5% Bonusaufgabe
Abgabe bis 10. Januar per Email an
azykov@physik.hu-berlin.de

Der EinfluB von Wechselwirkungen der elektrostatischen Felder von Molekil und Substrat
auf die Morphologie von organischen Diinnschichten

Orientierung von 6P auf ZnO

ZnO - Oberflachen
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In dieser Aufgabe soll die elektrostatische Wechselwirkung zwischen Molekilen und Substrat sowie
deren EinfluR auf die Molekilorientierung untersucht werden. Als Grundlage soll das Paper von
Della Salla, Blumstengel, Hennerberger, PRL (2011) dienen (s. pdf im zip file).

In dem Paper wurde ermittelt, dass sich das Molekil Sexiphenyl (6P) auf einer (1010) ZnO-
Oberflache flachliegend, parallel zu den Zn-Linienladungen der Oberflache anordnet. Der Grund fir
diese Anordnung liegt in der Wechselwirkung des Quadrupolmoments des Molekils mit dem
Dipolfeld der Oberflache. Wie in der Vorlesung und den Ubungsaufgaben angesprochen, kann die
Orientierung von Molekiilen die optoelektronischen Eigenschaften von Heterostrukturen stark
beeinflussen und ein aktuelles Forschungsthema besteht darin, ob man durch chemische
Manipulation von bekannten Molekiilen (beispielsweise Austausch eines H- durch ein F-Atom im 6P,
was zu einer Ausbildung eines lokalen Dipols im Molekdl fihrt) die Orientierung von Molekiilen auf
der Oberflache beeinflussen kann.

Im ersten Teil der Aufgabe soll zunachst das Ergebnis aus dem Paper rekonstruiert werden. Als
Weiterfihrung soll dann berechnet werden, wie stark ein im Molekil eingebauter Dipol sein mufte,
um die Anordnung des 6P-Molekiils auf der ZnO-Oberflache um 90° in der Ebene zu drehen.

1) Simulieren Sie mit Mathematica, Matlab oder einer Software ihrer Wahl das Dipolfeld von
ZnO als Linienladungen von Zn- und O-Atomen. Benutzen Sie dazu das Feld aus dem Paper:

F (v, z) = Ae %z cos(ky),
' (1
F.(y, 2) = —Ae *sin(ky),

Nutzen Sie die im Paper gemachten Angaben beziiglich des Quadrupolmoments und der
Polarisierbarkeit von 6P (s. Tabelle 1 im Paper) und folgende Formel zur Energie des Molekiils
im elektrischen Feld:

1
AE= -3 > MUVE) + ayF}) (2)
um zu rekonstruieren, dass es flir das Molekiil energetisch am glinstigsten ist, sich entlang
der Linienladungen der Zn- und O-Atome des Substrats auszurichten.
Hinweis: Nehmen Sie an, dass sich das Molekiil in einer Hohe von z=3,5A iiber der
Substratoberfldche befindet.

2) Nehmen Sie an, dass es moglich wére ein Dipol beliebiger Starke in das 6P-Molekiil
einzubauen. Wie grol8 musste dieser Dipol sein, damit sich das Molekil quer zu den
Linienladungen des Substrats auszurichten. Ist das iberhaupt moglich?

Hinweis: Nehmen Sie an, dass sich das Molekiil in einer Héhe von z=3,5A iiber der
Substratoberfldche befindet.



