
Kapitel 5

C60{dotierte Schottky{Kontakte

Im folgenden Kapitel werden die Untersuchungen zur Grenz�achendotie-

rung von Metall{Halbleiter{Kontakten mit C60{Molek�ulen vorgestellt, die an

Ag{, Pb{, und Pd/Si{Kontakten durchgef�uhrt wurden. Die Kontakte wur-

den mit Hilfe von Strom{Spannungs{Kennlinien und teilweise auch mit der

Photoemissionsspektroskopie charakterisiert. Es wurde sowohl die Dicke der C60{

Schicht an der Grenz�ache als auch das Herstellungsverfahren der Zwischen-

schicht variiert. Letzteres bedeutet, da� ein Teil der bei Zimmertemperatur depo-

nierten C60{Filme vor dem Aufbringen der Metall{Kontakte angelassen und ein

anderer Teil nicht angelassen wurde. Wie nach den im vorangegangenen Kapitel

vorgestellten Ergebnissen der UPS{Untersuchungen zu erwarten, zeigen sich hier

Di�erenzen in den Barrierenh�ohen der unterschiedlich hergestellten Kontakte.

5.1 Ag{ und Pb{Kontakte

Zuerst m�ochte ich die Untersuchungen an Ag{ und Pb{Kontakten vorstellen.

Diese umfassen die Dotierung von Ag/Si{Dioden mit bei Zimmertemperatur auf-

gebrachten C60{Molek�ulen und die Dotierung von Ag/Si{ und Pb/Si{Kontakten

mit thermisch erzeugten Monolagen{Filmen.

5.1.1 C60{Dotierung ohne Anlassen

Bei der Herstellung der Dioden wurde zuerst eine Si(111)-7�7{Ober�ache erzeugt,
diese dann mit der jeweiligen Menge C60 belegt, um anschlie�end Ag{Kontakte

aufzubringen. In Abbildung 5.1 sind die Kennlinien dreier Ag/n-Si(111)-7�7{

Schottky{Dioden dargestellt, deren Grenz�ache nicht, mit 0,05 bzw. 0,25 ML
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Abbildung 5.1: I(V){Kennlinien einer undotierten Ag/n-Si(111)-7�7{Diode und zweier Di-

oden mit geringen C60{Bedeckungen der Grenz�ache von 0,05 bzw. 0,25 ML. Das linke Teilbild

zeigt sowohl Sperr{ als auch Flu�strom in Abh�angigkeit der angelegten Spannung Va. Im rech-

ten Teilbild ist der Strom in Flu�richtung gegen die �uber die Schottky{Barriere des Kontaktes

abfallende Spannung Vc = Va�RSI aufgetragen, was der sogenannten Widerstands{korrigierten

Darstellung entspricht.

C60 dotiert ist. Im linken Teilbild ist der gemessene Strom halblogarithmisch ge-

gen die angelegte Spannung Va aufgetragen, wobei im Fall des Sperrstroms das

Vorzeichen vernachl�assigt wurde. Dieser Sperrstrom ist f�ur die Diode mit 0,05 ML

C60 an der Grenz�ache gegen�uber dem undotierten Kontakt erh�oht. Der Trend

setzt sich bei der h�oheren C60{Bedeckung von 0,25 ML fort. Der Flu�strom durch

die drei Dioden unterscheidet sich weniger stark. Hier liegen die signi�kanten Un-

terschiede bei Spannungen unterhalb von 0,15 V. Im Bereich 0,15 V < Va < 0,3 V

sind die Kennlinien nahezu identisch, und bei noch h�oheren Spannungen zeigen

sich Unterschiede, deren Ursache unterschiedliche Barrierenh�ohen aber auch von-

einander verschiedene Serienwiderst�ande RS sein k�onnen.

Der in der Theorie der thermischen Emission zu erwartende lineare Verlauf

der I(V){Kennlinien in halblogarithmischer Auftragung ist im linken Teilbild nur
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Referenzdiode Diode mit Diode mit

Errechneter Wert 0 ML 0,05 ML C60 0,25 ML C60

E�ektive Barriere �e�
B

[eV] 0,698 0,696 0,692

Idealit�atsfaktor n 1,08 1,12 1,13

Dotiersto�dichte ND [1015 cm�3] 3,15 3,3 3,3

Serienwiderstand RS [
] 93,4 99,8 78,5

Simulierte Barriere [eV] �Sim
B

0,719 0,720 0,722

Stand.-abw. �p [10
�4 V1=3 cm2=3] 1,72 2,23 2,38

Patchdichte �p [10
4 cm�2] 826 1,87 1,21

Tabelle 5.1: Ermittelte Parameter der C60{dotierten Ag/n-Si(111)-7�7{Kontakte: Die ober-

sten Zeilen ergeben sich aus der linearen Regression der Widerstands{korrigierten I(Vc){

Kennlinien. Die Dotiersto�dichte konnte aus C(V){Kennlinien [Rho88] berechnet werden und

wurde, ebenso wie der Serienwiderstand, in den Simulationsrechnungen fest vorgegeben. Die

im unteren Abschnitt angegebenen Parameter wurden durch Simulation der I(Va){Kennlinien

durch Gleichung (2.38), d.h. im erweiterten Modell der thermischen Emission, berechnet.

in einem sehr kleinen Spannungsintervall um 0,15 V zu beobachten. Genau ge-

nommen weisen die Kennlinien in allen Bereichen eine leichte Kr�ummung auf,

die durch den Einu� lateraler Inhomogenit�aten und/oder des Serienwiderstan-

des zustande kommt. Um diese beiden Ein�usse voneinander zu trennen, sind im

rechten Teilbild die Widerstands{korrigierten Kennlinien dargestellt, wie in Ab-

schnitt 2.4.1 beschrieben. Die halblogarithmisch aufgetragenen I(Vc){Kennlinien

zeigen je nach C60{Dotierung oberhalb von 0,08, 0,1, bzw. 0,16 V lineare Verl�aufe.

Aus der Extrapolation dieser linearen Bereiche auf die Ordinate erh�alt man nach

Gleichung (2.31) die e�ektiven Barrierenh�ohen �e�
B

der Kontakte, und die Stei-

gung gibt gem�a� Gleichung (2.32) den Idealit�atsfaktor n an. Es ergeben sich sehr

�ahnliche Werte von n = 1; 08 � 1; 13 und �e�
B

= 0; 692 � 0; 698 eV. Dies ist ein

Indiz daf�ur, da� die C60{Belegung der Grenz�achen die homogene Barrierenh�ohe

�hom
B

nicht beeinu�t.

Simulationsrechnungen, mit Hilfe derer Gleichung (2.38) an die experimen-

tellen Kennlinien der drei in Abbildung 5.1 dargestellten Kennlinien angepa�t

wurde, best�atigen diesen Sachverhalt. Die erhaltenen Parameter sind in Tabel-

le 5.1 zusammengefa�t, wobei sich die simulierten Barrierenh�ohen lediglich um

3 meV voneinander unterscheiden. Die Abweichungen der Kennlinien voneinander

im Spannungsbereich unterhalb von 0,15 V kann durch die Theorie der erweite-

ren thermischen Emission erkl�art werden, und wird im wesentlichen durch den
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Abbildung 5.2: E�ektive Barrierenh�ohen �e�
B

von Ag/n-Si(111)-7�7{Kontakten mit verschie-

denen C60{Bedeckungen an der Grenz�ache in Abh�angigkeit vom Idealit�atsfaktor n.

Anstieg der Standardabweichung �p der Gau�{Verteilung des Patchparameters

p beschrieben.

Neben diesen Kontakten wurden auf die gleiche Art auch Dioden mit Grenz-

�achenbedeckungen von 0,7, 1,2 und 1,7 ML C60 pr�apariert. Die aus der

Widerstands{korrigierten Darstellung der Kennlinien erhaltenen Werte f�ur die

e�ektiven Barrierenh�ohen �e�
B

sind in Abbildung 5.2 gegen ihren jeweiligen Idea-

lit�atsfaktor n aufgetragen. Die ausgef�ullten Punkte entsprechen den undotier-

ten Ag/n-Si(111)-7�7{Referenzdioden. Es zeigt sich generell der gleiche �e�
B
(n){

Verlauf bei dotierten und undotierten Kontakten, was auf eine unver�anderte ho-

mogene Barriere auch f�ur die h�oher dotierten Kontakte weist. Diese zeigen ins-

besondere bei Dotierungen um etwa 1 ML vorwiegend schlechte Kennlinien mit

sehr hohen Idealit�atsfaktoren.

Durch lineare Regression der �e�
B
(n){Daten undotierter Kontakte mit n < 1; 5

ergibt sich deren idealisierte, nur durch die Bildkraft beeinu�te Barrierenh�ohe

zu �nif
B

= 0; 708 � 0; 03 eV. Unter Vorgabe dieses Wertes und der mittleren Do-
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tiersto�dichte ND = 3; 34 �1015 cm�3 aller Referenzdioden wurde durch Variation

der Patchdichte �p ein Satz von Kennlinien nach Gleichung (2.38) berechnet.

Die Standardabweichung �p wurde als 2,0�10�4 V1=3cm2=3 vorgegeben. Die simu-

lierten Kennlinien wurden auf die gleiche Art und Weise wie die experimentell

gemessenen Kennlinien ausgewertet, um �e�
B
(n){Wertepaare zu erhalten. Die Va-

riation von �p f�uhrt dabei zu verschiedenen Idealit�atsfaktoren n, und der berech-

nete �e�
B
(n){Verlauf ist in Abbildung 5.2 als gestrichelte Linie dargestellt. Dieser

stimmt gut mit den experimentellen Daten �uberein, und zeigt die Unabh�angigkeit

der homogenen Barrierenh�ohe von der hier vorgestellten Art der Grenz�achendo-

tierung mit C60.

Die Barrierenh�ohe �nif
B

= 0; 708�0; 03 eV best�atigt gut den von Schmitsdorf

et al. [Schm93, Schm95] f�ur die Ag/n-Si(111)-7�7{Kontakte gemessenen Wert

von 0; 695�0; 01 eV. Da meinen Untersuchungen nur einige zur Referenz erzeugte

Dioden zugrunde liegen, m�ochte ich im folgenden den Wert von 0,695 eV als

Referenzwert benutzen. Die Best�atigung dieses Wertes ist insofern von Interesse,

alsWeitering et al. [Wei96] eine hierzu abweichende Barrierenh�ohe von 0; 75�
0; 01 eV f�ur diese Kontakte berichten.

5.1.2 Dotierung mit thermisch erzeugten

Monolagen�lmen

Dieser Abschnitt wird zeigen, da� die homogene Barrierenh�ohe von C60{dotierten

gegen�uber den undotierten Kontakten stark ver�andert ist, wenn eine thermische

erzeugte C60{Lage als Zwischenschicht verwendet wird. Hierzu wird diese durch

das Erw�armen mehrerer bei Zimmertemperatur deponierter Lagen C60 auf 400
�C

erzeugt, bevor Ag{ oder Pb{Kontakte aufgebracht werden. Daher m�ochte ich f�ur

diese Kontakte nun die Bezeichnung Ag/C60/Si(111)-7�7 bzw. Pb/C60/Si(111)-

7�7 einf�uhren. Diese Systeme wurden neben den Transportmessungen auch mit

der Photoemissionsspektroskopie untersucht.

XPS{Untersuchungen

Gelten Transportmessungen im allgemeinen als die genauere Methode zur Be-

stimmung von Barrierenh�ohen, so kann diese jedoch auch mit der PES ermittelt

werden. Des weiteren kann mit XPS das Wachstum von Ag bzw. Pb und/oder

m�oglicherweise auftretende Reaktionen nachvollzogen werden. Mu� bei I(V){

Messungen generell der Mechanismus f�ur den Ladungstransport �uber die Bar-
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Abbildung 5.3: XP{Spektren der Ag(3d)-, C(1s)- und Si(2p){Rumpfniveaulinien nach der

Deposition verschiedener Mengen Silbers (oben), sowie C(1s){, Pb(4f){ und Si(2p){Linien nach

der Deposition verschiedener Mengen Bleis (unten) auf thermisch erzeugten C60{terminierten

Si(111)-7�7{Ober�achen.
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riere vorausgesetzt werden, so kann mit XPS direkt der energetische Abstand

zwischen dem Leitungsbandminimum des Si an der Grenz�ache Wci und dem

Fermi{Niveau WF gemessen werden.

Abbildung 5.3 zeigt Ag(3d){, C(1s){ und Si(2p){Linien, welche zum Wachs-

tum von Ag, sowie C(1s){, Pb(4f){ und Si(2p){Linien, die zum Wachstum von

Pb auf einer anf�anglich mit einer thermisch erzeugten C60{Monolage bedeckten

n-Si(111)-7�7{Ober�ache aufgenommen wurden. Die angegeben L�angen entspre-

chen den nominellen Schichtdicken der jeweils aufgebrachten Metall{Schicht. Mit

zunehmender Dicke dieser Schicht pr�agen sich die Ag(3d3=2){ und Ag(3d5=2){

bzw. die Pb(4f5=2){ und Pb(4f7=2){Linien aus, w�ahrend die C(1s){ und Si(2p){

Intensit�aten mehr und mehr ged�ampft werden. Die Si(2p){Linie weist in beiden

F�allen keine chemisch verschobene Komponente, keine �Anderung der Halbwerts-

breite und auch keine �Anderung ihrer energetischen Lage auf. Hieraus kann dar-

auf geschlossen werden, da� weder eine chemische Reaktion zwischen Ag bzw. Pb

und Si statt�ndet, noch die Bandverbiegung im Si sich unter dem Einu� der

Metall{Atome �andert. Die Bindungsenergie des Si(2p3=2){Niveaus betr�agt in bei-

den F�allenWF�W (Si(2p3=2)) = 99; 25�0; 05 eV wie bei reinen Si(111)-7�7{Ober-
�achen, womit sich die Energiedi�erenz zwischen Fermi{Niveau und Leitungs-

bandminimuman der Grenz�ache zu (Wci�WF )Ag=C60=Si = (Wci�WF )Pb=C60=Si =

0; 42 � 0; 1 eV ergibt. Bei reinen Ag/Si(111)-7� 7{Grenz�achen sollte dieser

energetische Abstand (Wci � WF )Ag=Si = 0; 7 eV, bei reinen Pb/Si(111)-7�7{

Grenz�achen (Wci �WF )Pb=Si = 0; 65 eV [Kam95a] betragen. Somit kann allein

aus der Si(2p){Linie auf eine durch die thermisch erzeugte C60{Lage ver�anderte

Barrierenh�ohe dieser Ag/C60/Si{ und Pb/C60/Si{Kontakte geschlossen werden.

Die C(1s){Linie zeigt nach Ag{ oder Pb{Angeboten eine leichte asymmetrische

Verbreiterung der zu hohen Bindungsenergien abfallenden Flanke, welche eine

Erh�ohung der Halbwertsbreite von anf�anglich 1,15 eV auf 1,3 eV bewirkt. Dabei

verschiebt die Linie zudem schon nach kleinsten Angeboten von 0,05 nm um

0,3 � 0,05 eV zu h�oheren Bindungsenergien und �andert ihre energetische Lage

bei nachfolgenden Ag{ bzw. Pb{Angeboten nicht. Beim Wachstum von Ag und

Pb sind die �Anderungen der Linienbreite und der energetischen Lage der C(1s){

Linien gleich. Diese werden durch die Wechselwirkung von C60 mit Ag bzw. Pb

hervorgerufen.

In Abbildung 5.4 sind die aus den XP{Spektren bestimmten Intensit�aten |

links f�ur das Wachstum von Ag und rechts f�ur das Wachstum von Pb | gegen die

nominellenDicken der jeweils aufgebrachten Schicht aufgetragen. Die Intensit�aten

der C(1s){ und Si(2p){Linien wurden auf das jeweilige Anfangssignal, Ag{ und
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Abbildung 5.4: Integrierte XPS{Intensit�aten in Abh�angigkeit der nominellen Dicke des Ag{

bzw. Pb{Films normiert auf die Intensit�aten der anf�anglich C60{terminierten Si(111)-7�7{Ober-

�ache bzw. im Fall der Ag(3d5=2){ und Pb(4f7=2){Niveaus auf das an einer 50 nm dicken Ag{

bzw. Pb{Schicht gemessene Signal. Zudem sind links XPS{Intensit�aten eingezeichnet, welche

am System Ag:Si(111)-7�7 gemessenen wurden [Schm93] und ebenfalls auf das Anfangs{ bzw.

an einer 50 nm dicken Ag{Schicht gemessene Signal normiert wurden. Im unteren Teilbild ist

das Verh�altnis der absoluten C(1s){ und Si(2p){Intensit�aten zueinander dargestellt. Die Linien

geben lediglich die schematischen Verl�aufe der Datenpunkte wieder.

Pb{Intensit�aten auf das Signal einer 50 nm dicken Ag{ bzw. Pb{Schicht normiert.

Zudem sind jeweils die Verh�altnisse der absoluten C(1s){ und Si(2p){Intensit�aten

aufgetragen. Im Fall von Ag habe ich als Vergleichsdaten normierte Intensit�aten

der Si(2s){ und Ag(3p){Linien eingef�ugt, die zum Wachstum von Ag auf reinen

Si(111)-7�7{Ober�achen gemessen wurden [Schm93]. Diese k�onnen mit den von

mir gemessenen Intensit�aten verglichen werden, da sie mit Al(K�){Strahlung an-

geregt wurden, und somit bei sehr �ahnlichen kinetischen Energien spektroskopiert

wurden wie meine Si(2p){ und Ag(3d){Linien [Phy95b].

Da ich ein winkelau�osendes Elektronenspektrometer benutzt habe, und die

Intensit�atsverl�aufe somit von Beugungse�ekten beeinu�t sein k�onnen, sollen die-

se Daten nicht quantitativ ausgewertet werden, sondern einen zu beachtenden Fall

aufzeigen. Es zeigt sich in beiden F�allen unterhalb von 0,3 nm eine im Vergleich
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zum Si(2p){ nur schwache D�ampfung des C(1s){Signals, welche sich auch im An-

stieg der in den unteren Teilbildern dargestellten C(1s)/Si(2p){Intensit�atsverh�alt-

nisse wiederspiegelt. Liegt dieser Anstieg nicht an Beugungse�ekten, so kann er

dadurch erkl�art werden, da� die Ag{ bzw. Pb{Atome sich so zwischen/unter C60{

Molek�ulen anlagern, da� sie zwar das Si{, aber nicht das C{Signal d�ampfen. Somit

deuten die in Abbildung 5.4 dargestellten Intensit�atsverl�aufe auf eine Di�usion

von sowohl Ag als auch Pb in die C60{Lage, womit im folgenden nicht davon

ausgegangen werden kann, da� abrupte Ag/C60{ bzw. Pb/C60{Grenz�achen exi-

stieren. Die Di�usion von Ag [Sar93] bzw. Pb [Men98] in C60 wurde ebenso f�ur

C60{Volumenmaterial berichtet, und ist insbesondere bei den nachfolgend dar-

gestellten Transportmessungen zu beachten, da bei Ag/C60/Ag{Kontakten eine

Feld{unterst�utzte Di�usion des Ag gefunden wurde [Zah96, Fir97].

Oberhalb von 0,3 nm scheint keine weitere Einlagerung stattzu�nden, da sich

hier die C(1s){ den Si(2p){Intensit�atsverl�aufen angleichen. Bei 0,5 nm zeigt sich in

ein Abknicken der Intensit�atsverl�aufe aller Niveaus. Dieses Verhalten zeigen auch

die von Schmitsdorf [Schm93] am System Ag:Si(111)-7�7 gemessenen Daten,

was darauf hinweist, da� auch bei den C60{terminierten Ober�achen ab einer ge-

wissen Ag{Schichtdicke wie bei reinen Si(111)-7�7{Ober�achen [Ven80, Ned90]

Inselwachstum einsetzt. Die gute �Ubereinstimmung zwischen meinen und den von

Schmitsdorf gemessenen Daten deuten auf einen geringen Einu� von Beu-

gungse�ekten, da Schmitsdorf ein winkelintegrierendes Spektrometer verwen-

dete [Schm93].

Beim Wachstum von Pb auf reinen Si(111)-7�7{Ober�achen wurde das Ein-

setzen von Inselwachstum auf einer geschlossenen Pb{Lage beobachtet [Lay88].

Die nominelle Schichtdicke, bei der die Inselbildung einsetzt, gibt Kampen zu

0,26 nm an [Kam95a]. Da� im Fall C60{bedeckter Si{Ober�achen dieses Verhal-

ten erst ab etwa 0,5 nm einsetzt, stimmt mit der Vorstellung �uberein, da� Pb

zuerst in der C60{Lage eingelagert wird, bevor sich eine geschlossene Pb{Lage

auf dem C60 bilden kann.

Um die Ursache der energetischen Verschiebung und der �Anderung der Lini-

enbreite der C(1s){Linie zu erhalten, wurden zum Wachstum von Pb auf C60{

terminierten Si(111)-7� 7{Ober�achen UP{Spektren aufgenommen. Im linken

Teilbild der Abbildung 5.5 sind die Spektren der C60{terminierten Si(111)-7�7{
Ober�ache ohne und mit einer 0,35 nm bzw. 2,5 nm dicken Pb{Schicht dargestellt.

Diese zeigen, da� die C60{Strukturen wie die C(1s){Linie um 0,3 eV zu h�oheren

Bindungsenergien verschieben. Da die Strukturen des C60 unter der Pb{Schicht

erhalten bleiben, kann darauf geschlossen werden, da� die C60{Molek�ule als Gan-
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Abbildung 5.5: UP{Spektren C60{terminierter Si(111)-7� 7{Ober�ache mit verschiedenen

Pb{Bedeckungen. Rechts: Ausschnitte von UP{Spektren nahe des Fermi{Niveaus. Angegeben

sind die nominellen Dicken der Pb{Schicht.

zes erhalten bleiben.

Das rechte Teilbild zeigt den Bereich nahe des Fermi{Niveaus. Die Intensit�at

des untersten Spektrums im Bereich von 0,6 { 0 eV entstammt Emission aus C60{

bedecktem Substrat. Schon nach dem Aufbringen von nominell 0,1 nm Pb zeigt

sich eine Zunahme der Emission nahe des Fermi{Niveaus. Eine Zunahme der

Zustandsdichte am Fermi{Niveau w�are bei dieser Schichtdicke, welche etwa einer

Bedeckung von 1/3 ML entspricht1, nicht zu erwarten, da es sich hier um einzelne

Adsorbat{Atome und nicht einen metallischen Festk�orper handelt. Wegen der

st�arkeren Zunahme bzw. Abnahme der Pb{ bzw. Substratintensit�at gerade im

Bereich bis zu 0,5 nm (vgl. Abbildung 5.4) kann davon ausgegangen werden, da�

sich hier keine Pb{Cluster bilden, welche durchaus metallisches Verhalten zeigen

k�onnten.

1Vgl. hierzu Tabelle B.2; die Schichtdicke einer Pb{Lage kann als kovalenter Durchmesser

von Pb mit 0,294 nm abgesch�atzt werden.



120 KAPITEL 5. C60{DOTIERTE SCHOTTKY{KONTAKTE

Die in Abbildung 5.5 vorgestellten Spektren deuten somit darauf hin, da� die

Di�usion von Pb in die C60{Lage zu einer Metallisierung der C60{Schicht f�uhrt.

Diese wird durch die Wechselwirkung zwischen C60 und Pb{ bzw. | da bei den

XPS{Untersuchungen v�ollige �Ubereinstimmung zwischen den beiden Systemen

gefunden wurde | Ag{Atomen hervorgerufen. Die Wechselwirkung kann wahr-

scheinlich durch einen Ladungstransfer von den Metallatomen ins C60 beschrie-

ben werden, welcher jedoch aus den vorliegenden Daten nicht abgesch�atzt werden

kann.

In der Literatur wurde, wie bereits in Abschnitt 4.4.5 erw�ahnt, f�ur die Bindung

von C60{Molek�ulen auf Ag{Ober�achen eine ionische Wechselwirkung berichtet

[Cha92, Pur96, Mag97, Cau97]. Hierbei geben verschiedene Arbeitsgruppen den

Ladungs�ubertrag vom Ag ins C60 zu 1�1 e0 [Hun95] bzw. etwa 2,7 e0 pro Molek�ul

[Gol98] an. Solch ein Elektronentransfer ins LUMO des C60 kann eine Ver�ande-

rung der Bindungsenergie der C(1s){Elektronen bewirken. Jedoch wurde bei C60

auf Ag eine Absenkung [Mag97] statt der von mir beobachteten Erh�ohung beob-

achtet. Diese macht sich auch bei C60 auf Si(111):Ag-(
p
3�
p
3)R30�{Ober�achen

bemerkbar (vgl. Abbildung 4.29 auf Seite 95), und erscheint f�ur negativ geladene

C60{Molek�ule im Vergleich zum neutralen Molek�ul auch plausibel.

Hesper et al. [Hes97] erkl�aren die energetische Verschiebung von Photoemis-

sionslinien bei C60 im Kontakt mit Ag durch eine imMetall induzierte Bildladung.

Durch Photoelektronenemission bleibe eine positive Ladung imC60 zur�uck, welche

hiernach eine negative Bildladung im Ag induziere. Somit entstehe ein Dipolfeld,

welches im Fall von C60 auf Ag die gemessene Bindungsenergie absenke und im

umgekehrten Fall von Ag auf C60 die gemessene Bindungsenergie erh�ohen w�urde.

Zwar stimmt diese Tatsache mit meiner Beobachtung �uberein, jedoch enth�alt das

Modell Widerspr�uche, da es trotz anders lautender Publikationen davon ausgeht,

da� bei C60 auf Ag{Ober�achen kein Ladungstransfer statt�ndet. Weiterhin kann

es die in der Rumpfniveaulinie auftretende Asymmetrie nicht erkl�aren. Im gegebe-

nen Fall kann aus der Verschiebung der C(1s){Linie nicht auf den Ladungstransfer

zwischen den Ag{ bzw. Pb{Atomen und C60 geschlossen werden. M�oglich w�are,

da� C60 in der Tat durch Elektronentransfer metallisiert wird und die Bindungs-

energie�anderung nicht allein �uber den Ladungszustand beschrieben werden kann,

da sich der Charakter des C60 selbst �andert. Hierbei konnten die UP{Spektren

zeigen, da� die C60{terminierten Ober�achen schon nach der Deposition von weit

weniger als einer Monolage Pb einen metallischen Charakter bekommen.
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Abbildung 5.6: I(V){Kennlinien eines Ag/C60/n-Si(111)-7�7{Kontaktes aufgenommen bei

Zimmertemperatur. Links: � Flu�richtung, | Simulation, � Sperrichtung. Rechts: Strom in

Flu�richtung als Funktion der �uber den Schottky{Kontakt abfallenden Spannung Vc.

I(V){Kennlinien von Ag/C60/Si{Kontakten bei Zimmertemperatur

F�ur den Stromtransport durch Ag/C60/Si{Kontakte w�are bei abrupten Grenz-

�achen neben der thermischen Emission der Elektronen �uber die Verarmungs-

randschicht des Si eine Transmissionswahrscheinlichkeit f�ur quantenmechanisches

Tunneln durch die C60{Lage zu ber�ucksichtigen. Wegen der im vorangegangen

Abschnitt aufgef�uhrten Indizien f�ur Ag{Di�usion in die C60{Lage ist es jedoch

sinnvoll, auch im weiteren einen Tunnelproze� zu vernachl�assigen.

Eine repr�asentative, bei Zimmertemperatur gemessene I(V){Kennlinie eines

Ag/C60/n-Si(111)-7�7{Kontaktes zeigt Abbildung 5.6, wobei links die I(Va){

und rechts die I(Vc){Kennlinie dargestellt ist. Der Flu�strom zeigt in der halb-

logarithmischen Auftragung keinen linearen Bereich mehr, was auf einen gro�en

Serienwiderstand und/oder eine kleine Barrierenh�ohe des Kontaktes hinweist. Der

Widerstand wurde zu 83,8 
 bestimmt. Mit Hilfe der Widerstands{korrigierten

Auftragung kann trotz der niedrigen Barriere des Kontaktes diese durch lineare
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Abbildung 5.7:

Aus der Widerstands{

korrigierten Darstellung

berechnete e�ektive

Barrierenh�ohen �e�
B

der

Ag/C60/n-Si(111)-7 � 7{

Kontakte aufgetragen

gegen ihren jeweiligen

Idealit�atsfaktor n.

Extrapolation der Datenpunkte mit Vc > 3kBT=e0 � 0; 08 V auf die Ordinate

bestimmt werden. Es ergibt sich eine Barrierenh�ohe von �e�
B
= 0; 510 eV und ein

Idealit�atsfaktor von n = 1; 04. Die durchgezogene Linie im linken Teilbild wurde

durch Simulationsrechnungen bestimmt. Die hierbei erhaltenen Parameter sind

�Sim
B

= 0; 512 eV, �p = 1; 79 � 10�4 V1=3cm2=3 und �p = 4; 86 � 10�6 cm�2.

Zur Bestimmung der idealisierten Barrierenh�ohe �nif
B

sind in Abbildung 5.7

die e�ektiven Barrierenh�ohen in Abh�angigkeit ihrer Idealit�atsfaktoren darge-

stellt. Insgesamt wurden hierzu 13 Dioden auf zwei Probenst�ucken pr�apariert.

Eine lineare Regression der Datenpunkte ergibt eine Barrierenh�ohe �nif
Bn;ZT

=

0; 516 � 0; 05 eV f�ur n = 1; 01, welche bis auf 4 meV mit der aus der Simu-

lation erhaltenen Barriere �ubereinstimmt. Die thermisch erzeugte C60{Lage in

den Ag/C60/n-Si(111)-7�7{Kontakten bewirkt somit gegen�uber den undotierten

Ag/Si(111)-7�7{Kontakten mit �nif
Bn

= 0; 695 eV eine deutliche Barrierenh�ohen-

erniedrigung.

Um die Frage zu kl�aren, ob dieser Mechanismus der Barrierenh�ohen�anderung

auch bei C60{dotierten Schottky{Kontakten auf p-Si auftritt, wurden auch

Ag/C60/p-Si(111)-7�7{Dioden hergestellt. Hierzu wurden keine undotierten Refe-

renzdioden pr�apariert, da diese bei Zimmertemperatur kein gleichrichtendes Ver-

halten aufweisen. Die in Abbildung 5.8 exemplarisch dargestellte Kennlinie zeigt

dagegen, da� bei C60{Dotierung im Fall von p-Si auch bei Zimmertemperatur

Gleichrichtung zu beobachten ist. Die Barrierenh�ohe wird durch die Dotierung

der Ag{Kontakte auf p-Si mit C60 erh�oht.
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Es sind wieder der Strom in beide Richtungen als Funktion der angelegten

Spannung, die Simulation der Kennlinie in Flu�richtung, der Flu�strom �uber der

Widerstands{korrigierten Spannung Vc, sowie die lineare Regression zur Bestim-

mung der e�ektiven Barrierenh�ohe und des Idealit�atsfaktors dargestellt. Diese

betragen �e�
B
= 0; 512 eV und n = 1; 09. Die in Abbildung 5.9 abgebildete lineare

Regression der �e�
B
(n){Daten von 18 Dioden, die auf zwei Proben pr�apariert wur-

den, ergibt �nif
Bp;ZT

= 0; 533�0; 04 eV als idealisierte Barrierenh�ohe der Ag/C60/p-

Si(111)-7�7{Kontakte. Die Barrierenh�ohe der durch Fehlerquadratminimierung

erhaltenen, simulierten Kennlinie betr�agt �Sim
B

= 0; 525 eV und stimmt wiederum

bis auf weniger als 10 meV mit dem oben genannten Wert �uberein.

I(V){Kennlinien von Ag/C60/Si{Kontakten bei tiefen Temperaturen

In Abbildung 5.10 sind bei verschiedenen Temperaturen aufgenommene

Kennlinien der Ag/C60/n-Si(111)-7 � 7{Kontakte links wie gemessen, rechts

Widerstands{korrigiert dargestellt. Mit abnehmender Temperatur sinkt der

Strom durch die Diode, wodurch auch die am Serienwiderstand abfallende Span-

nung sinkt. Dadurch weisen die bei T < 250 K gemessenen I(Va){Kennlinien

lineare Bereiche in der halblogarithmischen Auftragung auf.

Zudem zeigen I(V){Kennlinien, die bei Temperaturen kleiner als 250 K auf-

genommen wurden, Knicke unterhalb von 3�10�6 A. Beim 156 K{Sperrstrom ist

auch der erste Me�punkt bei 0,1 V dargestellt, der aus Gr�unden der �Ubersicht-

lichkeit bei den anderen Kennlinien weggelassen wurde. Man erkennt, da� der

Verlauf des Sperrstromes sich dem des Flu�stromes unterhalb des Knicks an-

schmiegt. Die gute �Ubereinstimmung der Str�ome in beiden Richtungen zeigt,

da� der Knick durch das Auftreten eines zus�atzlichen Stromes zustande kommt,

welcher �uber einen Parallelwiderstand Rp ie�t. Dieser Parallelwiderstand kann

�uber Rp = (dI=dV )�1 aus dem Sperrstrom berechnet werden [Wer88] und betr�agt

bei der 156 K{Kennlinie beispielsweise 143 k
. Eine Ursache dieser Parallellei-

tung kann das Vereisen der Proben bei tiefen Temperaturen sein. Die verwendete

Me�vorrichtung besitzt zwei Sticksto�{K�uhlfallen, soda� das Wasser im Restgas

ausgefroren werden kann, bevor die Probe gek�uhlt wird. Daher bleibt die Ursache

in diesem speziellen Fall unklar, wie schon von Schmitsdorf [Schm98] diskutiert

wurde.

Die Simulation der Kennlinien wurde auf den Bereich oberhalb von 4�10�6 A
beschr�ankt. Es ergaben sich Barrierenh�ohen �Sim

B
von 0,535 � 0,01 eV im Tem-

peraturbereich von 150 bis 300 K. Im gesamten Temperaturbereich zeigt sich
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somit keine Abh�angigkeit der homogenen Barrierenh�ohe von der Temperatur.

Nur in diesem Fall ist die Auftragung der aus den I(Vc){Kennlinien ermittel-

ten �e�
B
(n){Daten sinnvoll, welche f�ur zwei Dioden im oberen Diagramm der

Abbildung 5.11 dargestellt sind. Lineare Regressionen dieser Daten f�uhren mit

�nif
Bn;1 = 0; 533 � 0; 01 eV und �nif

Bn;2 = 0; 528 � 0; 03 eV trotz der klar trennba-

ren �e�
B
(n){Verl�aufe zu quasi gleichen Barrierenh�ohen. Die Abweichungen dieser

Verl�aufe kann durch unterschiedliche Standardabweichungen �p und/oder Dotier-

sto�konzentrationen ND erkl�art werden.

Das untere Diagramm zeigt aus temperaturabh�angigen Messungen erhaltene

�e�
B
(n){Verl�aufe zweier Ag/C60/p-Si(111)-7�7{Kontakte, welche ebenfalls vonein-

ander abweichen. Die homogenen Barrieren unterscheiden sich jedoch wiederum

mit �nif
Bp;1 = 0; 567�0; 02 eV und �nif

Bp;2 = 0; 559�0; 01 eV um weniger als 10 meV.

Simulationsrechnungen der dazugeh�orenden Kennlinien f�uhren zu Barrieren �Sim
B
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Abbildung 5.10: I(V){Kennlinien eines Ag/C60/n-Si(111)-7�7{Kontaktes bei verschiedenen

Temperaturen. Links: Flu�strom mit simulierten Kennlinien (|, Anpassung mittels Fehlerqua-

dratminimierung an die Daten oberhalb 4�10�6 A); Sperrstrom, verbunden mit gestrichelten

Linien. Rechts: Widerstands{korrigierte Darstellung des Flu�stromes.



126 KAPITEL 5. C60{DOTIERTE SCHOTTKY{KONTAKTE

im Intervall von 0,565 � 0,015 eV, und best�atigen die aus Abbildung 5.11 erhal-

tenen Werte.

Die temperaturabh�angigen Messungen liefern somit �nif
Bn;TT

= 0; 530�0; 020 eV
bzw. �nif

Bp;TT
= 0; 565� 0; 015 eV f�ur die Ag/C60/n- bzw. Ag/C60/p-Si(111)-7�7{

Kontakte als Mittelwerte der untersuchten Proben. Diese Werte liegen um 14 bis

32 meV �uber denen der I(V){Messungen bei Zimmertemperatur. Der Vorteil der

Messungen bei tiefen Temperaturen ist die gr�o�ere �uber den Kontakt abfallen-

de Spannung Vc. Da diese Messungen aufwendig sind, wurden nur jeweils zwei

Dioden temperaturabh�angig vermessen. Weil die Zimmertemperatur{Messungen

sich auf eine gr�o�ere Anzahl an Kontakten st�utzen, m�ochte ich keinen der beiden

Werte favorisieren, sondern die Barrierenh�ohen des jeweiligen Systems aus allen

vorhandenen Daten mitteln. Dies ist m�oglich, da sich einerseits im gemessenen
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Ag/C60/n-Si Ag/C60/p-Si

�nif
B;ZT

[eV] 0,516 � 0,05 0,533 � 0,04

�nif
B;TT

[eV] 0,530 � 0,02 0,565 � 0,015

< �nif
B

> [eV] 0,523 � 0,035 0,549 � 0,025

Tabelle 5.2: Vergleich und Mittelwerte der Barrierenh�ohen �nif
B

von Ag/C60/n- und

Ag/C60/p-Si(111)-7�7{Kontakten gemessen bei Zimmertemperatur und bei tiefen Temperatu-

ren.

Bereich keine Abh�angigkeit der homogenen Barriere von der Temperatur zeig-

te, und andererseits die Werte im Rahmen der Me�fehler �ubereinstimmen. Die

Werte der Zimmertemperatur{ und temperaturabh�angigen Messungen sowie ihre

Mittelwerte sind in Tabelle 5.2 zusammengestellt.

I(V){Kennlinien von Pb/C60/Si{Kontakten bei Zimmertemperatur

I(V){Kennlinien verschiedener Pb{Kontakte auf Si(111)-7�7{Ober�achen sind in

Abbildung 5.12 dargestellt. Das obere linke Diagramm zeigt die I(Va){Kennlinie

einer undotierten Pb/n-Si(111)-7�7{Referenzdiode in halblogarithmischer Auftra-

gung. Mit Hilfe dieser und der weiteren Referenzdioden konnte der von Kampen

et al. [Kam95a, Kam95b] angegebene Wert von �nif
Bn

= 0; 65 � 0; 02 eV f�ur die

idealisierte Barrierenh�ohe dieser Kontakte best�atigt werden. Oben rechts ist der

Strom durch eine Pb/C60/n-Si(111)-7�7{Diode linear gegen die angelegte Span-

nung aufgetragen. Hier zeigt sich bei Zimmertemperatur ein ohmsches Verhalten,

welches auf eine Barrierenh�ohe kleiner als 0,45 eV schlie�en l�a�t. Die gestrichelte

Linie ist eine lineare Regression der Datenpunkte, aus deren Steigung der Wider-

stand von 61,1 
 bestimmt wurde. Die Ergebnisse zeigen, da� die C60{Dotierung

bei Pb/C60/n-Si{Kontakten wie bei den Ag{Kontakten eine Barrierenh�ohener-

niedrigung bewirkt.

In den beiden unteren Teilbildern ist eine repr�asentative Kennlinie eines

Pb/C60/p-Si(111)-7 � 7{Kontaktes links unkorrigiert und rechts Widerstands{

korrigiert in halblogarithmischer Auftragung dargestellt. Im linken Diagramm ist

zudem die Simulation des Flu�stromes, sowie die daraus erhaltenen Parameter

eingezeichnet. Die Simulationsrechnungen dieser Kennlinie liefern eine Barrie-

renh�ohe �Sim
Bp

= 0; 699 eV.

Die aus I(Vc){Kennlinien von 12 Pb/C60/p-Si(111)-7 � 7{Dioden, welche

auf zwei Proben pr�apariert wurden, abgeleiteten �e�
B
(n){Daten, sind in Ab-
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Abbildung 5.12: I(V){Kennlinien verschiedener Pb{Kontakte auf Si.

Oben links: Messung an einer Pb/n-Si(111)-7�7{Referenzdiode (unkorrigierte, halblogarithmi-

sche Darstellung: � Sperr{ und � Flu�strom).

Oben rechts: Pb/C60/n-Si(111)-7�7{Kontakte in linearer Auftragung: Die Kennlinie zeigt keine

Gleichrichtung.

Unten: Pb/C60/p-Si(111)-7�7{Kontakt, links sind Sperr{ (�) und Flu�strom (�) gegen die

angelegte Spannung Va, rechts der Durchla�strom Widerstands{korrigiert aufgetragen.
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Abbildung 5.13:

Aus der Widerstands{

korrigierten Darstellung

berechnete e�ektive Bar-

rierenh�ohen �e�
B

der

Pb/C60/p-Si(111)-7 � 7{

Kontakte aufgetragen

gegen ihren jeweiligen

Idealit�atsfaktor n.

bildung 5.13 aufgetragen. Es ergibt sich eine homogene Barriere von �nif
Bp

=

0; 686 � 0; 06 eV, welche 13 meV unter der durch Simulationsrechnungen er-

haltenen Barrierenh�ohe liegt. Die Barrierenh�ohe undotierter Pb/p-Si(111)-7�7{
Kontakte wurde von Kampen zu 0,43 � 0,03 eV bestimmt [Kam95a], womit sich

wie bei Ag/p-Si{Kontakten auch hier eine Erh�ohung der Barrierenh�ohe durch die

Modi�kation der Grenz�ache mit der thermisch erzeugten C60{Monolage zeigt.

Die in diesem Abschnitt vorgestellten Ergebnisse zu den Ag/C60/Si{ und

Pb/C60/Si{Kontakten werden hinsichtlich des Stromtransportmechanismus und

der durch die Dotierung der Grenz�achen mit der thermisch erzeugten C60{Lage

ge�anderten Barrierenh�ohen in Abschnitt 5.3 diskutiert.

5.2 Pd{Kontakte

Als weiteres Metall zur Herstellung von Kontakten mit C60{modi�zierter Grenz-

�ache wurde Pd benutzt. Pd stellt insofern einen Sonderfall dar, als es | an-

ders als Ag und Pb | bei Zimmertemperatur mit Si reagiert und Pd2Si bildet

[Abb80, Rub81]. Die Frage, ob die Di�usion Silizid{bildender Metalle durch C60

unterdr�uckt wird, kann mit den vorliegenden Daten exemplarisch am Beispiel des

Pd beantwortet werden.

In Abbildung 5.14 sind die aus I(Vc){Kennlinien ermittelten �e�
B
(n){Daten

von Kontakten auf n-Si dargestellt, die wie folgt hergestellt wurden. Die aus-

gef�ullten Quadrate stellen Dioden dar, welche durch Aufdampfen von Pd auf
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Abbildung 5.14: Aus I(Vc){Kennlinien ermittelte e�ektive Barrierenh�ohen �e�
B

von Pd{

Kontakten auf n-Si(111){Ober�achen in Abh�angigkeit ihrer Idealit�atsfaktoren.

die Si(111)-7� 7{Ober�ache erzeugt wurden, wogegen die ausgef�ullten Kreise

Kontakte repr�asentieren, bei welchen die Si(111)-7�7{Ober�ache zuvor mit der

thermisch erzeugten C60{Lage belegt wurde. Hier zeigen sich keine trennbaren

�e�
B
(n){Verl�aufe , d.h. im Fall von Pd wird die Barrierenh�ohe der Kontakte nicht

durch die Modi�zierung der Grenz�ache mit C60 ver�andert. Daher wurde nur ei-

ne Ausgleichsgerade durch alle 24 Datenpunkte gelegt, die zu einer idealisierten

Barrierenh�ohe �nif
B

= 0; 733 � 0; 02 eV f�uhrt. Die �Ubereinstimmung der Barrie-

renh�ohen der mit C60{dotierten und undotierten Kontakte deutet darauf hin, da�

die Pd{Di�usion nicht durch C60 unterdr�uckt wird.

Zur Herstellung m�oglichst st�ochiometrischen Pd2Si m�ussen die Si{Fl�achen

beim oder nach dem Aufbringen des Kontakts geheizt werden. Ich habe beide Si{

Proben, nachdem die oben genannten I(V){Untersuchungen abgeschlossen waren,

wieder ins UHV{System eingeschleust, um sie dort f�ur jeweils zwei Stunden auf

450�C zu erw�armen. Anschlie�end wurden erneut I(V){Messungen vorgenommen,

deren Ergebnisse in Abbildung 5.14 als unausgef�ullte Symbole dargestellt sind. Es
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Abbildung 5.15:

Normierte Intensit�aten

der Si(2p){, C(1s){ und

Pd(3d5=2){Rumpfniveaus in

Abh�angigkeit der nominellen

Pd{Schichtdicke. Ausgef�ullte

und unausgef�ullte Symbole

entstammen unterschiedlichen

Proben. Die Linien sollen

lediglich die Augen des Lesers

f�uhren.

zeigt sich eine deutliche Absenkung der Idealit�atsfaktoren, wobei alle Werte un-

ter n = 1,1 liegen. Somit werden die Kontakte durch das nachtr�agliche Anlassen

homogener. Auch hier k�onnen die �e�
B
(n){Verl�aufe der mit bzw. ohne C60 pr�apa-

rierten Kontakte nicht voneinander unterschieden werden. Die Barrierenh�ohe wird

durch das Anlassen auf 0,715 � 0,05 eV abgesenkt. Die thermische Behandlung

wurde hierbei durchgef�uhrt, um die Di�usion des Pd ins Si zu unterst�utzen, und

so eine m�oglichst st�ochiometrische Silizidschicht zu erhalten. Die unterschiedli-

chen Barrierenh�ohen vor und nach dem Anlassen deuten darauf hin, da� sich die

Pd{Konzentration an der Grenz�ache in der Tat �andert. Hierdurch stehen dem

Si an der Grenz�ache vor und nach dem Anlassen unterschiedliche Materialien

gegen�uber, mit denen unterschiedliche Barrierenh�ohen verbunden sind.

Die Ursache f�ur die unver�anderten Barrierenh�ohen der C60{modi�zierten Pd{

Kontakte auf Si(111){Ober�achen kann durch XPS{Untersuchungen gekl�art wer-

den. Hierzu zeigt Abbildung 5.15 die auf Anfangs{ bzw. Endsignal normierten

Intensit�aten der Si(2p){, C(1s){ und Pd(3d5=2){Linien in Abh�angigkeit der no-

minellen Dicke der aufgebrachten Pd{Schicht. Im Vergleich zu Abbildung 5.4 auf

Seite 117, welche die Intensit�atsverl�aufe der entsprechenden Rumpfniveaulinien

f�ur das Wachstum von Ag bzw. Pb auf C60{terminierten Si(111)-7�7{Ober�achen
darstellt, ist hier ein gr�o�erer Schichtdickenbereich abgebildet. Daher sind in Ab-

bildung 5.4 jedoch die Datenpunkte bei 50 nm eingef�ugt. BeimWachstum von Ag

bzw. Pb stimmen die C(1s){ und Si(2p){Intensit�aten oberhalb von 0,5 nm gut
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�uberein und gehen beide f�ur gro�e Schichtdicken gegen Null. Anders ist es beim

Wachstum von Pd auf C60{terminierten Si(111)-7�7{Ober�achen: Hier wird das

C(1s){Signal weniger stark ged�ampft als das Si(2p){Signal und betr�agt selbst bei

einer Schichtdickevon 20 nm noch etwa 50% seines Anfangswertes. Dies deutet auf

eine Segregation von C an die Ober�ache der Pd{Schicht, d.h. die C60{Molek�ule

verbleiben nicht an der Grenz�ache. Ob die Molek�ule als Ganzes erhalten bleiben

oder nicht, konnte aus den aufgenommenen XP{Spektren leider nicht geschlossen

werden.

5.3 Barrierenh�ohen und

Stromtransportmechanismus

I(V) XPS

System �nif
B

��0
if �hom

B
�Bn + �Bp �hom

B

[eV] [eV] [eV] [eV] [eV]

Ag/C60/n-Si 0,523�0,035 0,013 0,536�0,035 0,42�0,1
Ag/C60/p-Si 0,549�0,025 0,014 0,563�0,025 1,099�0,06
Pb/C60/n-Si <0,45 0,42�0,1
Pb/C60/p-Si 0,686�0,06 0,015 0,701�0,06 <1,151

Pd/n-Si(111) 0,715�0,05 0,016 0,731�0,05

Tabelle 5.3: Zusammenstellung der in den Abschnitten 5.1 und 5.2 gewonnen Ergebnisse

f�ur die Barrierenh�ohen der verschiedenen Kontakte. Neben mit I(V){Messungen ermittelten

Barrierenh�ohen �nif
B

sind die nach Gleichung (2.25) berechneten Bildkraftkorrekturen und die

homogenen Barrierenh�ohen aufgef�uhrt. Bei Pb{ und Ag{Kontakten ist zus�atzlich die Summeder

Barrierenh�ohen p- und n-leitender Kontakte sowie die aus XPS{Messungen erhaltene Barriere

aufgelistet.

Die in Abschnitt 5.1 bis 5.2 vorgestellten Resultate f�ur die Barrierenh�ohen der

verschiedenen Systeme sind in Tabelle 5.3 zusammengestellt. Des weiteren habe

ich diese Datenpunkte in Abbildung 5.16 eingetragen, um sie mit undotierten

Kontakten bzw. den in Abschnitt 2.3 vorgestellten Modellen zu vergleichen. Da

bislang lediglich angenommen wurde, da� der Stromtransport durch die modi�-

zierten Kontakte durch die Energiedi�erenz W Si

ci
�WF zwischen dem Leitungs-

bandminimumdes Si an der Grenz�ache und dem Fermi{Niveau bestimmt wird,

m�ochte ich im folgenden Abschnitt zeigen, da� diese Annahme durch die Ergebnis-
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Abbildung 5.16: Barrierenh�ohen �hom
Bn

und �hom
Bp

von Metall{Kontakten auf Si{Ober�achen.

Die Abbildung 2.8 von Seite 20 wurde um die neuen Datenpunkte (� � �) erg�anzt, wobei die

Barrierenh�ohen p-leitender Kontakte gegen die rechte Ordinate aufgetragen sind. Diese wurde

so skaliert, da� sich aus der Summe zueinander geh�orender Ordinatenwerte stets die Bandl�ucke

des Si ergibt.

se gest�utzt wird. Zuvor soll jedoch die gemessene Barrierenh�ohe der Pd{Kontakte

auf n-Si(111){Ober�achen kurz diskutiert werden.

In Abbildung 5.16 wurde f�ur die homogene Barrierenh�ohe �hom
B

= �nif
B
+��0

if =

0; 731 � 0; 05 eV eingetragen, da die Bildkraftkorrektur nach Gleichung (2.25)

��0
if

= 0; 016 eV betr�agt. Somit liegt die homogene Barrierenh�ohe unter dem

ebenfalls eingezeichneten Wert von 0,875 eV, der von Chand und Kumar

[ChK96] an Pd{Kontakten auf Si(100){Ober�achen gemessen wurde und sehr

gut mit dem MiGS{Modell �ubereinstimmt. Jedoch berichteten auch andere Ar-

beitsgruppen Werte zwischen 0,72 und 0,76 eV f�ur die Barrierenh�ohen von Pd{

Kontakten auf Si(111){Ober�achen [Hua82, Dee98].

Die unterschiedlichen Barrierenh�ohen von Kontakten auf Si(100){ und

Si(111){Ober�achen k�onnen durch verschiedene Strukturen der Grenz�achen
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hervorgerufen sein, wie es auch bei NiSi2 der Fall ist. Hier wurden je nach

Wachstumsbedingung Barrieren von 0,65 bzw. 0,79 eV gemessen [Tun84, Wer89],

wobei mit Hochau�osender Transmissionselektronenmikroskopie unterschiedliche

Orientierungen des NiSi2 auf dem Si nachgewiesen werden konnten [Osp88].

Mit den verschiedenen Grenz�achenstrukturen mu� hierbei ein unterschiedlicher

Ladungs�ubertrag an der Grenz�ache verbunden sein, damit es zu voneinander

abweichenden Barrierenh�ohen kommt [M�on95]. Hierbei wurde vorausgesetzt, da�

sich durch die Temperaturbehandlung st�ochiometrisches Pd2Si bildet [ChK96].

Bez�uglich des Stromtransportes durch die C60{modi�zierten Pb{ und

Ag{Kontakte w�are, wie bereits erw�ahnt, f�ur ein abruptes Metall/C60/Si{

Schichtsystem zu erwarten, da� die Ladungstr�ager die Raumladungszone des Si

durch thermische Emission �uberwinden, um dann die C60{Lage mit einer Trans-

missionswahrscheinlichkeit # < 1 quantenmechanisch zu durchtunneln. In diesem

Fall m�u�te Gleichung (2.30) auf Seite 30 f�ur den Emissionstrom um # modi�ziert

werden:

Ite+Tunneln = # � I: (5.1)

Hiernach besteht f�ur die reale, e�ektive Barrierenh�ohe �e�
B;te+Tunneln solcher Kon-

takte folgender Zusammenhang zu der bislang unter Vernachl�assigung des m�ogli-

chen Tunnelprozesses berechneten, e�ektiven Barrierenh�ohe �e�
B
:

�e�
B;te+Tunneln =

kBT

e0
� ln

 
#A

??
T
2
F

I0

!
= �e�

B
+
kBT

e0
� ln(#): (5.2)

Bei Transmissionswahrscheinlichkeiten # < 1 ergeben sich somit stets erh�ohte

Barrierenh�ohen �e�
B
, falls der Tunnelproze� vernachl�assigt wird.

Hierzu sind im wesentlichen drei Dinge zu sagen. Wenn man erstens f�ur das

System Ag/C60/Si den Unterschied zwischen dem mit XPS gemessenen Abstand

zwischen Leitungsbandminimum des Si an der Grenz�ache und dem Fermi{

Niveau Wci�WF von 0,42 � 0,1 eV und der mit I(V) gemessenen Barrierenh�ohe

von 0,536 � 0,035 eV betrachtet, so entspricht dies in der Tat einer Erh�ohung

der unter Vernachl�assigung eines Tunnelprozesses aus I(V){Kennlinien berechne-

ten Barrierenh�ohe. Dieses kann jedoch am System Pb/C60/Si nicht reproduziert

werden, da hier XPS und I(V) etwa gleiche Barrierenh�ohen ergeben.

Zweitens zeigt eine einfache Absch�atzung der Transmissionswahrscheinlich-

keit unter der Annahme eines abrupten Schichtsystems mit einer 0,8 nm dicken

C60{Lage an der Grenz�ache und einer zu durchtunnelnden Energiebarriere2 von

2vgl. hierzu die Ergebnisse, die bez�uglich der Valenzbanddiskontinuit�at in Abschnitt 4.4
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�Wc = 0; 1 eV, da� der Unterschied zwischen �e�
B;te+Tunneln und �e�

B
im Bereich

der Fehlergrenzen der Me�ergebnisse liegt. Hierzu wurde die Transmissionswahr-

scheinlichkeit mit # = exp(�
q
2mo�Wc=�h

2 � dC60) � 0; 3 abgesch�atzt, womit sich

eine Energiedi�erenz von 30 meV zwischen �e�
B

und �e�
te+Tunneln ergibt.

Betrachtet man nun drittens n- und p-leitende Kontakte eines Materi-

alsystems, so sollte sich nach Gleichung (2.3) auf Seite 19 durch Addition

der Barrierenh�ohen die fundamentale Bandl�ucke des Si ergeben. Falls die

Ladungstr�ager beim Transport durch die C60{modi�zierten Kontakte wirklich

eine C60{Schicht durchtunneln m�ussen, sollte sich ein Wert ergeben, der etwa

60 meV oberhalb der Bandl�ucke des Si liegt. Zwar entspricht auch diese Ab-

weichung dem zu ber�ucksichtigenden Fehler, jedoch ist, wie Tabelle 5.3 zeigt,

die Summe der Barrierenh�ohen bei den Ag{Kontakten mit 1,099 � 0,06 eV

noch kleiner als die Bandl�ucke von 1,12 eV. Die Barrierenh�ohe der n-leitenden

Pb{Kontakte wurde aufgrund des quasiohmschen Verhaltens nur abgesch�atzt,

wodurch die Summe hier unterhalb von 1,15 eV liegen mu�. Aufgrund weiterer

Ergebnisse, welche in Abschnitt 5.4 vorgestellt werden, kann auch hier die

klare Aussage getro�en werden, da� die Summe der unter Vernachl�assigung

eines m�oglicherweise auftretenden Tunnelprozesses berechneten Barrierenh�ohen

nicht gr�o�er als die Bandl�ucke ist. Somit best�atigen die Me�ergebnisse die

Annahme, da� der Stromtransport allein durch die thermische Emission �uber die

Verarmungsrandschicht im Si beschrieben werden kann.

5.3.1 C60{induzierte Barrierenh�ohen�anderung

Im folgenden soll die �Anderung der Barrierenh�ohen durch die Dotierung der

Grenz�achen mit C60 diskutiert werden. Hierbei m�ochte ich im wesentlichen die

I(V){Ergebnisse betrachten, da der Fehlerbalken bei den XPS{Messungen recht

gro� ist. Au�erdem beruhen die I(V){Barrierenh�ohen auf einer gr�o�eren Daten-

menge und ergeben mit �hom
Bn

+ �hom
Bp

= Wg in sich schl�ussige Daten.

Vergleicht man die Barrierenh�ohen der C60{modi�zierten Ag{ und Pb{

Kontakte mit den dazugeh�origen Kontakten auf Si(111)-7�7{Ober�achen, so zeigt
sich im Fall der n-leitenden Kontakte eine Barrierenh�ohenerniedrigung bzw. bei p-

Si eine Erh�ohung. In Tabelle 5.4 sind hierzu die homogenen I(V){Barrierenh�ohen

mit den von Schmitsdorf und Kampen f�ur undotierte Kontakte mit 7�7{

Grenz�achenstruktur zusammengestellt und die Di�erenz als ��C60
B

angegeben.

berichtet wurden.
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Zunahme und Abnahme der Barrierenh�ohen n- und p-leitender Kontakte eines

Materialsystems wurde ebenfalls von Kampen [Kam95a] bei der Grenz�achen-

dotierung von Pb/Si{Kontakten mit H beobachtet. Kampen beschrieb die H{

induzierte Barrierenh�ohen�anderung �uber Grenz�achendipole, welche sich aus der

Ionizit�at der kovalenten H{Si{Bindungen ergeben. Das theoretische Modell zur

Beschreibung solcher Grenz�achendipole wurde in Abschnitt 2.3.1 erl�autert. Mit

Hilfe der Gleichungen (2.17) bis (2.19) konnte Kampen die Barrierenh�ohen�ande-

rung mit ��id

B
= 0; 26 eV absch�atzen, wobei er f�ur die Fl�achendichte der H{

Atome die der Si{Atome in einer (111){Ebene (7,84�1014 cm�2) und eine e�ekti-

ve Dielektrizit�atskonstante der Grenz�ache von "i = 4; 0 benutzte. Der gemessene

Unterschied zwischen Kontakten auf der 7�7{Ober�ache und den H{dotierten

Kontakten betr�agt �0; 21� 0; 05 eV bzw. 0; 28� 0; 05 eV bei n- bzw. p-Si. Rich-

tigerweise sollten jedoch nicht die (7�7)i{, sondern die (1�1)i{Kontakte als

Bezugsgr�o�e betrachtet werden, da Si(111):H-1�1{Ober�achen nicht den Stapel-

fehler der 7�7{Rekonstruktion aufweisen. Hier wurde sp�ater von Schmitsdorf

und M�onch [Schm99] die Barrierenh�ohe von Pb/n-Si(111)-1�1{Kontakten zu

0; 739�0; 01 eV bestimmt. Dennoch stimmt im Fall H{dotierter Pb{Kontakte auf

Si die berechnete Barrierenh�ohen�anderung sehr gut mit den gemessenen Werten

�uberein. Bei Ag{Kontakten schlug der Versuch der Grenz�achendotierung mit

H fehl, da der H aufgrund der hohen Ober�achenenergie des Ag nicht an der

Grenz�ache verbleibt [Kam95a].

Im vorgestellten Modell der Grenz�achendipole ist die Barrierenh�ohen�ande-

rung unabh�angig vom Kontaktmetall, d.h. die MiGS{Gerade aus Abbildung 5.16

wird lediglich um den Betrag ��id

B
verschoben. Aufgrund der Tatsache, da� mei-

ne Ergebnisse qualitativ die gleichen �Anderungen der Barrierenh�ohen zeigen wie

�hom
B

[eV ] �hom
B

[eV ] ��C60
B

[eV]

System ohne C60 mit C60

Ag, n-Si 0,709�0,01 0,536�0,035 �0,173�0,045
Ag, p-Si �0,41 0,563�0,025 � +0,15

Pb, n-Si 0,665�0,02 <0,45 < �0,215
Pb, p-Si 0,442�0,03 0,701�0,06 +0,259�0,09

Tabelle 5.4: Vergleich der Barrierenh�ohe C60{modi�zierter Kontakte mit den Referenzdioden

[Schm95, Kam95a]. Die Barrierenh�ohe von Ag/p-Si(111)-7�7{Kontakten wurde mit Hilfe des

dar�uberstehenden Wertes und Gleichung (2.3) berechnet.
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die Resultate von Kampen, m�ochte ich versuchen, die C60{induzierte Barrieren-

h�ohen�anderung durch die den kovalenten C{Si{Bindungen inh�arenten Dipole zu

beschreiben. Hierbei sei erw�ahnt, da� die gleichen Vorzeichen der Barrierenh�ohen-

�anderung bei H{ und C60{modi�zierten Grenz�achen darauf zur�uckzuf�uhren sind,

da� in beiden F�allen die Elektronegativit�atsdi�erenz XH �XSi bzw. XC � XSi

gr�o�er Null ist, wodurch positive Ladung Qid ins Si eingebracht wird.

Um nun ��id

B
zu berechnen, mu� sowohl die Fl�achendichte der Bindungen als

auch die Ausrichtung der Bindungen bez�uglich der Ober�ache vorausgesetzt wer-

den. Hierzu benutze ich die in Kapitel 4 gewonnen Ergebnisse, wonach die Anzahl

der Bindungen bei thermisch erzeugten C60{Lagen im Modell zweiatomiger, lo-

kalisierter Bindungen mit zwei Bindungen pro C60{Molek�ul abgesch�atzt werden

kann. Dies entspricht bei sieben Molek�ulen pro Ober�achenelementarmasche ei-

ner Fl�achendichte von Nid = 2; 24 � 1014 cm�2. Der Einfachheit halber nehme

ich diese Bindungen als senkrecht zur Ober�ache an. Des weiteren benutze ich

als e�ektive DK den Wert "i = 4; 6, da dieser Wert auch bei der Berechnung

der MiGS{Geraden verwendet wurde [M�on99a, M�on99b]. Mit den Gleichungen

(2.17) bis (2.19), ergibt sich eine C60{induzierte Barrierenh�ohen�anderung von

��id

B
= 0; 20 eV. Gleichung (2.17) vernachl�assigt hierbei Depolarisationse�ekte,

was wegen der geringen Fl�achendichte der C{Si{Bindungen gerechtfertigt ist.

In Abbildung 5.16 ist diese Energieverschiebung eingezeichnet, wobei als Be-

zug jedoch nicht die MiGS{Gerade, sondern die darunterliegende, strichpunktierte

Linie gew�ahlt wurde. D.h. Bezugspunkt ist somit der f�ur (7�7)i{Kontakte expe-
rimentell gefundene Zusammenhang, da diese 7�7{Struktur unter C60{Schichten

erhalten bleibt [Hon92]. Die punktierte Gerade gibt die unter Ber�ucksichtigung

von ��id

B
erwarteten Barrierenh�ohen an, wobei sich im Rahmen der Me�genauig-

keit eine recht gute �Ubereinstimmung zu den mit I(V) gemessenen Barrierenh�ohen

zeigt.

Diese �Ubereinstimmung ist verwunderlich, da bei der Berechnung 58 von

60 C-Atomen jedes C60{Molek�uls unbeachtet blieben. F�ur die Ag/C60/Si{ und

Pb/C60/Si(111)-7�7{Kontakte kann somit folgendes Modell formuliert werden:

In den Kontakten bleiben die C60{Molek�ule als Ganzes an der Grenz�ache erhal-

ten. Dies konnte einerseits anhand von UP{Spektren beobachtet werden und wird

andererseits durch die �Ubereinstimmung der berechneten mit der experimentell

bestimmten, C60{induzierten Barrierenh�ohen�anderung insoweit unterst�utzt, als

der Absch�atzung eine f�ur intakte C60{Molek�ule abgesch�atzte Fl�achendichte der

C{Si{Bindungen zugrunde lag. Dadurch, da� Ag bzw. Pb jedoch in/durch die

C60{Lage di�undiert, hat das C60 selbst keinen weiteren Einu� auf den Strom-
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transportmechanismus und die Barrierenh�ohe, als durch die Ionizit�at kovalenter

C{Si{Bindungen eine positive Ladung Qid im Si erzeugt und somit die Barrie-

renh�ohe um ��id

B
ver�andert wird.

5.4 Schichtdickenabh�angigkeit der

Barrierenh�ohe von Pb/C60/Si{Kontakten

Im letzten Abschnitt �uber die experimentellen Ergebnisse dieser Arbeit wird eine

weitere Reihe unterschiedlicher Metall/Si{Kontakte betrachtet. Diese Kontakte

wurden zur Untersuchung der Abh�angigkeit der Barrierenh�ohen von der Dicke

der C60{Schicht an der Grenz�ache wie folgt hergestellt: Auf einer Si(111)-7�7{
Ober�ache wurde zuerst eine C60{Monolage thermisch erzeugt, worauf dann bei

Zimmertemperatur eine zus�atzliche Menge C60 und erst danach Pb{Kontakte

aufgebracht wurden. Daher m�ochte ich die Dioden mit Pb/(1+x)MLC60/Si bezeich-

nen. Bei den Untersuchungen ist es von Interesse, ob bei dickeren C60{Schichten

eine Ver�anderung des Stromtransportmechanismus statt�ndet. Neben dem be-

reits betrachteten Fall des quantenmechanischen Tunneln durch die C60{Schicht

k�onnte dies Transport �uber elektronische B�ander des C60 sein. Bei der thermi-

schen Emission �uber C60{B�ander sollte sich die Summe der Barrierenh�ohen n-

und p-leitender Kontakte eines Systems zur Bandl�ucke des C60 addieren.

Auf n-Si wurden je etwa 10 Dioden mit einer zus�atzlichen C60{Bedeckung von

1, 2, 4 und 9 ML pr�apariert. I(V){Kennlinien dieser, einer mit der thermischen

Monolage modi�zierten und einer Pb/n-Si(111)-7�7{Referenzdiode sind in Ab-

bildung 5.17 aufgetragen. Im linken Teilbild sind repr�asentative I(Va){Kennlinien

linear dargestellt, da diese Auftragung im gegebenen Fall �ubersichtlicher ist, und

zudem den ohmschen Charakter der Kennlinie ohne zus�atzliche Bedeckung an-

zeigt. Man erkennt, da� die weiteren Kennlinien gleichrichtendes Verhalten zei-

gen. Bei negativen angelegten Spannungen ist | l�a�t man die Referenzdiode

au�er acht | ein um so kleinerer Sperrstrom zu beobachten, je gr�o�er die aufge-

brachte Menge C60 ist. Dieser Trend deutet auf eine Zunahme der Barrierenh�ohe

mit wachsender C60{Schichtdicke.

Im rechten Teilbild sind die I(Vc){Kennlinien halblogarithmisch aufgetragen.

Die quasi{ohmsche Kennlinie des Pb/C60/n-Si{Kontaktes (x = 0) kann in die-

ses Diagramm nicht eingezeichnet werden, da die �uber der Barriere abfallende

Spannung um Gr�o�enordnungen unter der angelegten Spannung liegt. Bei den

abgebildeten I(Vc){Kennlinien ergeben sich bei h�oheren Schichtdicken gr�o�ere
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Abbildung 5.17: I(V){Kennlinien von Pb/(1+x)MLC60/n-Si{Kontakten mit verschieden dicken

C60{Schichten an der Grenz�ache. Links: Lineare Auftragung der Kennlinien. Rechts: Halblo-

garithmische Auftragung der I(Vc){Kennlinien der Kontakte mit x = 1, 2, 4 und 9.

Spannungen Vc. Bei den Dioden mit x = 9 und x = 4 wurden die Datenpunkte

mit Vc > 0; 08 V linear auf die Ordinate extrapoliert. Im Fall d�unnerer Zwischen-

schichten wurde hierzu, da nur sehr geringe Spannungen Vc �uber die Barriere

ab�elen, der Bereich oberhalb von 0,05 V benutzt. Diese Auswertung verletzt

streng genommen die N�aherung (2.29) von Seite 30, liefert jedoch plausible Bar-

rierenh�ohen der Pb/(1+x)MLC60/n-Si{Kontakte. Die aus den gestrichelt dargestell-

ten Regressionsgeraden erhaltenen Werte f�ur die e�ektiven Barrierenh�ohen sind

im Diagramm mit den dazugeh�orenden Idealit�atsfaktoren angegeben und zeigen

eine Erh�ohung bei zunehmender Grenz�achenbedeckung mit C60.

Neben diesen Messungen bei Zimmertemperatur wurden an je einer Diode

temperaturabh�angige Messungen durchgef�uhrt. Die �e�
B
(n){Verl�aufe der vier ver-

schiedenen Pb/(1+x)MLC60/n-Si{Kontakte sind in Abbildung 5.18 dargestellt. Das

linke Teilbild zeigt hierbei die Ergebnisse der Messungen bei Zimmertempera-

tur, das rechte die der temperaturabh�angigen Messungen. Die gestrichelten Li-
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Abbildung 5.18: E�ektive Barrierenh�ohen �e�
B

der Pb/(1+x)MLC60/n-Si(111){Kontakte auf-

getragen �uber ihren jeweiligen Idealit�atsfaktor n. Links: Aus den bei Zimmertemperatur aufge-

nommenen Kennlinien. Rechts: Aus den temperaturabh�angigen Messungen.

nien entsprechen linearen Regressionen der �e�
B
(n){Datenpunkte, wobei f�ur jede

Wertereihe die idealisierten Barrierenh�ohen �nif
B

angegeben sind. Die temperatur-

abh�angigen Messungen best�atigen die Zunahme der Barrierenh�ohen mit h�oheren

Bedeckungen, wobei diese jedoch insbesondere bei x = 1 und x = 2 im Vergleich

zu den Zimmertemperatur{Messungen leicht erh�ohte Werte ergeben. Ursache die-

ser Di�erenz kann die bereits erw�ahnte Verletzung der N�aherung (2.29) bei der

Auswertung der Zimmertemperatur{Kennlinien sein.

Auch hier wurden analoge Dioden auf p-Si pr�apariert. Bei diesen wurde auf

temperaturabh�angige Messungen verzichtet, weil die Barrierenh�ohen �nif
B

ober-

halb von 0,58 eV lagen. Die I(Vc){Kennlinien von jeweils etwa 10 Dioden mit

einer Grenz�achenbedeckung von 2, 4 und 9 ML C60 wurden wie die anderen

Kennlinien ausgewertet, und �nif
Bp

aus der �e�
B
(n){Auftragung bestimmt. Abbil-

dung 5.19 zeigt nun die Barrierenh�ohen �hom
Bn

und �hom
Bp

der Pb/(1+x)MLC60/n- und

{p-Si(111){Kontakte in Abh�angigkeit der nominellen Dicke der insgesamt aufge-
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Abbildung 5.19: Auftragung der homogenen Barrierenh�ohen �hom
B

von Pb/(1+x)MLC60/n-

und -p-Si(111){Kontakten in Abh�angigkeit der nominellen C60{Schichtdicke. Die Barrie-

renh�ohen �hom
B

der n-leitenden Dioden sind gegen die linke, die der p-leitenden gegen die rechte

Ordinate aufgetragen. Die beiden Ordinaten sind so aufeinander abgestimmt, da� die Summe

eines beliebigen Wertes der linken mit dem dazugeh�orenden Wert der rechten Ordinate stets

die Bandl�ucke des Si ergibt.

brachten C60{Schicht. An je einem Datenpunkt ist eine f�ur die jeweilige Me�reihe

typische Standardabweichung eingetragen. Wie bei den mit einer C60{Lage do-

tierten Kontakten zeigt sich ein gegenl�au�ger Trend bei n- und p-Si. Die beiden

Ordinaten des Diagramms sind derart gew�ahlt, da� �Ubereinstimmung der zu einer

Dotierung geh�orenden Barrieren von Kontakten auf n- und p-Si bedeutet, da� die

Summe dieser Barrierenh�ohen die Bandl�ucke des Si ergibt. Die Abbildung 5.19

zeigt somit, da� sich auch im Fall dickerer C60{Schichten an der Grenz�ache

die Summe der Barrierenh�ohen n- und p-leitender Kontakte eines Systems zur

Bandl�ucke des Si addiert, wodurch das quantenmechanische Tunneln durch die

C60{Schicht wieder ausgeschlossen werden kann.

An dieser Stelle bleibt des weiteren zu unterstreichen, da� diese Summe auch

bei dickeren C60{Schichten nicht der Bandl�ucke des C60 entspricht. Dies w�are
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zu erwarten, falls der Ladungstransport durch thermische Emission �uber die

C60{B�ander statt�nden w�urde, welche sich bei mehreren Monolagen dicken C60{

Filmen ausgepr�agt haben sollten. Allerdings kann diese Aussage nicht ohne wei-

teres formuliert werden, da in solchem Fall bei der Berechnung der e�ektiven

Barrierenh�ohen nach Gleichung (2.31) die e�ektive Richardson{Konstante von

C60 statt der des Si benutzt werden m�u�te. Benutzt man f�ur die Bandl�ucke von

fcc{C60 den plausiblen Wert von 1,8 eV, so m�u�te die e�ektive Richardson{

Konstante von C60 etwa 106 mal so hoch sein wie die des Si, damit sich bei der

Auswertung der Kennlinien Barrierenh�ohen �hom
Bn

und �hom
Bp

erg�aben, deren Sum-

me 1,8 eV betr�uge. Dies ist, da die e�ektive Masse der Elektronen im C60 in der

gleichen Gr�o�enordnung wie die des Si liegt, nicht sinnvoll.

Hiermit gibt es f�ur die Barrierenh�ohen der Pb/(1+x)MLC60/Si{Kontakte nur ei-

ne m�ogliche Erkl�arung: Das Pb di�undiert in die C60{Lage und metallisiert das

C60. Eben dies wurde schon an den in Abschnitt 5.1.2 vorgestellten Messergeb-

nissen diskutiert. Die These wird weiterhin durch die Arbeit vonMendoza et al.

[Men98] unterst�utzt, in der mit Hilfe der Tunnelspektroskopie an Al2O3/C60/Pb{

Kontakten gezeigt werden konnte, da� die Bandl�ucke des C60 bzw. der sich durch

die Eindi�usion von Pb in die C60{Schicht bildenden Substanz nur noch 6 {

7 meV betr�agt. Somit steht bei meinen Pb/(1+x)MLC60/Si{Kontakten ein neu-

artiger Festk�orper mit metallischen Charakter dem Si gegen�uber, wodurch der

Sachverhalt, da� die Summe der Barrierenh�ohen n- und p-leitender Kontakte

stets die Bandl�ucke des Si ergibt, erkl�art wird.

Die �Anderung dieser Barrierenh�ohen selbst mit der C60{Schichtdicke k�onn-

te durch eine zur Grenz�ache abfallende Pb{Konzentration hervorgerufen sein.

Bei geringen Schichtdicken be�ndet sich metallisches Pb nahe der Grenz�ache

und zu gr�o�eren Schichtdicken ein Material mit geringerer Pb{Konzentration an

der Grenz�ache zum Si. Aufgrund der vielen Unw�agbarkeiten bez�uglich des sich

bildenden Materials und des Di�usionsprozesses m�ochte ich den Verlauf der ho-

mogenen Barrierenh�ohen mit der C60{Schichtdicke nicht zu deuten versuchen.

Ab einer gewissen Schichtdicke sollte sich jedoch ein Schottky{Kontakt

zwischen dem neuen Material und dem Si ausgebildet haben. Dieses Materi-

al, welches ich als PbxC60 bezeichne, hat infolge eines Ladungs�ubertrags vom

Pb ins C60 metallischen Charakter. Leider liegen bislang keine Untersuchungen

bez�uglich der elektronischen Eigenschaften dieses Materials vor. Einen analo-

gen Fall stellt Alkali{dotiertes C60 dar, wobei die Leitf�ahigkeit f�ur KxC60 und

CsxC60 bei x � 3 maximal wird [StW93]. Hierbei wurden die Austrittsarbei-

ten von CsxC60 (1 < x < 3) und K3;6C60 zu etwa 3,0 eV [B�ot97] bzw. 3,8 eV
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[WeB93] bestimmt. F�ur eine grobe Absch�atzung der Barrierenh�ohe, welche sich

an einer PbxC60/Si{Grenz�ache einstellen sollte, nehme ich f�ur die Austrittsar-

beit des PbxC60 oben genannte Werte an. Betrachtet man die obere Abszisse

der Abbildung 2.8 auf Seite 20, so ist im MiGS{und{Elektronegativit�at{Modell

eine Barrierenh�ohe �hom
Bn

von 0,56 bis 0,66 eV zu erwarten. Die experimentell

ermittelte Barrierenh�ohe der Pb/(1+x)MLC60/Si{Kontakte mit einer 8 ML dicken

Zwischenschicht betr�agt 0,54 � 0,03 eV und stimmt im Rahmen der erwarteten

Genauigkeit gut mit der Absch�atzung �uberein.

Um genauere Aussagen �uber die vorliegenden Schottky{Kontakte tre�en zu

k�onnen, mu� das synthetische Metall PbxC60 sowohl hinsichtlich der chemischen

Zusammensetzung als auch seiner elektronischen Eigenschaften charakterisiert

werden. Als wesentliches Ergebnis dieser Untersuchungen steht somit die Beob-

achtung, da� der Stromtransport auch bei dickeren C60{Schichten allein durch

die B�ander des Si bestimmt wird, was durch die Metallisierung des C60 erkl�art

werden kann.


