
Contents

1 Introduction . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 1
1.1 Computer Calculations to Keep the Chips Evolving. . . . . . . . . . 1
1.2 From Atomistic Modelling to Macroscopic Phenomena . . . . . . . 2
1.3 The Post-Si CMOS Era: Still Silicon? . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 4
1.4 Motivation and Scope . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 7
References . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 8

2 Theoretical Methods . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 9
2.1 Methods for Electronic Structure Calculation . . . . . . . . . . . . . . 9

2.1.1 The Schrödinger Equation . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 10
2.1.2 The Wave Function Approach . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 11
2.1.3 Density Functional Theory . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 16
2.1.4 Additional Approximations in DFT . . . . . . . . . . . . . . . . 20
2.1.5 Phonons from DFT . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 28

References . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 33

3 First-Principles Modelling of Vibrational Modes
in Defective Oxides and Correlation with IETS . . . . . . . . . . . . . . . 35
3.1 Introduction . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 35

3.1.1 Theoretical Methods . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 36
3.2 Vibrational Properties of HfO2 and Correlation with IETS . . . . . 36
3.3 Vibrational Properties of Ge and GeO2 . . . . . . . . . . . . . . . . . . 44

3.3.1 Theoretical Methods . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 45
3.3.2 Vibrational Properties of Crystalline Ge and GeO2 . . . . . 46
3.3.3 Structural and Vibrational Properties

of Amorphous GeO2 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 53
3.4 Conclusions . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 57
References . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 58

4 Vibrational Properties of Silicene and Germanene . . . . . . . . . . . . 61
4.1 Introduction . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 61

xi

http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_1#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_1#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_1#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_1#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_1#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_1#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_1#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_1#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_1#Bib1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_2#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_2#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_2#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_2#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_2#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_2#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_2#Sec5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_2#Sec5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_2#Sec8
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_2#Sec8
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_2#Sec13
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_2#Sec13
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_2#Bib1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Sec5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Sec5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Sec6
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Sec6
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Sec9
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Sec9
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Sec9
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Sec10
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Sec10
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_3#Bib1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec1


4.2 Vibrational Properties of Free-Standing Silicene
and Germanene . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 63
4.2.1 Theoretical Methods . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 63
4.2.2 Structural and Vibrational Properties

of Silicene and Germanene . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 63
4.2.3 Vibrational Properties of Silicene Nanoribbons. . . . . . . . 67
4.2.4 Kohn Anomaly in Free-Standing Silicene . . . . . . . . . . . 73

4.3 Silicene on Ag(111). . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 75
4.3.1 Experimental Methods . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 76
4.3.2 Theoretical Methods . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 76
4.3.3 Structural and Electronic Properties

of Silicene on Ag(111) . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 77
4.3.4 Vibrational Properties of Silicene on Ag(111) . . . . . . . . 86

4.4 Conclusions . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 91
References . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 92

5 Interaction of Silicene with Non-Metallic Layered Templates . . . . 95
5.1 Introduction . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 95

5.1.1 Theoretical Methods . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 97
5.1.2 Experiments . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 98

5.2 Silicene on/in-between MoS2 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 99
5.2.1 Experimental Support . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 103

5.3 Silicene on/in-between MoSe2 and MoTe2 . . . . . . . . . . . . . . . . 105
5.4 Silicene on/in-between GaX . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 107
5.5 Vibrational Properties of Silicene on MoX2 and GaX . . . . . . . . 109
5.6 Conclusions . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 112
References . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 113

6 Conclusions and Perspectives . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 115

Appendix A: Appendix for Experimental Techniques . . . . . . . . . . . . . 119

Curriculum Vitae . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 137

List of Publications . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 141

xii Contents

http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec6
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec6
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec7
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec7
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec8
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec8
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec9
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec9
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec10
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec10
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec10
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec11
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec11
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec12
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Sec12
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_4#Bib1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec2
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec3
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec4
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec5
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec6
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec6
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec6
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec7
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec7
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec8
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec8
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec8
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec9
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Sec9
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_5#Bib1
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_6
http://dx.doi.org/10.1007/978-3-319-07182-4_6


http://www.springer.com/978-3-319-07181-7


	Contents

