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Abstract

Two methods have been developed in order to calculate the inelastic scattering
of electrons from metal surfaces. The first method uses a formalism based on
the Fermi Golden-Rule. Accounting for the angular resolved density of states
(experiments are typically angular resolved) caused this method to be numerically

too cumbersome.

The second method uses a Greensfunction formalism, which calculates the
current of inelastic scattered electrons. This formalism avoids the difficulties which

occured in the Golden-Rule formalism by using an optical potential.

This second method has been applied to the homogeneous electron gas and
the homogeneous electron gas with surface barrier. The latter case is the easiest
way to realistically simulate the inelastic angular resolved electron scattering at

solid state surfaces.

Closer to reality is the use of the layer—KKR-theory to calculate the states
and propagators involved in the scattering at the real crystal. Within this frame-
work the crystal atoms are allowed as scatterers. Consequently, it is possible to

determine the electrons scattered inelastically at the real crystal.

These theories have been applied to the case of inelastic electron scattering

from aluminium surfaces.



Zusammenfassung

Zwei Methoden wurden entwickelt, um die inelastische Elektronenstreuung an
Metalloberflichen theoretisch zu untersuchen. Einmal wurde die Goldene-Regel
der Streutheorie benutzt. Dabei verursachte die dort zu verwendende winkelauf-
geloste Zustandsdichte einen numerisch zu hohen Aufwand, um mit dem winkelauf-

gelosten Streuexperiment vergleichbare Ergebnisse zu erhalten.

Weiter wurde ein Greensfunktionsformalismus entwickelt, der den Strom der
inelastisch gestreuten Elektronen ermittelt. Dieser vermied, durch Verwendung ei-

nes optischen Potentials die Schwierigkeiten, die in der Goldenen—Regel auftraten.

Das zweite Modell wurde auf das homogene Elektronengas und das homo-
gene Elektronengas mit Oberflachenbarriere angewendet. Letzteres erwies sich als
das einfachste Modell, um die winkelaufgeléste inelastische Elektronenstreuung an

Festkorperoberflachen zu simulieren.

Dann wurde die Schicht-KKR-Theorie dazu verwendet, die an der Streuung
am realen Kristall beteiligten Zustinde und Propagatoren zu berechnen, so daf§
in diesem Teil der Arbeit die Kristallatome als Elektronenstreuer zugelassen sind.
Somit ist es moglich, die am realen Kristall inelastisch gestreuten Elektronenstrome

zu berechnen.

Diese Theorien wurden dann zur Berechnung der inelastischen Elektronen-

strenung an Aluminiumoberflachen verwendet.
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1. Einleitung

Das physikalische Verhalten eines Kristalls zu kennen, heifit Kenntnisse iiber
die elektronischen Eigenschaften des Festkorpers zu besitzen. Sind diese Eigen-
schaften bekannt, so lassen sich zum Beispiel makroskopisch die Festigkeitseigen-
schaften dieses Materials bestimmen. Mikroskopisch hingen zum Beispiel die ma-
gnetischen Eigenschaften des Festkorpers von den Elektronen ab. Die gesamte
elektronische Datenverarbeitung ist erst méglich geworden durch die Kenntnis des

Verhaltens der Elektronen in Halbleitern.

Heute ist man im Besitz vieler experimenteller Methoden, um die elektroni-
schen Zustiande der Elektronen im Kristall zu bestimmen. Mdchte man realistisch
cine Oberfliche in die Betrachtungen miteinbeziehen, so haben sich unter anderem
die Methoden der niederenergetischen Elektronenbeugungm an Kristalloberflachen
sowie die Photoemission erfolgreich etabliert (Feder (1985)) und neue Erkenntnisse
{iber die elektronischen Zustinde geliefert. Im ersten Fall ist ein angeregtes Elek-
tron, d.h. E > Epermi, die Sonde, mit der man den Festkdrper untersucht, im
zweiten Licht, welches mit seiner Energie ein Festkorperelektron anregt, das dann
aus dem Kristall austritt und gemessen wird. Beide Experimente sind so ausge-
legt, daBl die Wechselwirkung zwischen Elektron und Kristall ohne Energieverlust

untersucht werden kann.

Die inelastische Elektronenstreuung oder Energieverlustspektroskopie wird seit
langem schon angewendet, um Volumen- und Oberflicheneigenschaften von Kri-
stallen zu untersuchen und damit wieder Erkenntnisse iiber das Verhalten der
Elektronen zu gewinnen. Mit dieser Methode kénnen, wie in der Photoemission
und mit LEED auch, Anregungsspektren von Quasiteilchen (”Teilchen” mit end-

licher Lebensdauer) gemessen sowie theoretisch berechnet werden.

Bei der Energieverlustspektroskopie wird ein monoenergetischer Elektronen-
strahl auf die Oberfliche eines Kristalls gelenkt. Die in den Kristall eindringen-
den Elektronen wechselwirken einmal mit den Atomriimpfen der das Kristallgit-
ter bildenden Atome, zum anderen mit den die Kerne abschirmenden Ladungen.

Das einfallende Elektron wird im Kristall mehrfach gestreut, bei der Wechselwir-

(IHinfort mit LEED, Low Energy Electron Diffraction, abgekiirzt.



kung mit den Festkorperelektronen einen Energieverlust erfahren und hauptsach-
lich durch die Wechselwirkung an den Atomriimpfen seine Richtung &ndern, so
dafl es bei ausreichender Energie wieder zur Oberfliche gestreut wird, aus dem
Kristall austritt und gemessen werden kann. Die elastisch wie inelastisch riickge-
streuten Elektronen tragen nun Informationen iiber den Kristall, zum Beispiel iiber
sein elektronisches Wechselwirkungspotential, iiber die besetzten und unbesetzten

Elektronenzustinde und iiber seine magnetischen Eigenschaften.

In der inelastischen Elektronenstreuung haben die aus dem Festkérper aus-
tretenden Elektronen niedrigere Energie als die einfallenden, gleichzeitig ist die
Austrittsrichtung verschieden zur Eintrittsrichtung. Somit wurden dem Kristall
Energie und Impuls zugefiihrt, das heifit, er wurde angeregt. Der Kristall kann
nun in verschiedener Weise auf diese Storung reagieren, je nachdem wie grof} die

iibertragene Energie (und Impuls) ist.

Denkt man sich den Kristall vor der Stérung im Grundzustand und stellt sich
die Elektronen in einem Metall als nahezu frei beweglich vor, so wird ein diesen
Grundzustand stérendes, auf die Oberfliche auftreffendes Elektron die Festkorper-
elektronen zu Abschirmbewegungen und bei bestimmten Anregungsenergien das
Elektronengas zu einer kollektiven Schwingung anregen. Diese kollektiven Schwin-
gungen werden Plasmaschwingungen genannt. Deren Eunergie ist gequantelt, und
man nennt das durch die Quantelung entstehende Quasiteilchen Plasmon. Kol-
lektive Phinomene wie die Anregung von Volumenplasmonen wurden von Bohm,
Pines (1951) und Oberflichenplasmonen von Ritchie (1957) theoretisch vorausge-
sagt. Deren Messung ist mit Hilfe der inelastischen Elektronenstreuung zum Bei-
spiel an Li, Mg, Al mit Elektronen ab einer Priméarenergie von 5eV (Ertl, Kiippers
(1974)) moglich. Plasmonen werden durch die zur Verfiigung gestellte Verlusten-
ergie angeregt, die durch sie hervorgerufenen Maxima in den Verluststromspektren

wandern somit bei veranderter Priméarenergie in konstantem Abstand mit.

Weiter konnen die Atomriimpfe durch die iibertragene Energie zu Gitter-
schwingungen angeregt werden, deren kleinstes Energiequant Phonon genannt
wird. Diese Anregung kann ebenfalls mit Hilfe der inelastischen Elekfronen-
streuung untersucht werden (Ibach (1980)). Die Maxima in den Phononen-

Verluststromspektren haben lediglich eine Breite von wenigen zehntel eV und lie-



gen sehr nah an dem Maximum der elastisch gestreuten Elektronen, so daf} sie ohne
weiteres von Maxima, die durch andere Progesse entstanden sind, unterschieden

werden kénnen (Ert], Kiippers (1974)).

Der in der vorliegenden Arbeit niher zu untersuchende Prozef ist die Anre-
gung eines im Grundzustand befindlichen Festkorperelektrons mit der dem Kristall
durch die Energiedifferenz der ein— und mit anderer Energie austretenden nieder-
energetischen Elektronen zur Verfiigung gestellten Energie (und Impuls). Das
angeregte Elektron hinterlafit in dem zuvor besetzten Grundzustand eine Leer-
stelle, ein sogenanntes Loch. Damit ist dann eine Elektron-Lochpaar Anregung
erfolgt. Haben die vom Experiment préparierten, in den Kristall eindringenden
Elektronen niedrige Energie, hat dies den Vorteil, daf die Elektronen eine geringe
Eindringtiefe haben und man somit eine oberflichensensitive Meflmethode hat.

Dieser Eigenschaft hat die zu entwickelnde Theorie Rechnung zu tragen.

Nun besitzen die Elektronen noch einen Spin. Er ist verantwortlich fiir das
ferromagnetische Verhalten einiger Metalle. Mit Hilfe der spinaufgelosten inela-
stischen Elektronenstreuung ist es moglich, magnetische Oberflichen zu untersu-
chen. In einem Ferromagneten ist die Anzahl der besetzten Zustinde fiir Ma-
joritats—Spin- (| 1>) Elektronen gréfier als die der mit Minoritéts— Spin-(| 1>)
Elektronen besetzten. Daraus resultiert ein magnetisches Moment, welches den
Ferromagnetismus erklart. Die Energie-Impuls E(k)-Beziehung, die Bénder, der
ferromagnetischen Materialien sind mit einer unterschiedlichen Anzahl von Spin-
| 1> und Spin-| |> Elektronen besetst, sie sind daher anstauschaufgespalten. Bei
dieser Austauschaufspaltung ist es nun méglich, mit Hilfe der inelastischen Elek-
tronenstreuung ein Elektron-Lochpaar anzuregen, bei dem Elekiron und Loch un-
terschiedliche Spins besitzen. Diese sogenannte Spin-Flip Streuung wird Stoner—
Anregung oder auch magnetische Anregung (Venus, Kirschner (1988)) genannt.
Mit ihr kann die raumliche und energetische Verteilung der Austauschaufspaliung
der Binder von Ferromagneten untersucht werden. Dies wurde erstmals von Hop-
ster et al. (1984) an einem ferromagnetischen Glas und von Kirschner (1984) an
einer Nickel(110) Schicht experimentell ausgefiihrt. Kirschner (1985b) berichtete
erstmals von einem spin—, winkel- und energieaufgeldsten inelastischen Elekfronen-

streuexperiment, bei dem die Spinpolarisation der in den Kristall eintretenden wie



austretenden Elektronen separat bestimmt werden konnte. Weitere Experimente
wurden von Kirschner, Suga (1986) an Eisen, Idzerda et al. (1988) an Kobalt,
Abraham, Hopster (1989) an Nickel und Mulhollan et al. (1990) an Cu(100) und
Mo(110) ausgefiihrt.

In der vorliegenden Arbeit soll eine mikroskopische Theorie entwickelt werden,
die die spin— und winkelaufgeloste niederenergetische inelastische Elektronenstreu-
ung an Metallen beschreibt. Insbesondere die Spinabhéngigkeit der Elektronen
muB beriicksichtigt werden, so dafl auch ferromagnetische Materialien damit be-
handelt werden kénnen. Zur Beschreibung von Oberflichen miissen die elektro-
nischen Zustinde als Eigenzustinde eines halbunendlichen Kristalls konstruiert

werden.

Wie oben beschrieben, interessieren die sogenannten Spin-Flip~Prozesse, bei
denen der Spin der gemessenen Elektronen entgegengesetzt zu dem der eingeschos-
senen ist. Die Spinumkehr kann bei Materialien mit kleiner Kernladungszahl Z nur
durch Austauschprozesse stattfinden, denn dann ist die Spin-Bahnkopplung ver-
nachlassigbar. Dabei verbleibt das eingeschossene Elektron im Festkdrper, regt
aber ein zuvor im Grundzustand befindliches Elektron an, welches dann austritt
und gemessen wird. Man erhélt durch dieses ehemalige Festkérperelekiron un-
mittelbar Informationen iiber den Festkorper und seine magnetischen Eigenschaf-
ten, die zuvor beschriebene Stoner—Anregung und die wellenvektorabhéngige Aus-

tauschaufspaltung in der Einheitszelle des Kristalls.

Zur Beschreibung der Spin-Flip-Streuprozesse mufi die Theorie Austauschef-
fekte enthalten, was in manchen bisher entwickelten Theorien wegen der hohen
Energie der Elektronen vernachlissigt wurde (Echenique et al. (1987)). Dort
nimmt man an, da8 die ein— und austretenden Elektronen wegen ihrer hohen
Energie von den langsameren Festkorperelektronen unterschieden werden kénnen
(Sturm (1980)). Zudem regt man bei hoherenergetischen, in den Kristall eintre-
tenden Elektronen mit méglichem hohen Energieverlust Festkorperelektronen in
sehr viel tiefer liegenden Energieniveaus an, als es bei Untersuchungen an Lei-
tungsbandern nétig ist. Diese Zustinde sind stark lokalisiert, was bei Leitungs-
bandelektronen keineswegs der Fall ist. Daher sind von Mila, Noguera (1987),
Moser, Wendin (1988) oder Saldin (1988) entwickelte Theorien fiir lokalisierte



Festkorperelektronen in der niederenergetischen inelastischen Elektronenstreuung

nicht anwendbar.

Neben der Untersuchung einfacher Metalle ist es auch méglich, diinne magne-
tische Schichten mit der inelastischen Elektronenstreuung zu untersuchen. Wird
eine solche Schicht ummagnetisiert, so andert sie ihre Streueigenschaften, und
die Anzahl der riickgestreuten Elektronen wird gedndert sein zu der, die bei der
urspriinglichen Magnetisierung reflektiert wurde. Von prakiischem Interesse ist
dabei, daB mit diesen Schichten zum Beispiel mit Elektronen lesbare Informations-
speicher hergestellt werden kénnten. Zu beachten ist dabei die geringe Wellenldnge
der Elektronenwelle, so daB auf kleinstem Raum gespeicherte Informationen gele-

sen werden konnten.

Von theoretischem Interesse ist die inelastische Elekironenstreuung noch, weil
sie das Absorptionsverhalten von Licht aber auch Elektronen eines Kristalls un-
tersucht. Makroskopisch gewinnt man Erkenntnisse iiber die Abhéngigkeit der
Dielektrizititskonstante von den iibertragenen Anregungsenergien und -impulsen
(Echenique et al. (1987), Echenique et al. (1990)). Mikroskopisch ergibt sich
die Méglichkeit, die Energie des Elektrons, das mit einem Ensemble vieler zuvor
im Grundzustand befindlicher Elektronen wechselwirkt, die sogenannte Selbst-
energie, aufierhalb des Homogenen-Elektronengas—Modells zu untersuchen. Yos-
hioka (1957) fiihrte die Absorption hochenergetischer Elektronenstrahlen auf einen
Imaginirteil eines aus der Selbstenergie berechneten optischen Potentials zuriick.
Jones, Strozier (1969) wandten diese Theorie auf die LEED-Theorie an und konn-
ten damit zum Beispiel die Breite und Asymmetrie der Maxima experimenteller

LEED-Spektren besser reproduzieren.

Sham, Kohn (1965) wiesen nach, daf} ausgehend von der nichtlokalen, kom-
plexen und energieabhingigen Selbstenergie mit verschiedenen Naherungen ein
Austausch und Korrelation beinhaltendes Binteilchenpotential folgt. Dazu &qui-
valent ist die von ihnen vorher abgeleitete Lokale-Dichte-Naherung (Kohn, Sham
(1965)), die in der Dichte-Funktional-Theorie (Hohenberg, Kohn (1964)) zu ei-
ner, die Wechselwirkung zwischen dem betrachteten Elektron und allen anderen
Festkorperelektronen niherungsweise beschreibenden, effektiven Einteilchenglei-

chung fithrt. Sham, Kohn (1965) sowie Hedin, Lundquist (1971) wiesen darauf

5



hin, daf8 dieses effektive Einteilchenpotential in modifizierter Form auch zur Be-
rechnung von angeregten Zustinden (mit Vorsicht, nur fiir Uberginge von | N; 0 >-
zu |N +0,1; s >-Teilchen Systemen) anwendbar ist, was gerade wieder auf die an
der inelastischen Elektronenstreuung beteiligten und in der dazugehérigen Theorie

zu berechnenden, angeregten LEED-und Lochzustinde Auswirkungen hat.



2. Die Wechselwirkungspotentiale

In dieser Arbeit soll die Wechselwirkung zwischen in den Festkorper ein-
geschossenen ( £ > Ey..1Y) Elektronen und den Festkérperelektronen unter-
sucht werden. Dabei wird die Propagation der Teilchen zwischen den inelasti-
schen Streuakten mit Hilfe der elastischen Streuung beschrieben, welche gegeniiber
der inelastischen Wechselwirkung zu unterscheiden ist. In diesem Kapitel sollen
das Potential konstruiert werden, welches bei dem inelastischen Streuakt wirk-
sam ist, und einige Betrachtungen angestellt werden iiber die Auswahl von mit
der Dichte-Funktional-Theorie berechneten effektiven Einteilchenpotentialen, die
zur Beschreibung der elastischen Elektron-Elektron-Wechselwirkung dienen. Die
Ausfithrungen sollen eine kurze Begriindung geben, warum fiir den Grundzustand
der Elektronen berechnete Potentiale in modifizierter Form auch zur Berechnung

angeregter Zustinde verwendet werden konnen.

An der inelastischen Elektronenstreuung beteiligte Zustinde werden in folgen-
der Weise benannt. Die durch das Experiment préiparierten Elektronen sind im
sogenannten Zustand 1. Jene, die mit niedrigerer Energie in Reflexion austreten
und gemessen werden, sind im Zustand 2. Die Festkorperelektronen, die sich vor
der Wechselwirkung im Grundzustand befinden, werden angeregt und sind dann

im Zustand 4, und das dabei entstehende Loch wird als Zustand 3 bezeichnet.

Als Einheitensystem wurden atomare Einheiten gewéhlt, das heifit, daB
e=me=h=1

1st.

2l Hinfort wird die Vakuumenergie mit Ey . abgekiirst.



2.1. DAS INELASTISCHE WECHSELWIRKUNGSPOTENTIAL

Formuliert man die inelastische Wechselwirkung von Elektronen mit Einteil-
chengleichungen, die untereinander unabhéngige Teilchen voraussetzen, so wird die
Wechselwirkung der eingeschossenen Elektronen mit denen im Festkorper durch
ein Coulomb-Potential beschrieben. Nun sind die Teilchen, wihrend sie wechsel- |
wirken, zum Beispiel in ihrer Energie und damit ihrem Potential nicht unabhéngig
voneinander, und das tatsichliche Potential wird von der reinen Coulombschen
Form abweichen. Man versucht, die gegenseitige Beeinflussung der Teilchen durch
Beriicksichtigung der Vielteilcheneffekte bei der Konstruktion des Wechselwir-
kungspotentials der inelastischen Streuung miteinzubeziehen. Anschaulich kann
man beim Eindringen einer Probeladung in eine gleichnamige Ladungsverteilung
eine Abstoflung der Ladungen in der Verteilung durch die Probeladung feststellen.
Eine geeignete Vielteilchenkorrektur des Coulomb-Potentials wird eine Abschir-
mung der Ladungsverteilung gegen die eindringende Probeladung sein. In die-
ser Abschirmung sollten im Idealfall alle Vielteilchenkorrekturen des Anregungs-
prozesses wie Absorption der Elektronen, kollektive Anregungen (das heifit zum
Beispiel Plasmon—-und Phonon-Anregungen) und weitere dhnliche Effekte Beriick-
sichtigung finden. Dies kann nur niherungsweise zuin Beispiel mit der Random-
Phase—Approximation[] (Mattuck (1970)) geschehen. In der vorliegenden Arbeit

ist das einfachste Abschirmmodell nach Thomas—Fermi verwendet worden.

Wird eine Probeladung in eine zuvor im Gleichgewicht befindliche Ladungsver-
teilung gebracht, so induziert sie zusétzliche Felder. Findet die Elektron-Elektron-
Wechselwirkung im Leitungsbandbereich der Festkorperelektronen statt, so kann
man zum Beispiel bei Aluminium ein nahezu freies Elektronengas voraussetzen.
Die Gesamtladung setzt sich dann zusammen aus der Probeladung und der durch

sie induzierten Ladungsverteilung (Ashcroft, Mermin (1975)).

P(r) = pezt(r) + pind(r)

Die so erzeugten Ladungsverschiebungen fithren zu einer zusitzlichen Polarisa-
tion (durch die Ladungsdichte erzeugtes Dipolmoment, multipliziert mit der Teil-

chenanzahl) P = N{p(r)r) und einer dielektrischen Verschiebung als Reaktion auf

BlHinfort mit RPA abgekiirst.



das durch die Probeladung erzeugte elektrische Feld (Jackson (1983)) .
D(r) = /V e(r,)B() &' = [ (6(r —x') + drx(x,r)BE A (2)

Mit der Poisson-Gleichung fiir das externe Potential Vi, der Probeladung, der

Ladungsdichte peyt und der Potentialgleichung D(r) = —V Ve (r) erhélt man
VD(T) = _'AV(’.atl‘(r) = 47Tp6mt(l') (22)

sowie fiir E
VE(r) = —AV(r) = 4np(r) . (2.3)

Damit ist es méglich, einen Ausdruck fiir € zu gewinnen, welches die gesuchte Ab-
schirmung enthilt und V' mit Vg verbindet. Ist das Medium homogen, wie es
beim freien Elektronengas der Fall ist, so hingt € und damit auch x vom Abstand
r—r’ ab. Setzt man (2.2) und (2.3) in (2.1) ein und fiihrt eine Fouriertransfor-

mation beziiglich R = r — 1’ aus, so entsteht die gesuchte Beziehung.

V(‘l) = 5—1(q)Vemt(Q) (2.4)

Im Thomas-Fermi-Modell (Ashcroft, Mermin (1975)) erhélt man fiir dieses ¢ in

Abhingigkeit von den Parametern des homogenen Elekironengases

e(q) =1+ (’“j(_;—}:)2

mit .
WTF — (E)z/ (e
0 372 ag

r, ist der mittlere Abstand der Elektronen im homogenen Elektronengas und durch
die Dichte des homogenen Elektronengases festgelegt. ag ist der Bohr’sche Radius.
rs hingt vom gerade betrachteten Material, also Z, ab. Tabellen und Z—-abhéangige
Ausdriicke fiir v, findet man in Ashcroft, Mermin (1975). Damit ergibt sich das
die inelastische Elektron—Elektron-Wechselwirkung beschreibende Potential néhe-

rungsweise (RPA) zu
4n
s

Viq) = (2.5) .



Natiirlich sind neben dem Thomas-Fermi-Modell auch andere Abschirmmechanis-
men denkbar. Penn (1980) hat erginzend zur Abschirmung im Thomas-Fermi-
Modell auch die von Lindhard (1954), Kukkonen, Wilkins (1979) und Singwi
(1970) mit in die Berechnung der inelastischen Elektronenstreuung einbezogen.
Dies wire als Erweiterung der vorliegenden Arbeit ebenfalls denkbar, um zum
Beispiel eine langreichweitigere Wechselwirkung oder zum Beispiel Plasmonen—
Anregungen[4] zur besseren Interpretation der Verlustspektren mitzuberticksichti-

gen.

Eine Fourierriicktransformation mit Vep:(q) = % ergibt mit Hilfe des Residu-
ensatzes das ortsabhingige Thomas—Fermi-abgeschirmte Coulomb-Potential
~kFR

R

e

V(R) = (2.6)

Wiahlt man das Koordinatensystem nicht wie bisher mit einem Elektron im Ur-
sprung, sondern an einem beliebigen Ort, so erhélt man ein nichtlokales Wechsel-

wirkungspotential, indem in (2.6) R durch |r — 1| ersetzt wird.

Waihrend (2.5) eine 3-dimensionale Fouriertransformation des Potentials (2.6)
darstellt, kann man die einer Oberfliche angepafite Form des Potentials (2.6) mit
Hilfe einer zweidimensionalen Fouriertransfomation gewinnen. Mit dem Ansatz

fiir (2.6)

2
~iayy(ry-x) )49/
V(R :/V o iy (ep—rp )% Y/
(R) (a//52,2)e (2m)?
folgt mit Hilfe des Residuensatzes
[ L kTF?,_
V(q//;z,z'): Le aj kel d . (2.7)
\[12 4 kTF?
7

Diese Form des inelastischen Wechselwirkungspotentials wird in Kapitel 4.2

benotigt.

4IDann miiBte das hier verwendete e(q,0) durch e(q,AE = Ey — Ey) ersetzt
werden, das heifit, auch ¢ kann inelastische Prozesse in Form von Anregungen
von Quasiteilchen beriicksichtigen.
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2.2. DAS ELASTISCHE WECHSELWIRKUNGSPOTENTIAL

Ein auf einen im Grundzustand befindlichen Festkdrper geschossenes Elektron
und der Festkorper bilden ein aus dem Grundzustand [N;0 > angeregtes Gesamt-
system im sj-ten angeregten Zustand |N + 1551 >. Der Zustand 3 ist isoliert von
den anderen als ein |N — 1; 53 > Zustand zu verstehen. Die Zusténde 2 und 4 sind
angeregte |N + 1559 > und |N;sq > Zustande. Dies wird an Bild 6,7 deutlich.
Diese Zustinde werden mit Einteilchengleichungen, die die N-Teilcheneffekte néhe-
rungsweise in einem effektiven Einteilchenpotential enthalten (Hedin, Lundqvist
(1969)), versucht zu berechnen. Mit der Dichte-Funktional-Theorie (Hohenberg,
Kohn (1964)) und der dort verwendeten Lokalen-Dichte-~Naherung (Kohn, Sham
(1965)) ist es moglich, dieses Einteilchen—Grundzustandspotential, welches eine
Ladung durch Wechselwirkung mit allen anderen Ladungen im Kristall hat, auf
mikroskopischer Ebene niherungsweise zu ermitteln. Sham, Kohn (1965) haben
gezeigt, dafl das durch die Lokale-Dichte-Naherung gewonnene Potential auch aus
einem sogenannten Massenoperator (auch Selbstenergie oder optisches Potential

genannt) gewonnen werden kann. Dabei kann die Gleichung

i0(r,1) = {—%Ar FVE)} o0+ B - Do vy drdl (28)

mit
#(r,t) = U(r)e B! (2.9)

fouriertransformiert werden, was dann
1 : , |
{—§A, + V(r)} Ur) + [ BB B =BY(Er)  (2.10)

ergibt. V(r) setzt sich additiv zusammen aus dem externen Potential der Pro-
beladung und dem durch die Dichten der Festkorperladungen erzeugten Hartree-
Potential. Dabei wird die Born-Oppenheimer—Néherung verwendet, die besagt,
daB die Bewegung der Kerne von der der Elektronen entkoppelt ist. Weiterhin
werden die Kerne als starr an den Gitterpunkten positioniert gedacht. Dies wird

die Naherung der eingefrorenen Kerne genannt.

Das 5-Potential fiir Leitungsbandelektronen von Metallen néhern Sham, Kohn

(1965) durch das Selbstenergie-Potential des homogenen Elektronengases Lo -

11



Dadurch hingt dieses Potential lediglich noch vom Abstand der wechselwirken-
den Elektronen ab. Eine WKB-Naherung der Wellenfunktion in (2.8) und die
Vernachléssigung der rI~Abhé,ngigkeit von ¥[8 wenn T, als Operator auf ¥
wirkt, ergibt dann einen Zusammenhang gwischen dem urspriinglich komplexen,
nichtlokalen und energieabhingigen Selbstenergiepotential und einem selbstkonsi-
stent berechenbaren, Austausch (x) und Korrelation (c) beinhaltenden, lokalen,
effektiven Einteilchenpotential. Hedin, Lundqvist (1969) geben an, wie der Real-
teil dieses Potentials Vxecf'f’r(r) zu berechnen ist. In der LEED-Theorie wird aber
zusitzlich ein die Lebensdauer der Quasiteilchen beriicksichtigender Imaginérteil
im Potential benotigt (Hedin, Lundqvist (1971)). In dieser Arbeit wird ein soge-

nanntes optisches Potential der Form

Vel (n) : = Spom(p(x); E(p(r); p(x)); p(r))

. 2.11
= Vel Pr(x; B) - iV (5 B) .

effor

verwendet. Unter V¢’ und Vci wird der Real- und Imaginarteil des Potentials
verstanden. Ein solcher lokaler Ausdruck fiir die Selbstenergie wurde fiir Kri-
stalle, also auflerhalb des Homogenen—Elektronengas—Modells, noch nicht gefun-
den. Man ist daher auf Naherungen fiir die Energieabhéngigkeit von V! (Lundqvist
(1967)) oder empirische Modelle (Feder (1985) und Literatur darin) angewiesen.
In der vorliegenden Arbeit wurde das allgemeine Potential (2.11) néherungsweise
durch ein energieunabhéngiges Vxecf fr (Moruzzi, Janak, Williams (1978)) sowie
einen vom Ort unabhéngigen Imaginérteil Vi V,jpt (Lundqvist (1967)), welcher
als Imaginirteil des optisches Potentials bezeichnet wird, ersetzt. Der energie-
abhingige Imaginérteil Voipt beschreibt die Absorption, das heift die Lebensdauer
der sogenannten Quasiteilchen, und wird durch die in © enthaltene Korrelation der
Elektronen verursacht . Unter anderem durch diesen imaginéren Anteil, und, wenn
nétig (Clauberg (1984)), iiber eine Translation der Energieskala um Vceff’r (Hedin,
Lundqvist (1969)), den Realteil eines durch Korrelation entstandenen Selbstener-
gieanteils, kénnen die angeregten 7ustiande ihre Beriicksichtigung finden. Allein

mit Dichte—Funktional-Theorie in Lokaler—Dichte—N&herung ermittelte rein reelle

5] Dies ist wegen der vorausetzungsgeméfl schwachen Ortsabhingigkeit im ho-
mogenen Elektronengas naherungsweise maglich.
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Potential enthalten, im Gegensatz dazu, lediglich Grundzustandseigenschaften.
Uber die Selbstenergie ist es damit méglich, Quasiteilchen wie zum Beispiel Plas-
monen in die Berechnung der Einteilchenpropagatoren fiir einen Festkérper mit

Oberfliche miteinzubeziehen (Inkson (1973), Inglesfield, Wikborg (1973)).

Die Schrodinger-Gleichung, die in dieser Arbeit verwendet wird, ist eine Glei-

chung, die niherungsweise iiber den Imaginérteil V(fj;t auch angeregte N + 1-

Teilchenzustinde zur Losung hat (Hedin, Lundqvist (1971)).
1
(1 Ae 4 V() + VI (1) = Bi¥i(r) (212)

Hier konnen E; als Anregungsenergie (woraus die Bandstruktur folgt) und ¥;
als Zustinde (zum Beispiel die spater berechneten LEED-Zusténde ) physikalisch

interpretiert werden.

Trotz der offensichtlich groben Niherungen (¥ — veff) ergeben die effekti-
ven Einteilchenpotentiale erstaunlich gut mit dem Experiment iibereinstimmende,
theoretisch berechnete LEED-Spektren (Feder (1985)) sowie Photoemissionsspek-
tren (Feder (1985), Pendry (1976), Ackermann (1985)). Dieses realistische Verhal-
ten der mit der Dichte-Funktional-Theorie berechneten Potentiale legt es nahe,
auch die an der inelastischen Elektronenstreuung beteiligten Zustande mit (2.12)
zu berechnen. Die Greensfunktion wird mit einer zu (2.12) dquivalenten Gleichung

(E — H)G = 1 ermittelt. Sie lautet in Ortsdarstellung
1 '
{E ~(=508r +V(r) + V;g‘f(r))}gi(r,r \E)=§(r—r1) . (2.13)

In der vorliegenden Arbeit werden Potentiale, die selbstkonsistent mit der Dichte-
Funktional-Theorie berechnet wurden, verwendet, um die Eigenzustiande des Kri-
stalls (2.12) oder die Propagatoren dieser Zustinde zu berechnen. Sie werden in

der Form
velf(x) = vir) + v (x) (2.14)
in die Berechnungen eingehen. Diese Eigenzustinde und Propagatoren werden mit

der sogenannten Schicht-KKR Theoriel® konstruiert, die in Kapitel 5 dargestellt

wird.

(6lNach Korringa (1946), Kohn, Rostoker (1954) benannt und von Kambe (1967)

auf Schichtsymmetrie umformuliert.
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Wegen des Zusammenhangs X — Vel ist es méoglich, die Selbstenergie ¥ in
ihrer raumlichen Beschaffenheit experimentell und, ab zweiter storungstheoreti-
scher Ordnung iiber das Modell des homogenen Elektronengases hinaus, theore-
tisch mit der inelastischen Elektronenstreuung zu untersuchen. Man tastet mit
dem dabei entstehenden Vektor des Impulsiibertrags q = k; — kg die Beschaffen-
heit der Selbstenergie in der Einheitszelle des betrachteten Kristalls ab und erhélt
wegen (2.11) auch Informationen iiber Vi(E, 1)l7]. Diese Untersuchung kann auch
an Materialien mit austauschaufgespaltenem Potential durchgefithrt werden, wenn

die inelastische Elektronenstreuung spinaufgelést behandelt wird.

Eastman et al. (1983) stellten fest, dafl die an Nickel gemessenen Photoemissi-
onsspektren unter anderem eine um die Halfte reduzierte Austauschaufspaltung als
die mit Dichte-Funktional-Theorie berechneten Potentiale zeigen. Liebsch (1979)
filhrte dies auf die starke Korrelation der d-Elektronen in Nickel zuriick und ver-
suchte, mit Hilfe von Korrekturen, die aus der Selbstenergie gewonnen werden
kénnen Veff = i(D) + V:éff", sowie einer Translation der Energieskala um ®(X)
ein die Korrelation der Elektronen beinhaltendes und daher realistischeres theo-
retisches Modell zu entwickeln, mit welchem die experimentellen Photoemissions-

spektren besser interpretiert werden kénnen (Clauberg (1984)).

Berechnungen an Ag(111)-Oberflichen von Tamura et al. (1989c) haben Dis-
krepanzen zwischen dem mit Lokale-Dichte-Néherung gewonnenen Vfgff’r und
daraus ermittelten Photoemissionsspektren ergeben, die unter anderem durch zu
grobe Naherungen bei der Berechnung von Vf;f 5" mit der Lokale-Dichte-Nahe-
rung verursacht sein kénnen. Auch dadurch erscheint eine Untersuchung von %
auferhalb des Homogenen-Elektronengas—Modells mit der inelastischen Elektro-

nenstreuung motiviert.

{711st zum Beispiel q gro8, tastet man die nihere Umgebung im Ortsraum des
betrachteten Punktes ab.
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3. Inelastische Streuung von langsamen Elektronen an Oberflichen :

Verluststrom und Streuwahrscheinlichkeit

3.1. UBERBLICK

In diesem Kapitel sollen die theoretisch berechenbaren Gréfien abgeleitet wer-

den, die einen Vergleich mit dem Experiment zulassen.

Die naheliegende Methode ist, wie schon in der Theorie der Photoemission
(Adawi (1964), Mahan (1970)), Fermi’s Goldene Regel der Streutheorie zu benut-
zen, um die Ubergangswahrscheinlichkeit der inelastischen Elektronenstreuung zu
berechnen. Es ergab sich im Laufe der Arbeit, dafl die erforderlichen Integrationen
numerisch nicht ausgefithrt werden kénnen, da iiber stark variierende Funktionen
.integriert werden muB. Dies kann nur mit einem unvertretbar hohen numerischen

Aufwand geschehen.

Eine zweite, erfolgversprechendere Methode ist, den Energieverluststrom aus
einem nichtlokalen Selbstenergiepotential zu berechnen. Dieses Potential wird mit
Hilfe der Vielteilchentheorie aus dem Storpotential und den Teilchenpropagatoren,
den Greensfunktionen, konstruiert. Es hat den Vorteil, daf# ein Imaginérteil im
Elektronen-Streupotential die Konvergenz bei der Integration beschleunigt, die im

Goldene-Regel-Formalismus Schwierigkeiten bereitet.

Beide Verfahren werden soweit entwickelt, daf sie auf Festkorper mit
Oberflichen angewendet werden kénnen. Ausgehend von dieser Formulierung,
werden die Ubergangsmatrixelemente in zur Oberfliche parallele Schichtbeitrige

zerlegt.
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3.1.1. DER GOLDENE-REGEL-FORMALISMUS

Eine mit dem Experiment zu vergleichende Gréfie, die theoretisch die inela-
~ stische Streuung von Elektronen untersucht, ist der differentielle Wirkungsquer-
schnitt dzaﬁ (i fiir initial und f fiir final). dgaﬂ stellt eine Wahrscheinlichkeits-
stromdichte von Teilchen dar, die pro Zeiteinheit in einen Raumwinkelbereich d{2 |
um die Raumwinkelrichtung €7 und in einen Energiebereich dE um E gestreut
werden. dszi wird mit dem Betrag der Wahrscheinlichkeitsstromdichte des An-
2_2'1';)—3 normiert. Aus dem differentiellen Wirkungsquerschnitt kann
die Streuintensitit oder der Verluststrom djs; = dog;(F, Qf)@ﬁ? nach Joachain
(1975) mit

fangszustands

. dlop;  (27)° duwy;
MiT A0 dE T | a9y

(3.1)

berechnet werden. dwy; bezeichnet dabei die Ubergangswahrscheinlichkeit des
Systems pro Zeiteinheit vom Zustand i in den Zustand f. dwy; wird in der zeit-

abhingigen Dirac’schen Stérungstheorie (Joachain (1975)) berechnet zu

E-zzw/u’,d ple, orp) dovidory . (3.2)

Dabei ist das Ubergangsmatrixelement Ty; des Storpotentials (2.6) gegeben durch
Tﬁ =< ‘I’f[V“I’,f > . (3.3)

¥; und ¥ sind die Zweiteilchen Anfangs— und Endzustinde, die berechnet werden
miissen. p(c,cy) setzt sich zusammen aus den Zustandsdichten der Vielteilchen-
zustiande, die ein kontinuierliches Eigenwertspektrum E(a) besitzen, hier also die
Festkorperzustande 3 und 4 (siehe Bild 2), sowie der Dichte des gemessenen Zu-

stands py. Dieser Zustand wird in Form einer ebenen Welle gemessen, das heifit,

daf

pa(Eq) = kj kg

dEy

ist.
Die zugrundegelegte Streugeometrie ist in Bild 1 dargestellt.
Bild 1 enthilt der besseren Ubersicht wegen lediglich die Wellenvektoren der durch

das Experiment priparierten und gemessenen Elektronen. Diese wechselwirken
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Streuebene

e

‘———

i
/o]

(B2, kg, m2)

(Br.ky/m)

Bild 1 : Die Streugeometrie fiir die inelastische Elektronenstreuung, wie sie

durch das Experiment vorgegeben ist.

mit den Festkorperelektronen, so da die Gesamtzustinde ¥y und ¥; die durch
das Experiment vorgegebenen Zustinde 1 und 2 (Bild 2 ) und die Festkdrperelek-
tronenzustinde 3 und 4 (Bild 2 ) enthalten miissen. Da es sich bei Elektronen um
Fermionen handelt, mu$$ das Pauli’sche AusschlieBungsprinzip erfiillt sein. Das

erfordert, dafl die Einteilchenzustinde in antisymmetrisierter Form in ¥y und ¥;

eingehen.

’ Betrachtet man einen Volumenkristall ohne Oberfliche, bleibt bei der Streu-
ung der Elektronen deren Impuls bis auf Gittervektoren erhalten, und es geniigen
zur eindeutigen Kennzeichnung eines Zustandes das dreidimensionale k und der
Bandindex. In einem Festkérper mit Oberfliche ist die Translationssymmetrie
senkrecht zur Oberfliche gebrochen (hier in z—Richtung). Folglich gibt es keinen
Impulserhaltungssatz der Elektronen in dieser Richtung (Theorem von E.Noether;
dargestellt in Greiner (1985)). Wegen der gitterperiodisch angeordneten atomaren
Streuzentren entlang der Oberflache (hier die x,y—-Richtung) bleibt der Impuls k/,
in diesen Richtungen bis auf reziproke Gittervektoren erhalten. Daher ist es nicht

mehr méglich, einen Zustand durch sein k und Bandindex zu kennzeichnen, weil
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eine eindeutige Beziehung zwischen k, und E fehlt. Um nun einen elektronischen
Zustand o eindeutig zu kennzeichnen, miissen dessen Energie Fy, der Impuls par-
allel zur Oberflache ka// und der Spin 7, des Elektrons vorgegeben sein. Im
folgenden wird ein Zustand < (ri,07)| (7, Ea, kq//) > durch

\Il%’mk“//(ri,gi) = 77&(05)1/’%;,1(“//(1'1') = ﬂa(ai)’r/’a'("i) (3.4)
symbolisiert. Der Spinindex 7, in %7 soll daran erinnern, dafl die Wellenfunktion
wegen yeffa ebenfalls spinabhingig ist und der Spin nicht nur in den spinabhén-
gigen Faktoren auftritt. Die Spinabhéngigkeit in ¢ wird durch ein mdglicherweise
austauschaufgespaltenes Potential erzeugt, welches sich fiir Spin-| T >-Elektronen
unterscheidet zu dem fiir Spin—| | >-FElektronen. Diese Spinabhingigkeit wird
durch das Miteinbeziehen von ferromagnetischen Materialien in die Theorie verur-
sacht, die ihrerseits durch das Pauli-Prinzip verursachte austauschaufgespaltene
Potentiale besitzen. Nun lassen sich die initialen und finalen Zweiteilchenzustéinde
in der Naherung, in der die Teilchen als unabhangig betrachtet werden!8l, antisym-

metrisch aus Einteilchenzustinden zusammensetzen, wie zum Beispiel von Kessler

(1985) angegeben

Vi(ry,ry) = % {ni(o)b1(r1)n3(oe)Ps(re) — mlor)di(ra)na(or)da(ry)} (3.5)

T(r1, 1) = % (1a(01) a1 )ma(2)ba(x) — ma(oa)a(ra)nalon)ba(x1)} -
(3.6)

Die bei der inelastischen Elektronenstreuung méglichen Prozesse, direkte und Aus-
tauschstreuung, sind schematisch in Bild 2 dargestellt. Einen Imaginérteil im
Potential der Halbraum-Zustinde 3 und 4 ist aus Griinden, die spater erlautert
werden, nicht méglich zu beriicksichtigen. Das heifit, die Teilchen haben keine
endliche Lebensdauer; somit kann der Zustand 3 nicht als Lochzustand behandelt

werden, was er in einem die realen Verhaltnisse beschreibenden Modell aber sein

BIDie gleiche Naherung wird zum Beispiel in der Theorie der Photoemis-
sion von Bardyszewski, Hedin (1985) angewendet, aber dort ohne die

Austauschkopplung.

18



O— O—

a) b)

Bild 2 : Darstellung der Propagation der in den Festkorper eingeschossenen (1)
und gemessenen (2) sowie der mit ihnen wechselwirkenden Festkorper-
elektronen (3) und (4) durch Feynman—Graphen. a) Direkter—und b)

Austauschstreuprozef.

Setzt man (3.6) und (3.5) in (3.3) ein, erhélt man die Ubergangswahrscheinlich-
keiten fiir die in Bild 2 aufgefiihrten spinabhéngigen Streuprozesse. Diese kénnen

dann durch folgende Ortsintegrale berechnet werden
fpat = [ 6204 VLD 03 dPridre (B1)

mitlg]
gmi = ¢f x ¢f = (T < mlor) Im(o1) >N < maloa) | mslo2) >)
o1 a9

und
g == [ 4(1) 54 V(L2 @Ws(1) drid’rs (38)

mit

R =] x & = () < nalo1) | n3(o1) >)(; < n4(o32) | mloz) >)

, I .
Ol Falls n; = (0) , dann ist 7;(cy = +) =1 und nilor=—)=0
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mit
Ep = ] x €5 = (3 < malo1) | m3(o1) >)Y. < na(og) | m(oz) >)
a1 (]

In Tabelle 1 sind die méglichen 6 spinabhéingigen Streuprozesse aufgefiihrt .

O] mtm—omtn  |feH-gpuld|d g4
111> H 1= 1> H 1> | -6l J1]1]1]1
211>+ I>= 11> +H > fTTll 111100
311>+ 1> 1>+ 1> —di] 0]0|1]1
s>+ = > +H 1> ff-af) [1]1]1]0
511>+ 1>= | 1>+ 1> fif 1{1{0]0
611>+ 1>— 1>+ 1> -gj7 |0]0|1]1

Tab. 1: Spinkonfigurationen fiir die Direkte (f)-und Austauschstreuung (g) , die

bei der inelastischen Elektronenstreuung méglich sind .

Dem Experiment direkt zuganglich sind aber nur die spinabhéngigen Grofien,
die durch den Zustand 1 vorgegeben werden kénnen und durch den gemessenen
Zustand 2 festliegen. Die Spins der Festkdrpersustinde lassen sich durch das
Experiment nicht festlegen, gehen aber in summierter Form indirekt in die Mef-
ergebnisse ein (3.11). Bs sind fiir die Uberginge folgende Spinkonfigurationen

moglich

m—n:| 1) =] 1) eder [ 1) = 1) (@)
m—ngi| ) =1 1) oder [ 1) = 11) (#7) -

Die jeweils letzten Spinkombinationen sind die sogenannten Spin-Flip-Prozesse.
Nimmt man an, die Dichten der Zustinde seien unkorreliert, ersetzt die Viel-

teilchenzustandsdichte durch Produkte der Dichten der einzelnen Zustinde und

stellt die ”guten” Quantenzahlen, das sind jene, mit denen ein Zustand eindeutig

gekennzeichnet werden kann, mit a = {no., Ea,ka//} dar, dann ist
p(as,aq) dagdey = pa(ky)p™ (B3, kgy))p™ (B4, ky/))
x §(By + E3 — By — Ey) dE3d’kg) jdEqd’ky

=: kopg pg 8(EL + E3 — By — Ey) dE3d2k3//dE4d2k4// ,
(3.9)
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weil (Raimes (1972)) (mit o = 3,4)

dk .
4k, = ﬁﬁ dBo d%ky)) = jo. "t dBad’k,y) = po dBad’kyy;  (3.10)

o

gilt. Normiert man die Zustinde 3 und 4 nun mit j, ., dem Strom, der durch eine
senkrecht zur z—Achse liegende Fliche fliefit, dann mufl lediglich iiber dEqy d2ka//
der Zustinde 3 und 4 integriert werden. Energie und ka// sind aber gerade die
zur eindeutigen Kennzeichnung eines Zustands notwendigen Gréfien. Die Wahr-

scheinlichkeit fiir den ersten Ubergang in Prozef (i) ist dann

dwy; T 112 11,2
de =2Wk2/[|f11 _QTTI +|f11i )

x 6(By + By — By — E4) dB3dEy d*kyy) d'ky

(3.11)
und fiir den zweiten Prozef in (i)

il LR / 4117 6(By + E3 — By — Ey) dB3dEq d¥kq,/d%kyy . (3.12)
dQ; Tl 3//% T4//

Durch die Summe iber Fg, k3// und Ey, k4// kommt zum Ausdruck, daf} alle
Festkorperzustinde 3 und 4 zur Ubergangswahrscheinlichkeit beitragen kénnen.
Alle Zustinde 3 und 4 sind zugelassen, die zu dem Ubergang 1 nach 2 fithren, der

durch das Experiment vorgegeben ist.

Anders ist dies zum Beispiel bei der Photoemission mit ultraviolettem Licht.
Die Energie eines Photons ist £ = pc = hv. Der Impuls des Photons p = h/X ist
daher um mehrere Zehnerpotenzen kleiner als der Impuls der Festkérperelektronen,
die es anregt. Durch das Photon kann somit nur Energie iibertragen werden, der
Impuls bleibt bei der Anregung und der Propagation des Elekirons durch den
Kristall in guter Naherung bis auf reziproke Gittervektoren g/, erhalten. Das
heifit wiederum, daf# durch Vorgabe von k/; des finalen Zustandes auch das k/;
des initialen Zustandes festgelegt ist, es ist daher nicht erforderlich, iiber k// zu
summieren. Daraus resultiert zum Beispiel die Méglichkeit, mit der Photoemission

die Bandstruktur eines Kristalls zu untersuchen.

21



Davon véllig verschieden ist die inelastische Elektronenstreuung. Der Uber-
gang des Zustands 1 — 2 legt in keiner Weise Energie und Impuls des Festkorper-
 gustands 3 fest. Alle Zustinde, die B4 = E3 + Ey — Ey =: F3 + AE und
k)= k3//+k1//~—k2//+g// =1kg +aq;/+8// erfiillen, tragen zum Ubergang
1 — 2 bei. Dies kommt in (3.11) und (3.12) durch die Summe {ber die Zustinde
3 und 4 zum Ausdruck.
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3.1.2. DIE SCHICHTABHANGIGKEIT DER UBERGANGSMATRIXELEMENTE

Nun soll unter Verwendung der lateralen k//—Symmetrie die Matrixelement-
berechnung weiter vereinfacht werden. In dieser Arbeit werden Materialien mit
einem Atom pro Einheitszelle untersucht. Der Festkérper soll so aufgebaut sein,
daB er sich aus gleichartigen Schichten erzeugen laf8t, die nur eine Atonisorte
enthalten. In diesem Fall ist es nach Tamura (1987) méglich, die Zusténde in
Anteile zu zerlegen, die nur in der j-ten Schicht definiert und auflerhalb null
sind. Der Gesamtzustand setzt sich summarisch aus den in jeder Schicht sepa-
rat definierten Anteilen zusammen. Das Integrationsvolumen ist der Halbraum
Ry :={z|[(0 <2< 00)} x{(z,y)] —0 <z <L00,—00<y< oo}, weil die besetz-
ten Festkdrperzustinde nur in diesem Halbraum ungleich null sind. Der Halbraum
148t sich ebenfalls in Schichten zerlegen. Das Integrationsvolumen setzt sich somit
zusammen aus U2, Vi Dabei ist V) das Volumen einer Schicht (Layer), und
die schichtabhangige Wellenfunktion ist dann definiert

’J)a'(i) = i 1!127,(2) mai ‘gbé(z) =

i=1

{0 falls r; & Vi ;) (3.13)

#0 fallsr; € VL(])

Mit diesen Definitionen erhilt man eine Summe iiber die einzelnen Schichtanteile,
die zu (3.11) und (3.12) Beitrige liefern. Eine zusétzliche Schwierigkeit ist die
Nichtlokalitit des Wechselwirkungspotentials (2.6). Potentiale dieser A