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Kurzfassung

Virtual-Reality-Experimente (VRE) stellen realistische 3D-Simulationen naturwissenschaftlicher
Versuche dar. Dabei werden vorrangig Experimente umgesetzt, von denen Gefahrenpotentiale aus-
gehen oder deren Anschaffung fiir die Schule zu teuer ist. VRE ermdglichen den Schiiler:innen zu-
dem eine direkte Partizipation durch ihre digitale Verfiigbarkeit, wo diese sonst nicht oder nur ein-
geschrankt moglich wiére. Das Rastertunnelmikroskop (RTM) kann iiber den Tunneleffekt die Ober-
flachenstruktur von leitenden Materialien, z. B. von Graphit oder Gold, auf atomarer Ebene visuali-
sieren. Um die aufgenommenen Kristallstrukturen zu interpretieren, kann das Orbitalmodell ver-
wendet werden. Somit bietet das RTM eine einzigartige Moglichkeit, sowohl physikalische Phéno-
mene im Quantenbereich als auch Modelle zu deren Beschreibung zu thematisieren und experimen-
tell zu begleiten. Aktuell wird das RTM in der Schule — wenn iiberhaupt — nur theoretisch behandelt.
Griinde dafiir sind neben dem hohen Anschaffungspreis die zeitaufwendige Durchfiihrung und die
Fehleranfilligkeit aufgrund von dufleren Einfliissen. Somit erdffnet die Realisierung des RTM als
virtuelles Versuchslabor ein innovatives Experimentierumfeld, in dem sich Lernende eigensténdig
mit dieser hochmodernen Thematik beschéftigen und die Quantenwelt im Bereich der Atome ent-

decken konnen. Der Beitrag stellt die Konzeption des RTM als VRE vor.

1. Einfithrung und Motivation

Die an der Johannes Gutenberg-Universitit (JGU)
Mainz entwickelten Virtual-Reality-Experimente
(VRE) stellen realistische 3D-Simulationen naturwis-
senschaftlicher Versuche fiir den Einsatz zum eigen-
standigen Experimentieren im Schul- und Hochschul-
bereich dar. Dabei werden gleichermalien historische
wie auch moderne Schliisselexperimente umgesetzt,
die einen bedeutenden Stellenwert in der Entwick-
lung der Wissenschaft, in der Vermittlung oder in der
Anwendung einnehmen, die aber nicht als Realexpe-
riment verfiigbar sind. Griinde hierfiir konnen etwa in
spezifischen Gefahrenpotentialen, im experimentel-
len Aufwand oder im Preis liegen. VRE fordern dabei
ganz explizit die experimentellen Moglichkeiten in
der Ausbildung in Schule, Hochschule und Erwach-
senenbildung. Zudem schaffen sie durch ihre digitale
Verfiigbarkeit eine groe Vielfalt im Einsatz. Direkte
Partizipation der Lernenden in allen Lehr-Lern-Situ-
ationen vom angeleiteten bis zum freien Experimen-
tieren oder sogar als Hausaufgabe bzw. im Flipped
Classroom wird moglich.

Das Rastertunnelmikroskop (RTM) ist ein wesentli-
ches Instrumentarium der modernen Festkorperphy-
sik, das Einblicke in die Nanowelt vermitteln kann
und dazu grundlegende quantenmechanische Phéno-
mene verwendet. Es kann {iber Nutzung des Tunnel-
effekts die Oberflachenstruktur leitender Materialien
bis zur atomaren Dimension visualisieren. Als typi-
sches Beispiel werden Graphit oder Gold untersucht.
Auf Grund seiner hohen Bedeutung fiir Wissenschaft
und Anwendung im Bereich der Nanowelt und der
faszinierenden darin enthaltenen Physik ist es ein

hochspannendes und sehr lohnendes Experimen-
tierobjekt, um Phdnomene im Quantenbereich als
auch Modelle zu deren Beschreibung zu thematisie-
ren und experimentell zu erarbeiten. Eine detaillierte
Anregung fiir eine didaktische Begleitung, speziell
ausgelegt flir die Hochschullehre, findet sich z. B. in
Penner et al. (2015). In der Schule wird das RTM —
wenn tberhaupt — fast ausschlieBlich theoretisch be-
handelt. Aber auch hier finden sich einige Unter-
richtsanregungen im Bereich der Erkundung der Na-
nowelt in Physik und Chemie (Bappert et al., 2010,
Guggisberger, 2002, Fiedler, 2008). Aufgrund des
hohen Anschaffungspreises eines Demonstrationsge-
rits, der kniffeligen und zeitaufwendigen Experi-
mentdurchfithrung und der hohen Storanfilligkeit
aufgrund bereits kleinster ungiinstiger Einfliisse beim
Experimentieren durch Schwingungen oder Tempe-
raturschwankungen findet hier jedoch kein experi-
menteller Unterricht statt.

Somit erdffnet die Realisierung des RTM als virtuel-
les Versuchslabor ein innovatives Experimentierum-
feld, in dem sich Lernende eigenstdndig mit der hoch-
modernen Thematik beschiftigen und die Phdanomene
im Bereich der Atome und die speziellen Quantenei-
genschaften entdecken koénnen.

2.Theoretische Grundlagen

Die Funktionsweise des RTM beruht auf dem Tun-
neleffekt. Dieses Phdnomen basiert darauf, dass Ob-
jekte der Quantenwelt eine Potentialbarriere mit einer
gewissen Wahrscheinlichkeit auch dann {iberwinden
konnen, wenn ihre Energie dazu ,eigentlich® nicht
ausreicht. In diesem Fall sind die Quantenpartikel die
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Elektronen, die die Barriere zwischen der Messspitze
und der zu untersuchenden Oberfléche iiberwinden.
Die Ursache fiir das ,,Tunneln“ findet sich in den
quantenmechanischen Welleneigenschaften jedes
Partikels, die die klassische Physik nicht erkldren
kann. Eine ausfiihrliche mathematische Beschreibung
des Tunneleffekts in einer Dimension findet sich z. B.
in Demtroder (2014).

Im RTM wird der Tunnelstrom zwischen der Mess-
spitze und der leitenden Oberfliche des Targetmate-
rials als Messgrofe aufgenommen, der je nach Ober-
flichenprofil der Probe schwankt. Bei einer ,,idealen®
Spitze sind diese Schwankungen proportional zu der
lokalen Elektronendichte der Kristallstruktur an der
Oberfliche, die damit zweidimensional mit unter-
schiedlicher Auflosung iiber groflere oder kleinere
Flachen abgerastert werden kann. Hierzu wird der
Tunnelstrom iiber eine Regelung konstant gehalten
und bei lateraler Abrasterung der Oberfldche die dazu
notwendige vertikale Verschiecbung der Messspitze
aufgezeichnet. Um die entstandenen Aufnahmen kor-
rekt interpretieren zu konnen, ist eine theoretische
Betrachtung der zu erwartenden Strukturen und ihrer
Manifestation in der Elektronendichte unerldsslich,
was qualitativ bereits im einfachen Orbitalmodell
recht gut gelingt. Dazu sollen die beiden Kristall-
strukturen der Probenmaterialien Gold und Graphit
betrachtet und dabei sowohl laterale Dimensionen auf
der Oberfldache als auch die elektronische Struktur
verdeutlicht werden.

2.1. Kristallstruktur von Gold

Die Elektronenkonfiguration von Gold mit der Ord-
nungszahl 79 ist [Xe] 4114 5d'0 6s!, es besitzt also als
duBere Schalen ein vollbesetztes d- und f-Orbital,
wihrend das kugelformige s-Orbital einfach besetzt
ist. Dies ist die energetisch giinstigste Konfiguration,
aufgrund derer Gold in einer einfachen kubisch-fla-
chenzentrierten (fcc) Kristallstruktur kristallisiert.
Diese dichteste mogliche Kugelpackung ist die An-
ordnung von kugelférmigen Atomen mit kleinstmog-
lichen Zwischenrdumen. Wird Gold an unterschiedli-
chen Achsen geschnitten, entstehen dabei verschie-
dene Oberflachenstrukturen. Abbildung 1 zeigt die
Oberflachenstruktur einer sogenannten Gold (111)-
Probe in einem Kugelmodell.

Abb.1: Atome in Gold bei einer (111) Anordnung
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Fiir das fcc-Gitter ist aus der Literatur ein Gitterpara-
meter von a = 0,41 nm bekannt, aus dem sich fiir das
fee-Gitter die Bindungslénge zu

I = g a=0,29 nm
bestimmen 146t. Die Auflosung dieser Struktur im
RTM erweist sich aufgrund vielféltiger Gitterfehler
und des geringen Konstrasts als schwierig.

2.2. Kristallstruktur von Graphit

Kohlenstoff ist ein Element der vierten Hauptgruppe
und hat die Ordnungszahl 6. Nach dem Orbitalmodell
besetzen zwei Elektronen fest gebunden das 1s-Or-
bital, die anderen vier Elektronen sind Valenzelektro-
nen. Zwei Elektronen sind im 2s-Orbital angeordnet,
die beiden iibrigen Elektronen verteilen sich auf zwei
Orbitale der drei p-Orbitale px, py, p. Das s-Orbital
und die p-Orbitale kdnnen in unterschiedlicher Weise
miteinander ,hybridisieren®, d. h. zu gemeinsamen
Niveaus verschmelzen, was zu verschiedenen Dar-
stellungsformen von Kohlenstoff und zu unterschied-
lichen Bindungsformen fiihrt. In reinem Kohlenstoff
finden sich dabei kovalente Bindungen von jeweils
zwei Elektronen der benachbarten Atome, die weder
ionischen noch metallischen Charakter haben. Die
vollstindige sp>-Hybridisierung findet sich in Dia-
mant als ein Gitter mit symmetrischer hochstabiler
Tetraederform mit starken c-Bindungen.

Nimmt eines der p-Orbitale an der Hybridisierung
nicht teil, entsteht iiber die sp>-Hybridisierung eine
Ausrichtung der o-Bindungen in einer Ebene mit
120°-Winkeln zwischen den Orbitalen, zu denen das
verbliebene p-Orbital senkrecht steht und eine deut-
lich schwécher m-Bindung eingeht (Gross et al.,
2014). Dies fiihrt zur Struktur von Graphit mit einzel-
nen monoatomaren Lagen aus regelméBigen sechs-
seitigen Ringen mit einem Durchmesser von
d = 0,288 nm, sodass sich eine Bindungsldnge in der
Schicht von 1 = 0.142 nm ergibt. Uber schwache n-
Bindungen werden die Lagen in einer sog. ABA-
Stapelung iibereinander mit einer Bindungslédnge von
1= 0,335 nm angeordnet. Jeweils die zweite Ebene ist
gegen die erste Ebene um den Radius des Sechsecks
versetzt; die dritte Ebene ist wiederum identisch mit
der ersten Ebene. Alle Ebenen konnen leicht gegenei-
nander verschoben werden.

Die Anordnung ist in Abbildung 2 stark vereinfacht
in einem Kugelmodell visualisiert. Die weil3 darge-
stellten Kohlenstoffatome besitzen einen direkten
Nachbarn in der darunterliegenden Schicht, die
schwarz gefirbten Atome nicht. Das senkrecht auf
der Oberflache stehende p.-Orbital ist daher entweder
nach unten (weill, wenn das Atom einen direkten
Nachbarn in der zweiten Ebene hat) bzw. nach oben
gerichtet (schwarz, wenn der Nachbar fehlt). Die
Ausrichtung des p-Orbitals in einem Sechserring
wechselt sich somit ab und die Elektronendichte va-
riiert stark. Diese Struktur ldsst sich sehr gut im RTM
visualisieren. Fiir Graphit muss die Darstellung im
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Kugelmodell hingegen mit Bedacht verwendet wer-
den, da hier die Orbitalstruktur komplett vernachlis-
sigt und nur iiber Farbe dargestellt wird. Zudem muss
der grofle Abstand der Lagen kiinstlich erzeugt wer-
den.

3.Entwicklung des VRE zum RTM

Als konzeptioneller Ausgangspunkt eines jeden Vir-
tual-Reality-Experiments (VRE) dient ganz bewusst
das entsprechende Realexperiment.

Abb.2: Stark vereinfachte Visualisierung der Atomstruk-
tur in Graphit als schwarze und weifle Kugeln

Das ausfiihrliche ,reale Experimentieren daran ist
eine essenzielle Voraussetzung zur Entwicklung ei-
nes VRE, damit es die realen Bedingungen moglichst
detailgetreu und wirklichkeitsnah widerspiegeln
kann. Hierzu erfolgen zudem eine ausfiihrliche Eva-
luierung und eine didaktische Reflexion des Realex-
periments, wobei alle Aspekte des Versuchs (Vorbe-
reitung, Aufbau, Versuchsdurchfithrung und Auswer-
tung) betrachtet und in ihrer Bedeutung analysiert
werden. Mogliche Fehlerquellen, Limitierungen und
Verbesserungsmoglichkeiten werden unter didakti-
schen Gesichtspunkten bewertet, um sie bei dem
VRE moglichst realitétsnah sowie lehrreich um- und
einzusetzen.

Aber nicht nur das Experiment selbst und seine
Durchfiihrung sind essenziell fiir eine sinnvolle Um-
setzung eines VRE, sondern auch die Aneignung der
theoretischen Grundlagen in der Vorbereitung und
die Auswertung der aufgenommenen Daten nach
Versuchsabschluss sind ausschlaggebend fiir den Er-
folg. Mit der Beriicksichtigung dieser Aspekte geht
die Konzeption des VRE damit weit iiber eine einfa-
che Simulation hinaus, weshalb auch der Ausgestal-
tung des virtuellen Experimentierraums als anspre-
chender Umgebung rund um das Experiment Bedeu-
tung zukommt.

3.1. Das Realexperiment des RTM

Im konkreten Experiment am Rastertunnelmikroskop
werden mithilfe einer selbst erstellten Messspitze die
unterschiedlichen atomaren Strukturen der Oberfla-
chen von Gold und Graphit aufgenommen und visuell
ausgegeben. Als Ausgangspunkt des VRE wurde sich
dazu fir das kommerziell erhéltliche ,,Compact

STM* Rastertunnelmikroskop des Lehrmittelherstel-
lers ,,Phywe* entschieden, das auf einem analytischen
Instrument aus der Forschung basiert. Das Realexpe-
riment besteht aus der kompakten Anordnung des
Rastertunnelmikroskopaufbaus auf einer etwa 20 cm
x 20 cm x 3 cm groflen Marmorplatte, die auf Schwin-
gungsddmpfern ruht und mit einer Glasabdeckung
mit integrierter Lupe ausgestattet ist. Zur Erstellung
der Abtastspitze werden als Werkzeuge und Materia-
lien eine Flachzange, ein Seitenschneider, eine Pin-
zette und Platin-Iridium-Draht bereitgestellt. Zudem
werden ein Laptop mit der Ansteuersoftware, der Pro-
benhalter und die zu untersuchenden Proben benétigt;
in diesem Fall Graphit- bzw. Goldfolien, die auf Pro-
benhalter aufgeklebt sind.

Nachdem das Gerit in Betrieb genommen und die vo-
rinstallierte Messsoftware ,,measure nano“ in den
Messmodus gebracht wurde, wird als ein wesentli-
cher Punkt der Experimentiertétigkeit die Messspitze
hergestellt. Dazu werden die Schneiden des Seiten-
schneiders sowie die Flachzange und die Pinzette mit
Ethanol gereinigt, um Verschmutzungen zu entfernen
und damit die Qualitét der Spitze und ihre Funktion
zur Messwertaufnahme zu verbessern. Im néchsten
Schritt wird der Draht mit der Flachzange festgehal-
ten und knapp oberhalb der Flachzange die Mess-
spitze mit dem Seitenschneider abgeschnitten. Dabei
wird nicht wirklich geschnitten, sondern ein Draht-
stick mit einer schnellen Bewegung des Seiten-
schneiders unter moglichst spitzem Winkel und unter
Zug abgerissen, wodurch eine optimale Spitzenform
erreicht werden kann, was leider nicht immer gelingt.
Die Spitze wird anschliefend vorsichtig in den Spit-
zenhalter eingesetzt, so dass sie ca. 1-2 mm hinaus-
ragt, und entsprechend in das RTM eingepasst. Nach-
folgend wird die Probe vorbereitet.

Im Gegensatz zur Goldprobe wird die Graphitprobe
vor der Messwertaufnahme vorbehandelt und von
Oxidlagen gereinigt. Damit soll eine moglichst glatte,
wenig verunreinigte Oberfléche erhalten werden, da-
mit die Atomstruktur von Graphit vermessen werden
kann. Dazu wird ein Stiick handelsiiblicher Klebefilm
auf die Probenoberfliche geklebt, festgedriickt und
wieder abgerissen, wobei die Verunreinigungen mit-
genommen werden. Die Probe wird dann mithilfe der
Pinzette auf den Probenhalter aufgebracht, der in die
vorgegebene Fiihrungsschiene eingelegt wird. Damit
ist das RTM fiir die Messung vorbereitet.

Zuerst wird die Probe grob an die Spitze angenéhert,
indem der Probenhalter mit der Hand moglichst nah
an die Messspitze herangefiihrt wird, wobei unbe-
dingt vermieden werden muss, dass diese beriihrt
wird, da dies die Spitze zerstéren wiirde. Zudem ist
darauf zu achten, dass der Probenhalter so positioniert
ist, dass die Spitze auf eine ebene, spiegelnde Flache
der Probe zeigt. Daraufthin wird die Glasabdeckung
mit der Lupe auf das RTM gesetzt. Die Lupe wird so
ausgerichtet, dass die Spitze des Drahtes sowie die
Oberfliache der Probe zu erkennen sind. Die Probe ist
gut angendhert, wenn das Spiegelbild der Spitze in
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der Probenoberfliache zu sehen ist. Im letzten Schritt
wird die Probe mithilfe des Befehls ,,Approach® der
Messsoftware bis auf wenige Nanometer an die
Spitze herangefahren. Dabei zeigen in der Benutzer-
oberfldche drei Leuchtflidchen in rot, gelb und griin
den Sondenstatus an, den Abstand zwischen der
Spitze und der Probe. Wird eine gelbe Leuchtfliche
angezeigt, ist die Spitze zu weit entfernt fiir eine Mes-
sung und eine weitere Anndherung ist notig. Wird
eine rote Leuchtfldche angezeigt, wurde eine direkte
Beriihrung erzeugt, wodurch die Spitze vermutlich
zerstort ist, sodass diese ersetzt und die Prozedur neu
gestartet werden muss. Ist der griine Status erreicht,
kann die Messung der Struktur einer ausgewdéhlten
Flache iiber zweidimensionales Abrastern gestartet
werden. Hierbei wird der Bereich mit den Befehlen
HFull”, , Zoom® und ,,Move* und mit der Parameter-
eingabe ausgewdhlt. Es wird in einem Grobbereich
von 0,5 um x 0,5 um (,,Full*) begonnen, der nachfol-
gend iiber eine graphische Auswahl (,,Zoom)“ ver-
kleinert werden kann. Dabei muss auf Stufen und sog.
,lerrassen®, d. h. auf hochstehende Bereiche, geach-
tet werden. Die Topographie der vermessenen Fléche
wird dabei fiir die jeweils durchlaufene horizontale
Linie (schwarzer Pfeil) quantitativ in einem zweiten
Fenster bzw. qualitativ als Balken am rechten Bild-
rahmen angegeben, wie in Abbildung 3 gezeigt wird.

Abb.3: Topographie der aufgezeichneten x-Linie (Pfeil)
wihrend der RTM-Aufnahme, Graphit, Auflésung 0,4 pm
x 0,4 um

In der Aufnahme selbst sind mehrere durch leicht
schrig verlaufende Linien begrenzte Bereiche zu er-
kennen, innerhalb derer der Farbverlauf weitgehend
monochrom ist und sich nur langsam &ndert. Inner-
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halb eines solchen Bereiches kann die Graphitober-
flache bis zu atomarer Skala aufgelost werden. Die
Farbwechsel zeigen Uberginge zwischen zwei Gra-
phitschichten an.

Von besonderer Bedeutung ist die Uberpriifung von
Qualitdt und Reinheit der Oberfldche, wie an einem
Negativbeispiel einer staubigen Probe in Abbildung 4
gezeigt wird.

Abb.4: Staub auf einer Graphitoberflidche, RTM-
Aufnahme mit Auflésung von 200 nm x 200 nm

Dariiber hinaus kann ein eindrucksvolles dreidimen-
sionales Profilbild erstellt werden, wie es in Abbil-
dung 5 zu sehen ist.

Abb.5: Dreidimensionales Profilbild einer RTM-
Aufnahme, Gold mit Auflosung von 300 nm x 300 nm

Der Kreativitét der experimentierenden Person stehen
damit viele Moglichkeiten der Oberfldchenanalyse
offen, etwa um Hohenprofile und Strukturen detail-
liert zu analysieren, interessante Schnitte zu erstellen
oder einen ebenen Bereich der Probe auszuwihlen.
Die Auflosung kann weiter vergroflert werden, um
atomare Dimensionen zu erreichen. Hierbei sind die
Analyse und die Darstellung eines kleinstmoglichen
Bereichs von 1 nm x 1 nm mdglich. Beim Experimen-
tieren ist zudem darauf zu achten, dass die Spitze im
Verlauf der Messung durch Unachtsamkeit oder
durch eine unebene Messoberfldche beim Abrastern
auch nicht schriag oder seitlich in die Strukturen der
Probe gerammt wird. Dabei wird die Spitze unwei-
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gerlich beschédigt, sodass wiederum eine neue Mess-
spitze hergestellt werden muss. Auch akustische
Schwingungen, Vibrationen oder thermische Drifts
verschlechtern die Qualitdt der Bilder und miissen
beim Realexperiment vermieden werden.

3.2. Untersuchung von Kristallstrukturen durch
das RTM

Bei hochauflosenden Messungen mit dem RTM im
Bereich des Atomdurchmessers bzw. des Kristallgit-
ters wird oftmals zuerst eine Graphitprobe untersucht,
anhand deren markanter Struktur die Auflésung und
die Qualitdt der Aufnahme iiberpriift werden. Als
weiterer Grund fiir eine bevorzugte Nutzung von Gra-
phit kommt hinzu, dass dessen Oberfléche leicht ge-
reinigt bzw. prépariert werden kann, wodurch ,,stau-
bige* Aufnahmen, wie sie in Abb.4 gezeigt wird, ver-
hindert werden konnen und storende Schichtiiber-
ginge aufgrund der grofBen Schichtebenenabstinde
und geradlinigen Kanten zu erkennen und zu interpre-
tieren sind (Niimi et al., 2006).

3.3. Auswertung

Der zentrale Punkt bei Messungen mit dem RTM in
atomarer Auflosung ist die Interpretation der aufge-
nommenen Bilder. Im folgenden Kapitel werden dazu
die RTM-Aufnahmen einer Gold- und einer Graphit-
Probe analysiert.

3.3.1. Graphit

Um die Kiristallstruktur einer Graphit-Oberflaiche
sichtbar zu machen, wird ein monochromatischer Be-
reich ausgewdhlt (in dieser Messreihe ist das der Be-
reich zwischen den Schichtiibergéingen in der oberen
Bildhélfte von Abbildung 3) und die Auflésung suk-
zessive erhoht. Die in Abbildung 6 dargestellte Auf-
nahme, worin eine atomare Struktur zu erkennen ist,
zeigt die Kristallstruktur von Graphit leicht verkippt
in einem 1 nm x 1 nm groen Ausschnitt.

Line fit 143pm

Topography range

Onm X* 1,05nm

Abb.6: Graphitoberfldche in atomarer Aufldsung von 1
nmx 1 nm

Dabei bildet sich eine hexagonale Gitterstruktur aus,
wobei jeweils drei Kohlenstoffatome eine hohe Elekt-
ronendichte (weif}) und drei Kohlenstoffatome auf-
grund des Nachbarn in der darunterliegenden Schicht
eine niedrige Elektronendichte (schwarz) zeigen. Zur

Visualisierung sind drei benachbarte Strukturen ein-
gezeichnet. Der Abstand zwischen den einzelnen Ma-
xima und Minima liegt im erwarteten Bereich der
Bindungsldnge von 1= 0.142 nm und erscheint dabei
aufgrund der Verkippung der Oberfléche geringfiigig
vergroBert. Aus der topographischen Aufnahme von
Abbildung 7 kann zudem die Hoéhendifferenz zwi-
schen den ,,Lochern” (schwarz) und den Maxima
(weil}) entnommen werden. Der Wert betrdgt in die-
ser Messung durchschnittlich 0,09 nm in guter Uber-
einstimmung mit der theoretischen Erwartung von 0, 1
nm (Selloni et al., 1985).

Abb.7: Topografie der Graphitoberfliche in atomarer Auf-
16sung von 1 nm x 1 nm

3.3.2.Gold

Fir die Aufnahme einer Gold (111)-Oberfldche
wurde zuerst ein grofer Bereich von 300 nm x 300
nm aufgenommen, welcher dann sukzessive verklei-
nert wurde. Die Abbildung zeigt einen interessanten
Ausschnitt der Probenoberfliche mit vielféltigen er-
kennbaren Plateaus und Spalten. Die Hohendifferenz
zwischen dem Plateau oben links und der angrenzen-
den dunklen Spalte betrdgt dabei etwa 50 nm. Da die
Hohe eines Schichtiibergangs in Gold 0,249 nm be-
tragt, sind somit in der Aufnahme etwa 200 Atomla-
gen zu sehen. Mit dem verwendeten RTM kann bis
auf 10 nm x 10 nm an die unebene Goldoberflache
herangezoomt werden. Dies reicht nicht aus, um die
atomare Struktur aufzuldsen. Ein Ausschnitt von
30 nm x 30 nm ist topografisch in Abbildung 8 ge-
zeigt. Neben der hier vorgestellten Durchfiihrung und
Auswertung nimmt in der schulischen Experimen-
tierumgebung die Kennlernphase des RTM viel Zeit
in Anspruch. Diese Phase wird beim didaktisch kon-
zipierten RTM verkiirzt (Penner et al., 2015). Dieser
Effekt wird bei der Anwendung des VRE verstarkt.
Komplikationen des Realexperiments werden voll-
stindig umgangen. Somit ist der gesamte Prozess
deutlich weniger zeitintensiv und die Handhabung fiir
Lernende mafigeblich intuitiver.
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Abb.8: RTM-Aufnahme einer Gold (111)-Probe, Scan-
grofle 30 nm x 30 nm

4.Konzeption des virtuellen Raumes

Im VRE sind der Aufbau und der Ablauf des Experi-
ments nah am Realexperiment angelehnt (s. Abb.9).
Zur Messwertaufnahme wird im VRE ein Tablet si-
muliert, welches iiber Bluetooth mit dem virtuellen
RTM verbunden ist.

Abb.9: Visualisierung des Autbaus des RTM als VRE

Einen zentralen Punkt im Realexperiment stellt die
Spitzenpréparation dar, weshalb diesem Schritt in der
Experimentdurchfiihrung im VRE ebenfalls hohe
Aufmerksamkeit gewidmet wird. Das Vorgehen
weicht geringfiligig vom Realexperiment ab. Im kon-
zipierten VRE wird der Draht, aus dem die Spitze ge-
staltet wird, in eine Haltevorrichtung eingelegt und
dann unter Nutzung des virtuell nachgestellten Sei-
tenschneiders geeignet abgetrennt.

Hierbei entscheidet analog zum Realexperiment die
Ausrichtung wie auch die Geschwindigkeit der Be-
wegung beim Abreiflen iiber die Qualitit der erzeug-
ten Spitze (s. Abb.10).

AnschlieBend wird der Draht zum RTM gezogen und
dort in der richtigen Position eingesetzt, wobei didak-
tisch motivierte Vereinfachungen eingefiihrt wurden:
(1) Das Einsetzen geschieht nicht wie im Realexperi-
ment mit einer Pinzette, sondern erfolgt handisch, (2)
die Proben befinden sich jeweils bereits auf einem
Probenhalter, (3) auf die Reinigung der Graphitprobe
mit Klebeband wurde verzichtet, (4) der ausgewéhlte
Probenhalter springt automatisch an die richtige
Stelle im RTM. Fiir die Anndherung der Probe an die
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Spitze wurde im VRE eine Kamera statt einer wie im
Realexperiment verwendeten Lupe vorgesehen, die
das Bild von Spitze und Probe auf dem Tablet vergro-
Bert dargestellt. Damit kann die gesamte Anndherung
iiber das Tablet gesteuert und kontrolliert werden.
Wie im Realexperiment kénnen nachfolgend bei er-
reichter Messeinstellung, die durch eine griine An-
zeige kenntlich wird, abhéngig von der Qualitit der
selbstgefertigten Spitze gute oder schlechte Bilder
aufgenommen werden. Dabei kann zusitzlich eine
vorgefertigte optimale Spitze ausgewahlt und einge-
setzt werden, damit gute Messergebnisse erzielt wer-
den. Die Bedienoberfldche der Messsoftware ,,mea-
sure nano“ wurde im VRE geringfligig modifiziert
und von Details, die in der didaktischen Nutzung
nicht bendtigt werden, befreit. Notwendige Bedien-
elemente und Eingaben wurden hingegen hervorge-
hoben und auf Deutsch beschriftet.

Abb.10: Préparation der Messspitze aus dem Draht mit
dem Seitenschneider an der Haltevorrichtung

5.Konzeption der Simulation

Die Computersimulation der Messergebnisse stellt
den programmiertechnisch zentralen Aspekt des VRE
dar, die kiinstlich im VRE erzeugten Oberfldchen von
Graphit oder Gold. Hierzu wurden nicht einfach Re-
alaufnahmen von Oberflachen eingespeichert, die ab-
gerufen werden, sondern numerische Simulationen
des Tunnelstroms fiir jeweils neue hypothetisch er-
stellte Oberflichen wurden berechnet.

Daraus konnen realitidtsnahe Abbildungen fiir belie-
bige VergroBerungen erzeugt und graphisch priasen-
tiert werden. Besondere Aufmerksamkeit wurde da-
bei im Rahmen der numerischen Simulation dem Be-
reich der atomaren Struktur der Graphitoberfldche ge-
widmet.

Dem theoretischen Modell von Kobayashi und
Tsukada (1989) folgend wurde die Messspitze als
Wasserstoffmolekiil angenommen, wobei bindende
und antibindende H>-Orbitale beriicksichtigt werden.
Der Tunnelleitwert, der Kehrwert des Tunnelwider-
standes, wird mit der LCAO-Methode bestimmt; es
ergibt sich fiir die Graphitoberflache:



Das Rastertunnelmikroskop
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Dabei stehen + fiir das bindende und — fiir das anti-
bindende Spitzenorbital. Der Term S entspricht der
Summe der Anteile, die jedes Atom individuell bei-
tragt. Der Term J beriicksichtigt die Interferenz zwi-
schen den Beitrdgen der beiden Spitzenatome. (Xo, yo)
bezeichnet das Zentrum eines Wasserstoffkerns.
(dx,dy) beschreibt ausgehend vom ersten Atom die
Verschiebung des zweiten Atoms. Mittels dieser For-
mel wird ein idealisiertes Bild der Graphitkristall-
struktur erzeugt, wie in Abbildung 11 dargestellt ist.
Wiederum sind analog zu Abbildung 6 drei Sechs-
eckstrukturen hervorgehoben.

Im Realexperiment wird die Oberflidche iiblicher-
weise nicht ideal abgebildet. Abweichungen liegen in
einer Verkippung, in der nichtoptimalen Regelung
der Messspitze beim Abrastern der Oberfliche mit
konstantem Abstand sowie in statistischem Rau-
schen. Daher wurde die theoretisch erzeugte Oberfla-
che analog zum Realversuch verrauscht; sie kann zu-
dem verzerrt werden.

Rauschen wurde iiber die Einbindung der Funktion
eines iiblichen PID-Reglers in die Simulation gemaf

t
Y®) =p-E®)+i- f E(‘r)d‘r+d'di—it)
t-T,

eingebracht. Die StellgroBe Y(t), also die Hohenén-
derung der Spitze iiber der Oberfldche, wird damit
vom Fehlersignal E(t) proportional integriert und dif-
ferenziert beeinflusst, wobei die Parameter p, i und d
sowie die Integrationszeit T: geeignet gesetzt werden
(Pratzer, 2008). Zusammen mit einem simulierten
statistischen Rauschen ergibt sich damit ein realisti-
sches Bild der abgerasterten Oberfldche.

Line fit 143pm

Abb.11: Simulation einer Graphit-Oberfldche mit einem
H»-Molekiil als Spitze

Wird nun die Rasterbewegung der Spitze simuliert,
tastet diese zeilenweise die Oberfldche ab, misst pro
Zeile an mehreren Messpunkten und wendet den PID-
Regler an, sodass sich fiir die Graphitoberfliache das
in Abbildung 12 dargestellte Bild ergibt.

Abb.12: Simulation einer Graphit-Oberfldche unter Ver-
wendung eines PID-Reglers und Rauschens

6.Zusammenfassung und Ausblick

Auf der Basis des Realversuchsaufbaus wurde ein
VRE zum Rastertunnelmikroskop erstellt, womit
Messungen und Experimente zur Nanowelt innerhalb
des schulischen Umfelds moglich werden. Vielfaltige
didaktische Anregungen dazu konnen der Literatur
entnommen werden. In der Weiterentwicklung des
VRE ist die Umsetzung von Gold und anderen Mate-
rialien vorgesehen, wozu Theorie und Aufnahmen be-
reits vorliegen. Interessante Bilder liefert z. B. Wolf-
ramdiselenid, was vom Lehrmittelhersteller Phywe
zur Verfligung gestellt wird. Das Anwendungsfeld
des RTM als VRE beschrinkt sich aktuell auf den pri-
miren Bereich der Mikroskopie. Der Bereich der
Spektroskopie, der Manipulation von einzelnen Ato-
men oder der Modifikationen von Oberflachen, der
grofle Visibilitét erlangt hat, ist bisher zwar noch aus-
gegliedert, er soll aber in Zukunft nachgeriistet wer-
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den. Die dazu notwendige aufwindige Parameter-
steuerung ist im Demonstrationsgerét zwar nicht im-
plementiert, sie kann aber in ein spezifisches VRE
problemlos eingebaut werden. Die wissenschaftliche
Breite und Leistungsfahigkeit des RTM, fiir dessen
Erfindung G. Binning und H. Rohrer 1986 mit dem
Nobelpreis ausgezeichnet wurden, werden dariiber
hinaus fortwdhrend weiterentwickelt und mit einer
hohen Relevanz in verschiedenen Arbeitsgebieten
eingesetzt, was sich liber das VRE in die Ausbildung
einbringen lasst.
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