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Single-electron transistor

LEDs and

laser diodes
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5)  adsorption of As2 ?

6) di i ti f A ?
1)  deposition of Ga

d A 6)  dissociation of As2 ?

7)  diffusion of As
8)  desorption of As

9)  island nucleation
10)  growth

and As

2)  adsorption of Ga 

3)  diffusion of Ga 

4)  desorption of Ga 
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A. Kley,

P. Ruggerone, 

and  M.S., 

PRL �� (1997)
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1)  Analysis of all possibly relevant processes     

using density-functional theoryusing density functional theory.

2)  Calculate the rates of all important processes
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3)  Statistical approach to describe

- deposition

- diffusion

- nucleation

- growth

2������
�	���
,���	
���	�

/�����0���1��

���	����	�3
�������	�3
������
��������	�3
���
��	��
	�
%���

side

view

%�

��

top
view

�������������� �!"## $%&'$()($$(*

�-2� of the full simulation cell
As2 pressure � �$33�,����4 bar 

Ga deposition rate = �$� ML/s
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RuO2

DFT  ( FP-LAPW; GGA)
C.M. Weinert and M.S.,
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25 (1986).
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046103 (2003).

�9 +0�	2.��:� = �95 +0�	2
,.�;��= �0 ��+252,.



10

���'���������&�������������������
������

29 +���.
5

>,,(

?,,(
�������� ����� �������������

���B� ���3� ����� � 7����H����!����� ����I����!����C����!�

��9 +0�	2.��:� =��95
+0�	2,.�;��=��0 ��+252,.����

0$������������ $�6$

)�$�/���$�)�54:�

5?3�����@�

�
9
+�
��
.

��
�
9
+�
@
.

>,,(
�$�

��$B

��$�

� B

��B

�

�

�����

J����C��� ���7���������������/����)"

;����7���A����������
����%������/�����)��

��
�����

2
�

���9 +�@.

�
�

��95

��59>

#
9

��$B

��$�

��$B

��$�����$B�����$������$B������$���

���B

�����

�����

���3�

��95

0������ ������

$�8#&((')
�������
���������	��

9'�
"� �����

��"��������� �����������

��!���������� �!-&.)($$'*

9'�
"� 9���



11

$�8# &((')
�������
����������
���


8# ���
,8
��
��
���
����

��!���������� �!"�$ $/&'$%)($$%*


8 &���)
#

('�*'('�1'('�#'('�(' (

('�(' ( ('('

1''9

:''9

RuO2 (110) stability regions in (0 
) space

;	�
�


5�	���������


�6���������7

8
&�
��

)

(

('<

('�('

(

('�<

('<

1''9
'/'

�'/<

�(/'

8
&�
"
)

,8,8����=,8=,8������

88����=,8=,8������



,
8(

('�<

('

('�#'

('�(<

'/'�'/<�(/'�(/<

�(/<

�#/'
88����=
=
��

�8 &�")

�
,
8

88����=8=8������

UHV surface 

termination

��!���������� 

�!"�$ $/&'$%)($$%*



12

9'�
"� �����7��������	(�6� �	
7��1���8 ���K;H�
����������9�7���������

� � �

������������������������95�+--,.

� %�������&������������������"�
� ����!
���������������������

� ��� � � � � ��

!������������K;H�
67 �������������

A--,B

���&����������������

����"� ��<�$

����������������������������������9����� �$����

� 7��������������������������������������������������������������

�������������������$�%�����D����<�����������E������
�����������

�� ����"�����������������������������?�L��,�"��������$

�� ����� ����������������������5�L�!
�������3�L��
$

����1�����1������������������!����#��������
�9�12��)����9�;�=�95����� �95 �����95

�$ )�������������������������������� ����������

����"��������������������������

I�������"�������
�����������9��
������:�6�����:�
 6 � ; �� �

�$ !��������������������������������������������

���� +���
���� �,�������� -�	.
��

3$ 6���������������������������������������

��95 +--,.

 $6$���9�;��������
���� ���������
 ������":���$����
6������M�$�
6���"��:��.������
;��������":����B$

�� ���������-�������������
�� ����!


�� �������������
�����!


�� ���������������������<���

�4���
�
�%����������������� ��$���

 

 

���

'�
"�

!
�� 	�
��� :�!
��� 	�
���

!
�� 	�
�� :�!
��� 	�
��

+�����*"�����"����������
�������.

)���"�����9��2���������$



13

�95 !����������������C�8������� 4������

�9��� ;�9����� �95

,1DE��@

�������������� �!�"�#�$�!�$%&'$(�)*$$(+�����"�,��%�!�$%-%$.�)*$$(+�

�,�"��������������������,�"������!


94�
���������������������95 +--,.

2+95.�:�-�������2+�9.�:�-,����

������������������"��
� �������

���
�����

����"�
�����

�9

9



14

94�
���������������������95 +--,.

2+95.�:�-�������2+�9.�:�-,����

������������������"��
� �������

���
�����

����"�
�����

�9

9

�����9��������������������������������
��
������+����"�!�����������.

:�	)�(����	;�	3�������	�����	�)�	$��	##%#�<	����=��

:�	)�(����	�����	�)*	.�	����%��

��
�
��
�
�
'
�
�+
F
. -,,

D,

?,������������"�
'�����+�@.

!
���� 	�
��� 9���$?
!
�����	�
�� 9��$�

!
�� 	�
�� 9��$B�

!
�� 	�
��� 9���$4

��
��
��
��
�
�
�
��

�����+�.

6,

5,

,

&�����������/�����G

H9�		�������������1



15

I����(���������J�/���* ��"��#�����K

�������������� !

7� � - � �

�,�"�� !
7� ��

7���������������������-������������

�������������������#���������$�7���

������������������������������

���������$

�,�"���������������!


���������9�<���������"�����
����"�������9�"��������"�����

7���!
�� 	�
��� ������������
������<��������"���������


����!����	���!�������!�
 ������!����������!��

/��0�����"�����#�%!�*$%.''�)*$$.+

���	���!�������!� ������!�������!

���������!� ���� ����)*$$1+�

7���������
�������$

��95 +--,.�8�"��������$������"�����
�����"��"�������������"��

-,-D-,2� *

7�������������������

��95 :�-,
-D ��*5 �*-

��>�3�	��!���	

;�?�	
��!1���	;���	*�����

-,-?

-,-6

-,-5

2
�
9
+�
��
.

-��*

0 :�?,,�(

�?� 
��!1��� ��� ��� �

��+�	*����@��-�	
�*�	3�����

��>�	A��

+�	��8�	���1�	$�	�#$�����*5�*-

295+���.

-,*2�*

:�	)�(����	;�	3�������	�����	

�)�	$��	##%#�<	����=�&

:�	)�(����	�����	�)*	.�	����%��



16

�����������

� 7�������������������#����������������������<����&����������
"�����������������������������������:���������"��<��:�
������"����������������:����$

I �� ��� � � �� � � � � �� �� I����������������� �������"�<�������������:������������������
������<�������<���"��������������������<��������&�������
��������������������"���$�6������"�������������������&�������
'I7���!8�� !���������'I7�� '�� � !$

� ;�<�&��:���������� ��&���������#���������<������������������
��,��������������#�������:������������#�������:����$�$�

� 6���� ���� ���� �N ��� ���< ����������"  ' ��������� 6����������������N �������<�����������"� '���������:�
��<�&��:������������������<��������������������������$

� )����������������������������������������������������������
���������������������:���&��������������������"�������������$�

�����������)����������	

• )���������������������������������"������������������������"�

����������������������������������������$� ��

• 7���L���*������������*���������*���������M���������������

���������������������$

• 6���������������������������������������������������$�7����

�����������"���������������������"����������������������

��"����$



17

I��H��


• ���������������������������������
�������:�����������������

• ������ �� �������� ���� �����������������������������������������
��������������:��������������:

• ������������<�����������D�����"�
������������E�����&������ A�����
������������:�

• ���� � ��������� ����������� ��� � ��� �������� �• ������,�������������������������������������������
��������������������&������������ ���������������������
���������������:

• ������,������������������������������������������������
������������������ ������������������������������� �����"��
�������$


