǢ����������ǡ�
ǤǢ������������ǡ�
ǤǢ����ǡ�
Ǥ�Ǥ������������������������Ǧ��������������������������������������������������������������������������������ǡ�ͺͶ�ȋʹͲͳͳȌ�ͳͻǡ�ͳͻ͵ͶͲ͸�������ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ�����ǡ��Ǥ�ǤǢ��������ǡ��Ǥ�ǤǢ�������ǡ��ǤǢ����������ǡ��Ǥ�Ǥ�����Ǧ�������������������������������������������	�Ȁ��Ȁ	��������������
��������������������Ǧ����������������ǡ�ͶͶ�ȋʹͲͳͳȌ�͵ͺǡ�͵ͺͶͲͲʹ�������ǡ�
Ǥ�ǤǢ�������ǡ��ǤǢ����ǡ��ǤǢ�����������ǡ��Ǥ�ǤǢ������ǡ��ǤǢ������������ǡ�
Ǥ����������������������������	����Ǧ������������������������ǣ�������������������������������������������������������������������������������������������������������ǡ�ͷͺ�ȋʹͲͳͳȌ�͹ǡ�ͳͺʹʹ�Ǧ�ͳͺʹͻ�������ǡ��ǤǢ������������ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ����������ǡ�
ǤǢ�������ǡ��ǤǢ�����������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ�
����������ǡ��ǤǢ���������ǡ��Ǥ��������������
�������������������������ǡ�
�ǡ����������������������	����ǡ�ͷͳͻ�ȋʹͲͳͳȌ�ͳͺǡ�͸ͳʹͲ�Ǧ�͸ͳʹͷ������ǡ�	ǤǢ��ò����ǡ�	ǤǢ�����ǡ��ǤǢ�	���ǡ��ǤǢ��������ǡ��Ǥ�Ǥ�����Ǧ���������	�������������������������
���������
�������������������������������������������������������ǡ�ʹͳ�ȋʹͲͳͳȌ�͵ǡ�͵ͳͷ�Ǧ�͵ͳͺ�
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ǤǢ��������ǡ�	ǤǢ�����ǡ��ǤǢ�����±�ǡ��ǤǢ�������ǡ�
ǤǢ�������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ�
�������ǡ��ǤǢ���Ú�����ǡ��ǤǢ����ǡ��ǤǢ��������ǡ��Ǥ��������������
�����������������������	��������������������͸�ʹ͹ͳǦʹͻ͵�ȋʹͲͳͳȌ����������ǡ��ǤǢ�	�����ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ�����ǡ��ǤǢ������ǡ�
ǤǢ���������ǡ��ǤǢ����������ǡ��ǤǢ�������ǡ��Ǥ��������������������������������������������Ǧ�������������������ʹǦ�������Ͷ����������������������������������������������������������ǡ�ͺ͵�ȋʹͲͳͳȌ�ͷǡ�ͲͷͶͶʹͻ�����������ǡ��ǤǢ�������ǡ��ǤǢ������ǡ�
ǤǢ�
����ǡ��ǤǢ�����ǡ�
ǤǢ����������ǡ��Ǥ����������ǡ�����������ǡ������������������������������Ǧ���������ȋ�������������������Ȍ�	������
����������������������������������ͳʹͲ�ȋͳȌ�ʹͳǦ͵ͷ�ȋʹͲͳͳȌǤ��������ǡ�	ǤǢ�
�é����ǡ��ǤǢ�������ǡ��Ǥ�ǤǢ�����¡����ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ�������ǡ�
Ǥ�ǤǢ�������ǡ��ǤǦ�ǤǢ����é���ǡ�
ǤǢ������ǡ��Ǥ������������������������Ǧ�����������������Ǧ������������ͲǤ͸��ͲǤͶȋ�Ǧ���ͳǦ�	��ȌͳΪ��͵Ǧ���������������������������������������������������������������������������������������������ǡ�ȋʹͲͳͳȌǡ����������������������ǡ��ǤǢ�������ǡ��Ǥ�ǤǢ��������������ǡ��Ǥ�ǤǢ����������ǡ��Ǥ�ǤǢ�
������ǡ�
ǤǢ������ǡ�
ǤǢ�
�ò��������ǡ��Ǥ�
�������������������������������������������������
�Ȁ���������������������������������������������ǡ�ͻͺ�ȋʹͲͳͳȌ�ͳͶǡ�ͳͶʹͳͲͳ����������ǡ��ǤǢ������ǡ�
ǤǢ�	��������ǡ��ǤǢ�
�����ǡ��ǤǢ�
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Ǥ�ǤǢ������ǡ��ǤǢ�������ǡ��Ǥ
Ǥ�ǤǢ�����������ǡ�
ǤǢ�������¡����ǡ��Ǥ���������Ǧ�������������������������������������������������������ǦͺͲ�����������������������ǡ�ͺ͵�ȋʹͲͳͳȌ�ͳ͸ǡ�ͳ͸ͷͶͳͶ�������ǡ�
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�������ǡ��ǤǢ�����ǡ�	ǤǢ�����������ǡ��ǤǢ����������ǡ�
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Ǥ�ǤǢ�������ǡ��Ǥ�������������������������������������������������������������Ǥ�������Ǥ����������ͺǡ���Ǥ�͹Ǧͺǡ�ʹͲͶͶǦʹͲͶ͸�ȋʹͲͳͳȌ���������ǡ��ǤǢ��������ǡ��ǤǢ�������ǡ�
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����ǡ�
Ǥ�����������������������������������������������������������Ȁ�������������������������������������������������ǡ�ͳ͵�ȋʹͲͳͳȌ�ͺǡ�͵͵ͻͶ�Ȃ�͵ͶͳͲ�������ǡ��ǤǢ������ǡ��ǤǢ�
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ǤǢ����������ǡ��Ǥ�������Ǧ�������������Ǧ��������������Ǧ�������������������������	�
����������������������������������ǡ�ͳͷͶ�ȋʹͲͳͳȌ�ʹǡ�ͳʹͶ�Ǧ�ͳʹͺ��������ǡ��ǤǢ����������ǡ��ǤǢ���������ǡ�
ǤǢ������ǡ�
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