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[Feibelman and Eastman, Phys. Rev. B 10, 4932 (1974).]

Approximation: final state = plane wave

Fourier Transform of Initial State Orbital

plane wave  ei k r

One Step Model

molecular orbital

Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg Slide 6



Photoemission Intensity in PicturesPhotoemission Intensity in Pictures

Molecular Orbital in Real Space

Fourier Transform

z

x

y

k
x
 (1/Å)

k y
 (

1/
Å

)

k z (
1/

Å
)

Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg Slide 7



Photoemission Intensity in PicturesPhotoemission Intensity in Pictures

Molecular Orbital in Real Space

k
x
 (1/Å)

k
y  (1/Å

)

z

x

y

k
x
 (1/Å)

k y
 (

1/
Å

)

k z (
1/

Å
)

Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg

Fourier Transform

Slide 7

Hemispherical Cut Through
3D Fourier Transform



Photoemission Intensity in PicturesPhotoemission Intensity in Pictures

k
x
 (1/Å)

k
y  (1/Å

)

Hemispherical Cut Through
3D Fourier Transform

k
x
 (1/Å)

k y
 (

1/
Å

)

k z (
1/

Å
)

a~4.2 Å 2/a

Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg Slide 7

Fourier Transform

Molecular Orbital in Real Space



Sexiphenyl Monolayer on Cu(110)Sexiphenyl Monolayer on Cu(110)

Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg

[001]

[1­10]

Slide 8



Sexiphenyl Monolayer on Cu(110)Sexiphenyl Monolayer on Cu(110)

Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg

2 a2 a
CuCu [001]

[1­10]

11 a11 a
CuCu / sqrt(2) / sqrt(2)

-130 mV / 0.38 nA

Low­T STM by courtesy of Stephen Berkebile

Slide 8



Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg Slide 9

2D­Momentum Maps2D­Momentum Maps



The Toroidal Electron Spectrometer for Angle­
Resolved Photoelectron Spectroscopy with 
Synchrotron Radiation at BESSY II
Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg Slide 9

2D­Momentum Maps2D­Momentum Maps



2D­Momentum Maps2D­Momentum Maps

Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg

HOMO

ARPES

E
F

E
B
= –1.9eV

Slide 10

k
x
 (1/Å)

k y (1
/Å

)

k
x
 (1/Å)



2D­Momentum Maps2D­Momentum Maps

HOMO

Filled
LUMO

ARPES

E
F

Slide 10

E
B
= –1.9eV

E
B
= –0.2eV

k y (1
/Å

)
k y (1

/Å
)

k
x
 (1/Å)

Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg



2D­Momentum Maps2D­Momentum Maps
TheoryARPES

HOMO

Filled
LUMO

Slide 10

k y (1
/Å

)
k y (1

/Å
)

k
x
 (1/Å) k

x
 (1/Å)

Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg



Reconstruction of OrbitalsReconstruction of Orbitals

Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg

Puschnig et al., Science 326, 702 (2009)

D
FT

D
FT

A
R

P
E

S
A

R
P

E
S

HOMO

Filled
LUMO

Slide 11



Scanning Tunneling MicroscopyScanning Tunneling Microscopy

Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg

U = +0.17 V
 I = 1 nA

STM – Simulation
(Tersoff­Hamann approximation)

LUMO

ARPES low­T­STM

HOMO

Slide 12

U



Scanning Tunneling MicroscopyScanning Tunneling Microscopy

Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg

U = –0.13 V
 I = 0.38 nA

STM – Simulation
(Tersoff­Hamann approximation)

low­T­STMARPES

LUMOHOMO

?

Slide 13

U



Pentacene HOMO from a MultilayerPentacene HOMO from a Multilayer
A

R
P

E
S

Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg Slide 14

Pentacene (C
22

H
14

)



Pentacene HOMO from a MultilayerPentacene HOMO from a Multilayer
Th

eo
r y

A
R

P
E

S

z

x

y

Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg Slide 15



Pentacene HOMO from a MultilayerPentacene HOMO from a Multilayer
A

R
P

E
S

= +

+26 deg tilt



 –26 deg tilt



Th
eo

r y

Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg Slide 15



Conclusion and OutlookConclusion and Outlook

● 1D and 2D wave function imaging demonstrated

Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg Slide 16



Conclusion and OutlookConclusion and Outlook

● 1D and 2D wave function imaging demonstrated

● Prospect of 3D imaging through scans of the photon energy

hh

3D

Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg Slide 16



Conclusion and OutlookConclusion and Outlook

● 1D and 2D wave function imaging demonstrated

● Prospect of 3D imaging through scans of the photon energy

● Desireable to do PE experiments on individual nano­objects     

 (goal is to reach the focussing limit of soft x­rays 25 nm)

Peter Puschnig, 60th Annual ÖPG Meeting, 6. ­ 10. Sept. 2010, Salzburg Slide 16



Conclusion and OutlookConclusion and Outlook

● 1D and 2D wave function imaging demonstrated

● Prospect of 3D imaging through scans of the photon energy

● Desireable to do PE experiments on individual nano­objects        
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