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ABSTRACT 

Research about 2D materials has attracted many attentiton since the 
successfull of encapsulation of Graphene for Field Effect Transistor. 
The Graphene shows remarkable properties due to its linear 
dispersion of the electronic structure. Silicene, the Graphene-like 
2D allotrope of silicon has attracted a lot attention since decade ago 
due to remarkable properties same with the Graphene. Silicene has 
a benefit instead of Graphene due to easily integrated with current 
silicon technology. Silicene also form as a slab with buckling compare 
with Graphene which is just a planar slab. The buckling structure 
of silicene and its spin orbit coupling induce controllable opening 
band gap using Electric Field, which is promising for topological 
quantum computing. Unfortunately, normally silicene growth on 
substrate such as Ag(111), Au(111), ZrC(111) and never produce in 
freestanding state. In this paper we study theoretically the stability 
of freestanding silicene. We use a first-principles calculation to 
determine the atomic configuration of silicene with a variation lattice 
constant. Silicene energytically shows unstalbe for freestanding state. 



Monolayer Silicene Apakah Stabil? : Simulasi Menggunakan First-Principles  | 267

We found that the buckling of silicene got an influence from the size 
of a lattice constant. Therefore, the buckling and the lattice constant 
of silicene are merely influenced by the substrate.

Keywords: Buckling; Freestanding; Lattice; Silicene; Unstable.

ABSTRAK

Riset tentang material dua dimensi telah menarik banyak 
perhatian sejak keberhasilan enkapsulasi Graphene yang 
kemudian digunakan untuk Field Effect Transistor. Graphene 
memiliki sifat-sifat yang luar biasa terkait dengan dispersi 
linear pada struktur elektroniknya. Silicene yang merupakan 
allotrope dua dimensi yang mirip dengan Graphene telah 
menarik banyak perhatian sejak satu dekade lalu terkait 
dengan sifat-sifat yang istimewa seperti yang ada pada 
Graphene. Silicene memiliki keuntungan karena dapat dengan 
mudah diintegrasikan dengan teknologi silikon saat ini. 
Silicene berbentuk sebagai sebuah bidang dengan benjolan 
dibandingkan dengan Graphene yang hanya berupa bidang 
datar saja. Struktur benjolan pada silicene dan kopling dari 
spin orbit mempengaruhi celah tenaga yang dapat diken-
dalikan dengan medan listrik, dimana hal ini menjajikan 
untuk diaplikasikan pada komputer kuantum topologi. Akan 
tetapi, normalnya slicene tumbuh di atas substrat seperti 
Ag(111), Au(111), ZrC(111) dan tidak pernah diproduksi dalam 
bentuk lembaran bebas. Dalam tulisan ini akan dipelajari 
secara teoritik stabilitas dari lembaran bebas silicene. Metode 
perhitungan First-Principles digunakan untuk menentukan 
konfigurasi atom-atom dari silicene dengan menggunakan 
beragam konstanta kisi. Secara energi, silicene menunjukkan 
ketidakstabilan pada keadaan lembaran bebas. Kita dapatkan 
benjolan pada silicene dipengaruhi oleh ukuran dari konstanta 
kisi. Oleh karenanya benjolan dan konstanta kisi pada silicene 
hanya dipengaruhi oleh substrat yang digunakan.

Kata kunci: Benjolan; Ketidakstabilan; Kisi; Lembaran; Silicene.
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PENDAHULUAN

Penelitian tentang material dua dimensi telah menarik 
banyak perhatian grup riset di seluruh dunia sejak keberhasilan 
enkapsulasi Graphene dan selanjutnya digunakan untuk Field Effect 
Transistor (FET) [1], [2]. Berbagai sifat luar biasa dari Graphene 
muncul akibat dari sifat elektronik yang tidak biasa, yakni adanya 
dispersi linear pada pita energi [1]-[3]. Silicene yang merupakan 
allotrope dua dimensi silikon yang mirip dengan Graphene telah 
menarik banyak perhatian peneliti sejak satu dekade lalu [4]- 
[16]. Silicene memiliki sifat-sifat elektronik yang terdapat pula 
pada Graphene karena silicene memiliki dispersi yang linear pula 
pada pita energinya [4], [5]. Silicene akan mudah diintegrasikan 
dengan teknologi silikon masa kini. Hal ini dimungkinkan karena 
silicene tersusun dari atom-atom silikon, dibandingkan dengan 
Graphene yang tersusun dari atom-atom karbon. Selain itu, silicene 
mempunyai struktur yang agak bergelombang atau dikenal dengan 
adanya buckling/benjolan. Struktur buckling tersebut tidak muncul 
pada Graphene yang hanya berwujud sebagai planar atau bidang 
datar. Keberadaan buckling tersebut memunculkan kopling dari 
spin orbit dari elektron. Hal ini memunculkan celah tenaga yang 
dapat dikendalikan dengan medan listrik eksternal (gate voltage), 
sehingga memberikan silicene peluang sebagai kandidat untuk 
diaplikasikan sebagai komputer kuantum.

Silicene pertama kali diprediksi keberadaannya oleh Kyozaburo 
Takeda dan Kenji Shiraishi di tahun 1994 [4]. Dalam penelitiannya, 
Takeda dan Shiraishi memodelkan sebagai freestanding atau 
lembaran bebas, serta menyebut silicene sebagai aromatic stage 
dari silikon yang berbentuk bidang atau planar namun memiliki 
struktur buckling seperti yang kita kenal saat ini. Selain struktur 
geometrinya, Takeda dan Shiraishi berhasil menunjukkan struktur 
elektronik silicene dengan dispersi linear atau nantinya dikenal 
sebagai Dirac Cone (DC). Namun penelitian keduanya belum 



Monolayer Silicene Apakah Stabil? : Simulasi Menggunakan First-Principles  | 269

mendapatkan perhatian secara khusus hingga Cahangirov dkk 
mempublikasikan hasil penelitiannya secara independen tentang 
struktur atom dan struktur elektronik dari silicene tersebut [5]. 
Hasil yang diperoleh Cahangirov dkk menunjukkan hasil yang 
sama disampaikan oleh Takeda dan Shiraishi.

Silicene dapat disintesis menggunakan metode Molecular 
Beam Epitaxy pada beberapa substrat [6]- [8]. Beberapa eksperimen 
yang dilakukan skala laboratorium saat ini menggunakan Ag(111) 
sebagai substrat untuk menumbuhkan silicene. Hasil observasi 
pada laporan-laporan awal penggunaan Ag(111) sebagai substrat 
menunjukkan keberadaan dispersi linear atau DC pada struktur 
elektronik silicene [9]-[10]. Terlepas adanya interaksi antara silicene 
dengan Ag(111) sebagai substrat. Beberapa hasil eksperimen 
lainnya menunjukkan DC tidak teramati. Sehingga disimpulkan 
bahwa substrat Ag(111) dapat merusak sifat elektronik asli dari 
silicene tersebut [11]- [13]. Substrat lainnya yang baru digunakan 
saat ini adalah Au(111) [14]-[16]. Laporan awal tentang silicene 
yang ditumbukan pada Au(111) menunjukkan keberadaan DC 
dan celah tenaga sebesar kurang lebih 0.5 eV [14]. Silicene pada 
substrat tersebut teramati memanjang atau adanya strain sebesar 
tujuh persen [15], [16]. Stepniak-Dybala dkk menunjukkan dengan 
adanya strain tersebut maka silicene berubah struktur dari buckling 
menjadi planar seutuhnya [15]. Namun Nazzari dkk menunjukkan 
bahwa struktur silicene tetap memiliki sifat buckling sekalipun 
dengan adanya strain tersebut, namun dengan adanya reduksi 
pada buckling tersebut [16].

Dalam paper ini akan dibahas tentang kestabilan konfigurasi 
atom pada silicene menggunakan freestanding silicene sebagai 
model. Metode First-Principles menggunakan Density Functional 
Theory digunakan sebagai metode perhitungan. Dari hasil simulasi 
dapat diketahui bahwa silicene merupakan material yang tidak 
stabil dalam kondisi freestanding serta konfigurasi atom-atomnya 
dipengaruhi oleh substrat yang digunakan.
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METODE

Penelitian ini menggunakan perhitungan numerik dengan 
prinsip First-Principles Calculation (FPC). Perhitungan FPC 
tersebut menggunakan konsep Density Functional Theory (DFT) 
dan dilakukan menggunakan program PHASE0 [17] - [20]. Psu-
dopotensial yang digunakan dalam perhitungan menggunakan 
model yang dikembangkan oleh Troullier dan Martins [21]. Cut off 
yang digunakan pada fungsi gelombang dan rapat muatan masing-
masing adalah 40 Rydberg dan 160 Rydberg. Dalam perhitungan 
ini digunakan Local Density Approximation (LDA) digunakan 
sebagai energi exchange. Metode LDA yang digunakan adalah 
metode yang dikembangkan oleh Perdew dan Wang [22]. Nilai 
awal dari konstanta kisi dan buckling yang digunakan adalah 3.830 
angstrom dan 0.440 angstrom dari acuan referensi [5]. Nilai sumbu 
vertikal diatur sebesar 20 angstrom untuk mereduksi interaksi 
antar bidang silicene. Kemudian konstanta kisi divariasi sebesar 
0.001 angstrom dan geometri dari silicene dioptimasi dengan gaya 
minimum 10-4 eV/angstrom serta delta total energi sebesar 10-10 
eV. Nilai k-point yang digunakan dalam proses optimasi adalah 

. Sedangkan untuk menggambarkan struktur 
pita energi digunakan k-point sebesar .

HASIL

Struktur geometri pada silicene ditunjukkan pada Gambar 1. 
Tampak bahwa silicene berupa hexagonal dengan unit cell berupa 
monolayer rombohedral. Konstanta kisi ” dengan total energi 
minimum yakni pada konstanta kisi 3.810 angstrom (lihat Gambar 
3. dan gambar 4).
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Gambar 1. Konstanta Kisi Silicene

Gambar 2. Buckling pada Silicene.

Buckling ” ” (Gambar 2) yang diperoleh pada konstanta 
kisi tersebut adalah 0.424 angstrom (lihat gambar 5). Sedangkan 
panjang ikatan dari atom-atom silikon pada silicene pada kondisi 
total energi minimum tersebut adalah 2.240 angstrom (lihat gambar 
6). Setelah diperoleh struktur dengan energi minimum tersebut 
maka digambarkan struktur elektronik dari elektron (lihat gambar 
7). Maka ditunjukkan dispersi linear dari energi di titik K pada 
struktur elektronik silicene tersebut.
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Gambar 3. Konstanta Kisi vs Energi Total.

Gambar 4. Konstanta Kisi vs Delta Energi Total.

Gambar 5. Konstanta Kisi vs Buckling.



Monolayer Silicene Apakah Stabil? : Simulasi Menggunakan First-Principles  | 273

Gambar 6. Konstanta Kisi vs Panjang Ikatan.

Gambar 7. Struktur Elektronik Silicene.

PEMBAHASAN

Kestabilan struktur geometri dari suatu material dapat dengan 
mudah diamati dari total energi dari sistem tersebut. Dalam 
penelitian ini diperoleh bahwa silicene memiliki struktur geometri 



274 |  PERKEMBANGAN BIDANG SOSIAL HUMANIORA, PERTANIAN DAN 
TEKNOLOGI MENDUKUNG SUSTAINABLE DEVELOPMERT GOALS

yang tidak pasti. Gambar 3 menunjukkan bahwa silicene dalam 
keadaan freestanding memiliki energi minimum dengan konstanta 
kisi yakni 3.810 angstrom. Namun hal ini tidak menjamin silicene 
dapat disintesis dengan konstanta kisi tersebut. Pada Gambar 4 
menunjukkan bahwa silicene dengan konstanta kisi 3.800 angstrom 
sampai 3.830 angstrom memiliki beda energi antara 0.5 hingga 
2.5 milli eV. Beda energi tersebut sangat kecil sekali (kurang 
dari 5 milli eV) yang menandakan sistem tersebut bisa disintesis 
pada rentang kisi tersebut. Sehingga konstanta kisi pada substrat 
akan digunakan oleh atom-atom silikon untuk mengkonfigurasi 
kontanta kisi silicene yang akan dibentuk. Hal ini memberikan 
ke sempatan peneliti untuk mengaplikasikan strain engineering 
dengan memvariasi substrat yang berbentuk hexagonal dengan 
beragam konstanta kisi. Sehingga diperoleh sifat elektronik yang 
ber beda, bergantung pada substrat yang digunakan.

Dalam penelitian ini ditunjukkan pula ketika konstanta kisi 
memanjang maka interaksi ikatan kovalen sigma pada atom-
atom silikon menjadi lemah. Bertambah panjang konstanta kisi 
mengakibatkan bertambah panjang ikatan kovalen sigma silikon 
dengan silikon. Hal ini kemudian menjadikan ikatan  memiliki 
peran untuk memberikan kestabilan pada silicene. Hal ini ditandai 
pula dengan semakin bertambah panjang kisi maka buckling akan 
semakin kecil (lihat gambar 5 dan 6). Demikian pula sebaliknya 
ketika konstanta kisi memendek maka ikatan kovalen sigma akan 
sangat dominan dan ikatan  memiliki peran yang tidak begitu 
signifikan. Demikian juga ketika konstanta kisi menjadi lebih 
pendek, maka interaksi antara elektron-elektron yang berada pada 
kulit dalam silikon akan semakin dominan pula. Oleh karena itu 
ditunjukkan pada gambar 5 dan 6. Hal ini mengakibatkan panjang 
ikatan kovalen sigma dari atom-atom silikon menjadi lebih pendek 
dan buckling dari silicene menjadi lebih besar.

Dalam publikasi ini ditunjukkan pula struktur elektronik dari 
silicene dengan menggunakan konstanta kisi pada energi mini-
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mum yakni 3.810 angstrom (gambar 7). Tampak dispersi liner (DC) 
pada titik K pada struktur elektronik tersebut. Hal menunjukkan 
simulasi telah sesuai dengan beberapa jurnal yang sebelumnya 
telah membahas silicene secara teoritik [4], [5].

SIMPULAN

Dalam penelitian ini dapat diambil kesimpulan bahwa 
silicene bukanlah material yang stabil dan dapat disintesis dalam 
keadaan freestanding. Geometri pada silicene akan sangat ber-
gantung pada substrat yang digunakan. Tidak dapat diketahui 
pasti nilai konstanta kisi, buckling pada silicene tersebut. Hal ini 
bertolak belakang dengan Graphene yang memiliki konstanta 
kisi yang nyaris sama dalam segala metode sintesis yakni 2.46 
angstrom(1-3). Hal ini menandakan beragam substrat dapat dicoba 
untuk menumbuhkan silicene dengan beragam panjang konstanta 
kisi dan buckling. Hal ini dapat merealisasikan strain engineering 
pada material dua dimensi, dimana strain engineering masih sulit 
untuk diaplikasikan pada material pada umumnya.
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