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Aussagen iiber die Bandstruktur von rhombo-
edrischem Bor mit der Kp-Storungsrechnung

Von U. Résscer und J. Treusca

Institut fiir Theoretische Physik (II) der Universitét
Marburg/Lahn
(Z. Naturforschg. 19 a, 1125—1126 [1964] ; eingegangen am 18. Juni 1964)

Mit Hilfe der Kp-Methode, die bereits zur Bestim-
mung der Bandstrukturen verschiedener Kristalle ver-
wendet wurde, werden qualitative Aussagen iiber die
Energiebander in rhomboedrischem Bor gewonnen. Eine
Beschreibung der Methode ist in ' gegeben, wo auch
weitere Literaturhinweise nachzulesen sind. Da die Kp-
Stoérungsrechnung alle Aussagen allein aus der Sym-
metrie, d.h. aus der Raumgruppe, des behandelten
Gitters folgert, gelten unsere Ergebnisse gleichzeitig fiir
a-2 und f-2% rhomboedrisches Bor, denn beide Gitter
sind invariant gegeniiber den Operationen der Raum-
gruppe R3m (oder D3 in der Scmoenrres-Bezeich-
nung). 3

Die Raumgruppe D3; ist symmorph, die zugehorige
Punktgruppe D3q enthdlt 12 Operationen:

E, 2Cs, 3Cs, ], 27Cs, 371Cs.

Abb. 1. BrirLovin-Zone fiir rhomboedrisches Bor.

Die Gruppen der Wellenvektoren fiir Punkte und
Linien hoher Symmetrie in der BrirLouin-Zone (Abb.
1) sind: fiir I" und Z: Ds3q, fiir A: Csy, fir B, 4, F,
2,Y,C: C, oder Cs und fiir 4 und D: Cap. Die Cha-
raktertafeln zu diesen Gruppen sind bei Koster? an-
gegeben. Die Gruppen der Wellenvektoren von I', Z, 4
und D enthalten die Inversion, deshalb verschwindet
VkE in alle Richtungen, und wir konnen in diesen
Punkten Extrema erwarten. Im Spinfall sind infolge
Zeitumkehrsymmetrie die Energiebinder in jedem
Punkt der BriLLouin-Zone zweifach entartet. Im einzel-
nen ergeben sich aus der Kp-Methode folgende E (K)-

1 M. Lierz u. U. RéssLer, Z. Naturforschg. 19 a, 850 [1964].
— R. Saxprock u. J. Treuscu, Z. Naturforschg. 19 a, 844
[1964].

2 B. F. Decker u. J. S. Kasper, Acta Cryst. 12, 503 [1959].

Funktionen. Fiir die eindimensionalen Darstellungen
I't und I's im Punkt I’ ist der Bandverlauf para-
bolisch:

Ei(K)=E;+B;K1 +CiK;, i=1,2,
mit der Abkiirzung K2 =K3;+Kj. Auch die zwei-

dimensionale Darstellung I's gehort zu einem para-
bolischen Band:

Ey(K) =E;+ By K> +CyK: £ D, K2,
doch bleibt die Entartung nur auf der A-Achse erhal-

ten, in allen anderen Richtungen wird die Entartung
aufgehoben. Im Spinfall gehen I'1 und I's iiber in die
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Abb. 2. Bandverlauf in der Umgebung der Punkte I,
: ZwieI'), Aund D (wie 4).
(Fettgedruckte Bander sind zweifach entartet)

zweidimensionale Darstellung I'¢ , I's spaltet auf in
die zeitumkehrentarteten Darstellungen (I's +1'5) und
in I'g . Der Bandverlauf fiir beide Darstellungen wird
beschrieben durch

E(K)=E+RK* +CK:.
Die Energieflachen sind fiir alle Binder im Punkt I

Rotationsellipsoide um die A-Achse. Diese Ergebnisse
gelten auch fiir den Punkt Z. In den Punkten 4 und D

3 R. E. Hucurs, C. H. L. Kexvarp, D. B. Sariencer, H. A.
Weaxktiem, D. E. Saxps und J. L. Hoarp, J. Amer. Chem.
Soc. 85, 361 [1963].

4 G. F. KostEr, Solid State Phys. 5,174 [1957].
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erhdlt man ohne und mit Beriicksichtigung des Spins
den durch

E(K)=E+FK; + (GK,+HK)?

gegebenen Bandverlauf. Die zweifache Entartung im
Spinfall ist eine Folge der Zeitumkehrsymmetrie. Die

Ein neues Verfahren
zur kontaktlosen Messung der elektrischen
Leitfihigkeit diinner Schichten

Von E. Huster, WiLrriep Ravuscu und JuLivs ScuManp
Institut fiir Kernphysik, Miinster
(Z. Naturforschg. 19 a, 1126—1127 [1964] ; eingegangen am 27. Juni 1964)

In vielen Féllen kann man die elektrische Leitfdhig-
keit diinner Schichten nicht durch eine Strom-Span-
nungsmessung bestimmen, da es schwierig ist, geeignete
Kontakte an der Schicht anzubringen. Auch liefert eine
Strom-Spannungsmessung immer dann ungenaue Aus-
sagen, wenn der Flachenwiderstand Ry nicht iiber die
ganze Schicht konstant ist (Ry=p/d; o=spezifischer
Widerstand, d=Dicke der Schicht).

Zur kontaktlosen Bestimmung der elektrischen Leit-
fahigkeit verwendet man oft die Induktionsspule eines
Schwingungskreises. Die Anderung der Resonanz-
frequenz des Kreises bei Anndherung der Spule an die
Schicht ist ein MaB} fiir deren Leitfahigkeit. Inhomogeni-
taten der Schicht lassen sich nachweisen, indem man die
Spulenfldche parallel zur Schicht bewegt.

Dies Verfahren eignet sich jedoch nur fiir relativ gut
leitende Schichten. Der Bereich, in dem beim Aufdamp-
fen von Metallschichten der Flachenwiderstand von Wer-
ten oberhalb 101° 2 auf einige £ abfillt, 1aBt sich mit
diesem Verfahren nicht zuverléssig erfassen.

Fir diesen Bereich wurde ein kapazitiv arbeitendes
Verfahren entwickelt, bei dem man die Anderung des
Flachenwiderstandes wéhrend des Aufdampfens mes-
send verfolgen kann. Eine gut leitende Metallplatte
wird parallel zu der zu messenden Schicht angebracht
und die Kapazitit zwischen Platte und Schicht ge-
messen. Kann man an der Schicht selbst einen Kontakt
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Abb. 1. MeBanordnungen schema-
tisch: a) diinne Schicht mit Kontakt
K, , parallel dazu Metallplatte K, .
b) Diinne Schicht ohne Kontakte,
parallel dazu zwei Metallplatten K, o5

und K, .
Abb. 2. P;/C und Cz/C einer Ag-
Schicht auf Formvarunterlage von
3060 mm?> in Abhidngigkeit von
der Aufdampfzeit 7, gemessen mit
einer Wayne-Kerr Universal Bridge
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Energieflichen sind dreiachsige Ellipsoide. In Abb. 2
sind die hier diskutierten Bandverldufe skizziert. Fiir
alle anderen Punkte der Brirrouvin-Zone ist Vk E we-
nigstens in einer Richtung von Null verschieden, so da3
nur in den Punkten I', Z, A und D Extrema voraus-
gesagt werden konnen.

anbringen, so arbeitet man zweckmifig in der in Abb. 1 a
dargestellten Anordnung. Ist das nicht méglich, so arbei-
tet man mit der Anordnung nach Abb. 1b, bei der zwei
leitende Metallplatten (K, und K,) parallel zur Schicht
angeordnet sind.

In beiden Féllen ist fiir Ry =o© die zwischen K; und
K, gemessene Impedanz Z ~ 0, fiir Ry =0 ist Z=~1/
jw C, wobei C die statische Kapazitdt zwischen K; und
K,, j die imagindre Einheit und o die Kreisfrequenz
ist. Abb. 2 zeigt ein Beispiel einer Impedanzmessung an
einer Ag-Schicht in Abhéngigkeit von der Aufdampf{zeit,
der die Schichtdicke nahezu proportional ist (allerdings
wird der Proportionalitdtsfaktor sich bei verschiedenen
Aufdampfungen unterscheiden). Aufgetragen sind die
beiden dimensionslosen GroBen P,/C=2/w C R; und
C,/C, die proportional zu Real- und Imaginirteil von
1/Z=1/R;+jw C, sind. Ist ein bestimmter Flichen-
widerstand erreicht, so steigt bei weiterem Aufdampfen
C;/C schnell von nahezu 0 auf 1; im gleichen Bereich
durchlduft P,/C ein Maximum, dessen Ordinate unter 1
liegt. (Der Zahlenwert hdngt von der Form der Schicht
und der Kontakte ab.)

Der Anstieg der gemessenen Kapazitit C, zum stati-
schen Wert C riickt natiirlich zu um so groferen Schicht-
dicken, d. h. kleineren Ry, je grofler @ ist. Man kann
zeigen, daBl die MeBgroBen P,/C und C,/C nur von dem
Produkt @ Ry C abhidngen, und daf} insbesondere der
Wert (@ R g C)max =K im Maximum von P,/C nur von
der Geometrie der Anordnung (Grole der Schicht, Form
der Kontakte usw.) abhdngt. K ldt sich nur in ein-
fachen Fillen ohne groeren Aufwand berechnen; auch
eine experimentelle Bestimmung kann schwierig sein. —
Da P,/C und C,/C nur von (@ Ry C) abhingen, erhilt
man Kurven wie in Abb. 2 auch dann, wenn man statt
R, entweder @ oder C #ndert.

in der Anordnung nach Abb. 1la =
(w=10*sec™1, C=6 pF). aa
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