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3Institut Charles Gerhardt Montpellier, Université de Montpellier
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I. CALCULATIONS

The following pages contain a summary of our com-
plete results. The columns are the atomic number and
chemical symbol of element X, the distance to the hull
and the formation energy (in eV) of the system under
study and the most likely decomposition channel for the
thermodynamically unstable compounds.

X2aSi46

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.158 0.152 SiH4+Si
2 He 0.068 0.068 He+Si
3 Li 0.076 0.060 LiSi+Si
4 Be 0.167 0.167 Si+Be
5 B 0.261 0.259 SiB3+Si
7 N 0.397 0.301 Si3N4+Si
8 O 0.331 0.126 Si+SiO2

9 F 0.159 -0.023 SiF4+Si
10 Ne 0.073 0.073 Ne+Si
11 Na 0.055 0.054 NaSi+Si
12 Mg 0.085 0.075 Mg2Si+Si
13 Al 0.108 0.108 Si+Al
14 Si 0.158 0.158 Si
15 P 0.182 0.169 SiP+Si
16 S 0.176 0.134 SiS2+Si
17 Cl 0.115 0.025 SiCl4+Si
18 Ar 0.102 0.102 Si+Ar
19 K 0.062 0.056 KSi+Si
20 Ca 0.087 0.039 CaSi2+Si
21 Sc 0.156 0.087 ScSi+Si
22 Ti 0.231 0.162 TiSi2+Si
23 V 0.286 0.226 VSi2+Si
24 Cr 0.314 0.267 CrSi2+Si
25 Mn 0.317 0.267 Mn4Si7+Si
26 Fe 0.307 0.252 FeSi2+Si
27 Co 0.274 0.215 CoSi2+Si
28 Ni 0.211 0.167 Si2Ni+Si
29 Cu 0.134 0.131 Si4Cu15+Si
30 Zn 0.085 0.085 Zn+Si
31 Ga 0.089 0.089 Si+Ga
32 Ge 0.127 0.127 Ge+Si
33 As 0.147 0.140 SiAs+Si
34 Se 0.144 0.116 SiSe2+Si

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.111 0.068 SiBr4+Si
36 Kr 0.118 0.118 Kr+Si
37 Rb 0.074 0.070 RbSi+Si
38 Sr 0.082 0.037 SrSi2+Si
39 Y 0.130 0.059 YSi+Si
40 Zr 0.213 0.131 ZrSi2+Si
41 Nb 0.278 0.210 NbSi2+Si
42 Mo 0.320 0.259 Si2Mo+Si
43 Tc 0.253 0.253 Tc+Si
44 Ru 0.292 0.224 Si2Ru+Si
45 Rh 0.231 0.162 Si4Rh3+Si
46 Pd 0.147 0.102 SiPd+Si
47 Ag 0.102 0.102 Si+Ag
48 Cd 0.079 0.079 Si+Cd
49 In 0.084 0.084 Si+In
50 Sn 0.104 0.105 Sn+Si
51 Sb 0.121 0.121 Si+Sb
52 Te 0.113 0.113 Te+Si
53 I 0.120 0.099 SiI3+Si
54 Xe 0.147 0.147 Si+Xe
55 Cs 0.094 0.088 CsSi+Si
56 Ba 0.085 0.040 BaSi2+Si
57 La 0.120 0.036 LaSi2+Si
72 Hf 0.218 0.147 HfSi2+Si
73 Ta 0.293 0.234 TaSi2+Si
74 W 0.343 0.300 Si2W+Si
75 Re 0.346 0.305 Re4Si7+Si
76 Os 0.342 0.286 Si2Os+Si
77 Ir 0.285 0.216 Si5Ir3+Si
78 Pt 0.200 0.144 SiPt+Si
79 Au 0.105 0.105 Si+Au
80 Hg 0.071 0.071 Si+Hg
81 Tl 0.085 0.085 Tl+Si
82 Pb 0.103 0.103 Pb+Si
83 Bi 0.117 0.117 Si+Bi
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X6dSi46

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.346 0.330 SiH4+Si
2 He 0.066 0.066 He+Si
3 Li 0.103 0.058 LiSi+Si
4 Be 0.382 0.382 Si+Be
5 B 0.647 0.640 SiB3+Si
6 C 0.975 0.928 SiC+Si
7 N 1.025 0.760 Si3N4+Si
8 O 0.844 0.275 Si+SiO2

9 F 0.365 -0.139 SiF4+Si
10 Ne 0.069 0.069 Ne+Si
11 Na 0.020 0.016 NaSi+Si
12 Mg 0.129 0.101 Mg2Si+Si
13 Al 0.203 0.203 Si+Al
14 Si 0.370 0.370 Si
15 P 0.427 0.391 SiP+Si
16 S 0.378 0.261 SiS2+Si
17 Cl 0.193 -0.056 SiCl4+Si
18 Ar 0.107 0.107 Si+Ar
19 K 0.003 -0.013 KSi+Si
20 Ca 0.114 -0.019 CaSi2+Si
21 Sc 0.356 0.163 ScSi+Si
22 Ti 0.585 0.394 TiSi2+Si
23 V 0.762 0.594 VSi2+Si
24 Cr 0.853 0.723 CrSi2+Si
25 Mn 0.870 0.732 Mn4Si7+Si
26 Fe 0.838 0.684 FeSi2+Si
27 Co 0.646 0.484 CoSi2+Si
28 Ni 0.548 0.427 Si2Ni+Si
29 Cu 0.304 0.294 Si4Cu15+Si
30 Zn 0.124 0.124 Zn+Si
31 Ga 0.135 0.135 Si+Ga
32 Ge 0.269 0.269 Ge+Si
33 As 0.321 0.300 SiAs+Si
34 Se 0.275 0.196 SiSe2+Si

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.157 0.036 SiBr4+Si
36 Kr 0.128 0.128 Kr+Si
37 Rb 0.011 0.000 RbSi+Si
38 Sr 0.067 -0.059 SrSi2+Si
39 Y 0.257 0.061 YSi+Si
40 Zr 0.528 0.302 ZrSi2+Si
41 Nb 0.752 0.564 NbSi2+Si
42 Mo 0.897 0.727 Si2Mo+Si
43 Tc 0.720 0.720 Tc+Si
44 Ru 0.827 0.638 Si2Ru+Si
45 Rh 0.635 0.443 Si4Rh3+Si
46 Pd 0.365 0.240 SiPd+Si
47 Ag 0.188 0.188 Si+Ag
48 Cd 0.086 0.086 Si+Cd
49 In 0.093 0.093 Si+In
50 Sn 0.171 0.171 Sn+Si
51 Sb 0.219 0.219 Si+Sb
52 Te 0.158 0.158 Te+Si
53 I 0.134 0.076 SiI3+Si
54 Xe 0.165 0.165 Si+Xe
55 Cs 0.031 0.012 CsSi+Si
56 Ba 0.037 -0.086 BaSi2+Si
57 La 0.182 -0.049 LaSi2+Si
72 Hf 0.554 0.358 HfSi2+Si
73 Ta 0.806 0.640 TaSi2+Si
74 W 0.981 0.862 Si2W+Si
75 Re 1.008 0.895 Re4Si7+Si
76 Os 1.003 0.847 Si2Os+Si
77 Ir 0.826 0.635 Si5Ir3+Si
78 Pt 0.536 0.381 SiPt+Si
79 Au 0.207 0.207 Si+Au
80 Hg 0.051 0.051 Si+Hg
81 Tl 0.075 0.075 Tl+Si
82 Pb 0.144 0.144 Pb+Si
83 Bi 0.189 0.189 Si+Bi
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X(2a+6d)Si46

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.415 0.395 SiH4+Si
2 He 0.070 0.070 He+Si
3 Li 0.103 0.045 LiSi+Si
4 Be 0.462 0.462 Si+Be
5 B 0.786 0.778 SiB3+Si
6 C 1.208 1.147 SiC+Si
7 N 1.274 0.933 Si3N4+Si
8 O 1.047 0.317 Si+SiO2

9 F 0.442 -0.205 SiF4+Si
10 Ne 0.078 0.078 Ne+Si
11 Na 0.007 0.003 NaSi+Si
12 Mg 0.138 0.102 Mg2Si+Si
13 Al 0.219 0.219 Si+Al
14 Si 0.429 0.429 Si
15 P 0.506 0.460 SiP+Si
16 S 0.461 0.310 SiS2+Si
17 Cl 0.240 -0.078 SiCl4+Si
18 Ar 0.138 0.138 Si+Ar
19 K 0.004 -0.017 KSi+Si
20 Ca 0.110 -0.060 CaSi2+Si
21 Sc 0.380 0.132 ScSi+Si
22 Ti 0.661 0.416 TiSi2+Si
23 V 0.887 0.671 VSi2+Si
24 Cr 1.004 0.838 CrSi2+Si
25 Mn 1.025 0.849 Mn4Si7+Si
26 Fe 1.001 0.804 FeSi2+Si
27 Co 0.876 0.668 CoSi2+Si
28 Ni 0.653 0.497 Si2Ni+Si
29 Cu 0.355 0.342 Si4Cu15+Si
30 Zn 0.142 0.142 Zn+Si
31 Ga 0.139 0.139 Si+Ga
32 Ge 0.305 0.305 Ge+Si
33 As 0.375 0.348 SiAs+Si
34 Se 0.333 0.232 SiSe2+Si

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.201 0.046 SiBr4+Si
36 Kr 0.170 0.170 Si+Kr
37 Rb 0.026 0.012 RbSi+Si
38 Sr 0.067 -0.096 SrSi2+Si
39 Y 0.260 0.008 YSi+Si
40 Zr 0.578 0.288 ZrSi2+Si
41 Nb 0.854 0.612 NbSi2+Si
42 Mo 1.040 0.822 Si2Mo+Si
43 Tc 0.823 0.823 Tc+Si
44 Ru 0.975 0.732 Si2Ru+Si
45 Rh 0.749 0.501 Si4Rh3+Si
46 Pd 0.426 0.265 SiPd+Si
47 Ag 0.215 0.216 Si+Ag
48 Cd 0.098 0.098 Si+Cd
49 In 0.094 0.094 Si+In
50 Sn 0.190 0.190 Sn+Si
51 Sb 0.251 0.251 Si+Sb
52 Te 0.191 0.191 Te+Si
53 I 0.180 0.106 SiI3+Si
54 Xe 0.226 0.226 Xe+Si
55 Cs 0.065 0.042 CsSi+Si
56 Ba 0.052 -0.107 BaSi2+Si
57 La 0.189 -0.108 LaSi2+Si
72 Hf 0.611 0.358 HfSi2+Si
73 Ta 0.922 0.709 TaSi2+Si
74 W 1.144 0.991 Si2W+Si
75 Re 1.185 1.041 Re4Si7+Si
76 Os 1.192 0.991 Si2Os+Si
77 Ir 0.981 0.737 Si5Ir3+Si
78 Pt 0.637 0.438 SiPt+Si
79 Au 0.237 0.237 Si+Au
80 Hg 0.058 0.058 Si+Hg
81 Tl 0.079 0.079 Tl+Si
82 Pb 0.163 0.163 Pb+Si
83 Bi 0.219 0.219 Si+Bi
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X6cSi40

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.541 0.524 SiH4+Si
3 Li 0.399 0.348 LiSi+Si
4 Be 0.348 0.348 Si+Be
5 B 0.223 0.216 SiB3+Si
6 C 0.269 0.215 SiC+Si
7 N 0.441 0.142 Si3N4+Si
8 O 0.609 -0.034 Si+SiO2

9 F 0.616 0.046 SiF4+Si
11 Na 0.370 0.366 NaSi+Si
12 Mg 0.315 0.284 Mg2Si+Si
13 Al 0.186 0.186 Si+Al
14 Si 0.063 0.063 Si
15 P 0.151 0.111 SiP+Si
16 S 0.342 0.209 SiS2+Si
17 Cl 0.484 0.203 SiCl4+Si
19 K 0.398 0.379 KSi+Si
20 Ca 0.408 0.259 CaSi2+Si
21 Sc 0.473 0.255 ScSi+Si
22 Ti 0.549 0.333 TiSi2+Si
23 V 0.666 0.476 VSi2+Si
24 Cr 0.681 0.534 CrSi2+Si
25 Mn 0.623 0.467 Mn4Si7+Si
26 Fe 0.572 0.399 FeSi2+Si
27 Co 0.495 0.311 CoSi2+Si
28 Ni 0.399 0.262 Si2Ni+Si
29 Cu 0.328 0.316 Si4Cu15+Si
30 Zn 0.268 0.268 Zn+Si
31 Ga 0.162 0.161 Si+Ga
32 Ge 0.062 0.062 Ge+Si
33 As 0.151 0.127 SiAs+Si
34 Se 0.288 0.200 SiSe2+Si

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.442 0.305 SiBr4+Si
37 Rb 0.404 0.391 RbSi+Si
38 Sr 0.409 0.266 Si+SrSi2
39 Y 0.464 0.242 YSi+Si
40 Zr 0.564 0.309 ZrSi2+Si
41 Nb 0.687 0.474 NbSi2+Si
42 Mo 0.703 0.511 Si2Mo+Si
43 Tc 0.403 0.403 Tc+Si
44 Ru 0.492 0.279 Si2Ru+Si
45 Rh 0.376 0.158 Si4Rh3+Si
46 Pd 0.314 0.173 SiPd+Si
47 Ag 0.316 0.316 Si+Ag
48 Cd 0.284 0.284 Si+Cd
49 In 0.203 0.203 Si+In
50 Sn 0.095 0.095 Sn+Si
51 Sb 0.180 0.180 Si+Sb
52 Te 0.249 0.249 Te+Si
53 I 0.424 0.359 SiI3+Si
55 Cs 0.402 0.381 CsSi+Si
56 Ba 0.410 0.270 BaSi2+Si
57 La 0.497 0.235 LaSi2+Si
72 Hf 0.546 0.324 HfSi2+Si
73 Ta 0.695 0.508 TaSi2+Si
74 W 0.719 0.585 Si2W+Si
75 Re 0.603 0.477 Re4Si7+Si
76 Os 0.521 0.344 Si2Os+Si
77 Ir 0.380 0.165 Si5Ir3+Si
78 Pt 0.264 0.089 SiPt+Si
79 Au 0.202 0.202 Si+Au
80 Hg 0.276 0.276 Si+Hg
81 Tl 0.265 0.265 Tl+Si
82 Pb 0.178 0.178 Pb+Si
83 Bi 0.225 0.225 Si+Bi
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Li8X6cSi40

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.435 0.313 Si+LiSi+LiH
3 Li 0.275 0.172 LiSi+Si
4 Be 0.184 0.126 Be+LiSi+Si
5 B 0.124 0.059 Si+LiSi+SiB3

6 C 0.263 0.159 LiSi+Si+SiC
7 N 0.415 0.075 Si+LiSi+LiSi2N3

8 O 0.594 -0.093 Li4SiO4+Si+LiSi
9 F 0.671 -0.051 Si+LiSi+LiF

11 Na 0.303 0.237 NaSi+Na(LiSi2)3+Si
12 Mg 0.214 0.129 Si+LiSi+Mg2Si
13 Al 0.128 0.041 Si+LiSi+LiAlSi
14 Si 0.103 0.045 LiSi+Si
15 P 0.228 0.063 SiP+Li5SiP3+Si
16 S 0.461 0.125 SiS2+Li2S+Si
17 Cl 0.578 0.095 Si+LiSi+LiCl
19 K 0.383 0.303 LiSi+K7LiSi8+Si
20 Ca 0.360 0.163 Si+LiSi+LiCaSi2
21 Sc 0.369 0.124 Si+LiSi+ScSi
22 Ti 0.440 0.198 TiSi2+LiSi+Si
23 V 0.503 0.282 VSi2+LiSi+Si
24 Cr 0.486 0.303 Si+LiSi+CrSi2
25 Mn 0.425 0.234 Si+LiSi+Mn4Si7
26 Fe 0.379 0.173 Si+LiSi+FeSi2
27 Co 0.314 0.099 LiSi+CoSi2+Si
28 Ni 0.231 0.055 Si+LiSi+Si2Ni
29 Cu 0.198 0.112 Si+LiSi+LiSiCu2

30 Zn 0.170 0.087 Zn+Li2ZnSi+Si
31 Ga 0.109 0.022 Si+LiSi+LiGa
32 Ge 0.129 0.050 Si+LiGe+Li9Ge4
33 As 0.233 0.081 SiAs+Li3As+Si
34 Se 0.428 0.123 Si+SiSe2+Li2Se

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.548 0.189 LiSi+LiBr+Si
37 Rb 0.400 0.330 Si+LiSi+RbSi
38 Sr 0.381 0.197 Si+LiSi+Sr2LiSi3
39 Y 0.389 0.141 YSi+LiSi+Si
40 Zr 0.471 0.195 ZrSi2+LiSi+Si
41 Nb 0.535 0.295 Si+NbSi2+LiSi
42 Mo 0.518 0.296 Si+LiSi+Si2Mo
43 Tc 0.252 0.194 Tc+LiSi+Si
44 Ru 0.331 0.091 Si+Si2Ru+LiSi
45 Rh 0.228 -0.016 Si+LiSi+Si4Rh3

46 Pd 0.168 -0.011 Si+LiSi+SiPd
47 Ag 0.192 0.131 LiSi+LiAg+Si
48 Cd 0.193 0.122 Si+LiSi+LiCd
49 In 0.155 0.079 Si+Li3In2+LiIn
50 Sn 0.181 0.090 Si+Li13Sn5+LiSn
51 Sb 0.257 0.131 Si+Li2Sb+Sb
52 Te 0.401 0.170 Te+Li2Te+Si
53 I 0.532 0.243 Si+LiSi+LiI
55 Cs 0.422 0.345 Si+LiSi+CsSi
56 Ba 0.397 0.218 LiSi+Ba2LiSi3+Si
57 La 0.438 0.157 Si+LiSi+LaSi2
72 Hf 0.457 0.209 Si+HfSi2+LiSi
73 Ta 0.539 0.321 TaSi2+LiSi+Si
74 W 0.529 0.356 Si2W+LiSi+Si
75 Re 0.416 0.250 Si+LiSi+Re4Si7
76 Os 0.348 0.139 Si+LiSi+Si2Os
77 Ir 0.228 -0.013 LiSi+Si5Ir3+Si
78 Pt 0.124 -0.084 Si+LiSi+SiPt
79 Au 0.128 0.027 Li3Au+LiAu3+Si
80 Hg 0.209 0.112 Si+LiSi+LiHg
81 Tl 0.205 0.139 Si+LiTl+LiSi
82 Pb 0.233 0.156 Si+LiSi+LiPb
83 Bi 0.279 0.170 Si+Li3Bi+LiBi
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Na8X6cSi40

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.348 0.288 Si+NaSi+NaH
3 Li 0.168 0.117 NaSi+Na(LiSi2)3+Si
4 Be 0.079 0.075 Be+Si+NaSi
5 B 0.037 0.026 Si+NaSi+Na3B20

6 C 0.214 0.163 SiC+Si+NaSi
7 N 0.362 0.087 Si+NaSi+NaSi2N3

8 O 0.507 -0.099 NaSi+Si+Na2SiO3

9 F 0.563 -0.096 Si+NaSi+NaF
11 Na 0.189 0.181 NaSi+Si
12 Mg 0.101 0.070 Si+NaSi+Mg2Si
13 Al 0.015 -0.017 Si+NaSi+NaAlSi
14 Si 0.007 0.003 NaSi+Si
15 P 0.151 0.032 Si+SiP+Na5SiP3

16 S 0.376 0.091 Si+Na2Si2S5+Na2S
17 Cl 0.519 0.050 Si+NaSi+NaCl
19 K 0.274 0.253 Si+NaSi+KSi
20 Ca 0.240 0.108 NaSi+CaSi2+Si
21 Sc 0.257 0.066 Si+NaSi+ScSi
22 Ti 0.334 0.146 TiSi2+NaSi+Si
23 V 0.400 0.233 NaSi+Si+VSi2
24 Cr 0.387 0.258 Si+NaSi+CrSi2
25 Mn 0.329 0.192 Si+NaSi+Mn4Si7
26 Fe 0.284 0.132 Si+NaSi+FeSi2
27 Co 0.220 0.059 NaSi+CoSi2+Si
28 Ni 0.136 0.015 Si+NaSi+Si2Ni
29 Cu 0.079 0.064 Si+NaSi+Si4Cu15

30 Zn 0.041 0.030 NaZn13+NaSi+Si
31 Ga 0.000 -0.036
32 Ge 0.042 0.005 Si+NaSi+NaGe
33 As 0.159 0.041 SiAs+Na5SiAs3+Si
34 Se 0.363 0.083 Si+Na4SiSe4+Na2Se

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.500 0.146 NaSi+NaBr+Si
37 Rb 0.321 0.284 RbNa2Si17+Na+RbSi
38 Sr 0.272 0.145 SrSi2+NaSi+Si
39 Y 0.279 0.085 NaSi+Si+YSi
40 Zr 0.366 0.144 NaSi+Si+ZrSi2
41 Nb 0.431 0.245 Si+NaSi+NbSi2
42 Mo 0.416 0.248 Si+NaSi+Si2Mo
43 Tc 0.152 0.148 NaSi+Si+Tc
44 Ru 0.232 0.045 Si2Ru+NaSi+Si
45 Rh 0.130 -0.060 Si4Rh3+NaSi+Si
46 Pd 0.086 -0.056 Si+NaSi+NaSi2Pd3

47 Ag 0.098 0.079 Si+NaAg2+NaSi
48 Cd 0.077 0.062 NaSi+Si+Na26Cd141

49 In 0.054 0.018 Si+Na2In+NaIn
50 Sn 0.093 0.039 Si+NaSn+Na9Sn4

51 Sb 0.180 0.087 Si+NaSb+Na3Sb
52 Te 0.351 0.130 Si+Na3SiTe3+Na2Te
53 I 0.491 0.206 Si+NaSi+NaI
55 Cs 0.350 0.304 Na+CsNa2Si17+CsSi
56 Ba 0.299 0.172 Si+Ba(NaSi2)2+BaSi2
57 La 0.333 0.105 Si+NaSi+LaSi2
72 Hf 0.352 0.158 Si+NaSi+HfSi2
73 Ta 0.436 0.272 NaSi+Si+TaSi2
74 W 0.427 0.308 NaSi+Si+Si2W
75 Re 0.317 0.204 Si+NaSi+Re4Si7
76 Os 0.248 0.093 Si+NaSi+Si2Os
77 Ir 0.130 -0.058 NaSi+Si5Ir3+Si
78 Pt 0.025 -0.129 Si+NaSi+SiPt
79 Au 0.057 -0.023 Na2Au+NaAu2+Si
80 Hg 0.113 0.054 Si+NaHg+Na8Hg3
81 Tl 0.107 0.078 Na2Tl+Si+NaTl
82 Pb 0.148 0.103 Si+Na15Pb4+NaPb
83 Bi 0.208 0.123 Si+NaBi+Na3Bi
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Na2X6cSi40

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.480 0.447 SiH4+Si+NaH
3 Li 0.326 0.272 Na(LiSi2)3+Si
4 Be 0.270 0.269 Be+Si+NaSi
5 B 0.169 0.160 Na3B20+NaSi+Si
6 C 0.253 0.200 Si+SiC+NaSi
7 N 0.428 0.124 NaSi2N3+Si
8 O 0.589 -0.062 Na2Si2O5+SiO2+Si
9 F 0.625 0.047 Na2SiF6+Si

11 Na 0.301 0.296 NaSi+Si
12 Mg 0.243 0.212 Mg2Si+NaSi+Si
13 Al 0.125 0.114 Al+NaAlSi+Si
14 Si 0.055 0.054 NaSi+Si
15 P 0.151 0.089 Si+SiP+Na5SiP3

16 S 0.355 0.162 Si+Na2Si2S5+SiS2

17 Cl 0.497 0.143 SiCl4+Si+NaCl
19 K 0.339 0.319 KSi+NaSi+Si
20 Ca 0.335 0.190 NaSi+CaSi2+Si
21 Sc 0.388 0.178 NaSi+ScSi+Si
22 Ti 0.487 0.279 NaSi+TiSi2+Si
23 V 0.592 0.409 Si+VSi2+NaSi
24 Cr 0.605 0.463 Si+NaSi+CrSi2
25 Mn 0.549 0.399 Si+NaSi+Mn4Si7
26 Fe 0.501 0.333 Si+NaSi+FeSi2
27 Co 0.426 0.249 CoSi2+NaSi+Si
28 Ni 0.332 0.199 NaSi+Si2Ni+Si
29 Cu 0.256 0.244 NaSi+Si4Cu15+Si
30 Zn 0.204 0.195 NaSi+NaZn13+Si
31 Ga 0.118 0.092 Na7Ga13+NaGa4+Si
32 Ge 0.067 0.053 Ge+NaGe+Si
33 As 0.149 0.098 Na5SiAs3+SiAs+Si
34 Se 0.305 0.153 SiSe2+Na2Si2Se5+Si

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.463 0.243 SiBr4+Si+NaBr
37 Rb 0.360 0.334 Si+RbNa2Si17+RbSi
38 Sr 0.341 0.202 NaSi+SrSi2+Si
39 Y 0.382 0.168 Si+NaSi+YSi
40 Zr 0.506 0.260 Si+NaSi+ZrSi2
41 Nb 0.617 0.411 Si+NaSi+NbSi2
42 Mo 0.630 0.445 NaSi+Si+Si2Mo
43 Tc 0.343 0.341 Tc+NaSi+Si
44 Ru 0.431 0.225 NaSi+Si2Ru+Si
45 Rh 0.317 0.107 NaSi+Si4Rh3+Si
46 Pd 0.270 0.113 NaSi2Pd3+Si
47 Ag 0.257 0.244 Ag+Si+NaAg2
48 Cd 0.227 0.214 Si+NaSi+Na26Cd141

49 In 0.148 0.135 In+NaIn+Si
50 Sn 0.103 0.084 Sn+NaSn2+Si
51 Sb 0.174 0.146 Sb+NaSb+Si
52 Te 0.271 0.201 Te+Na4Si2Te5+Si
53 I 0.448 0.300 Si+SiI3+NaI
55 Cs 0.374 0.339 Si+CsNa2Si17+CsSi
56 Ba 0.346 0.210 Si+Ba(NaSi2)2+BaSi2
57 La 0.417 0.165 Si+NaSi+LaSi2
72 Hf 0.490 0.276 NaSi+Si+HfSi2
73 Ta 0.628 0.447 Si+NaSi+TaSi2
74 W 0.648 0.518 Si+NaSi+Si2W
75 Re 0.536 0.414 NaSi+Si+Re4Si7
76 Os 0.458 0.287 NaSi+Si2Os+Si
77 Ir 0.322 0.115 Si5Ir3+NaSi+Si
78 Pt 0.206 0.037 Si+NaSi+SiPt
79 Au 0.196 0.139 NaSiAu3+Si
80 Hg 0.238 0.208 Hg+NaHg2+Si
81 Tl 0.207 0.198 Tl+NaTl+Si
82 Pb 0.176 0.157 NaPb3+Si
83 Bi 0.211 0.185 Bi+NaBi+Si
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K8X6cSi40

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.328 0.262 Si+KSi+KH
3 Li 0.130 0.058 LiSi+K7LiSi8+Si
4 Be 0.041 0.020 Be+KSi+Si
5 B 0.029 0.002 Si+SiB3+KSi
6 C 0.271 0.204 KSi+Si+SiC
7 N 0.402 0.126 Si+KSi+Si3N4

8 O 0.526 -0.083 KSi+Si+K2SiO3

9 F 0.531 -0.131 Si+KSi+KF
11 Na 0.148 0.123 Si+NaSi+KSi
12 Mg 0.051 0.003 Si+KSi+Mg2Si
13 Al 0.000 -0.077 -
14 Si 0.004 -0.017 KSi+Si
15 P 0.175 0.034 Si+KSi+K2SiP2

16 S 0.353 0.079 SiS2+K2S+Si
17 Cl 0.521 0.015 Si+KSi+KCl
19 K 0.239 0.202 KSi+Si
20 Ca 0.194 0.045 Si+CaSi2+KSi
21 Sc 0.214 0.007 ScSi+KSi+Si
22 Ti 0.308 0.104 TiSi2+KSi+Si
23 V 0.372 0.189 KSi+Si+VSi2
24 Cr 0.364 0.218 Si+KSi+CrSi2
25 Mn 0.313 0.160 Si+KSi+Mn4Si7
26 Fe 0.270 0.101 Si+KSi+FeSi2
27 Co 0.208 0.031 KSi+CoSi2+Si
28 Ni 0.123 -0.015 Si2Ni+KSi+Si
29 Cu 0.051 0.020 Si+Si4Cu15+KSi
30 Zn 0.000 -0.031 -
31 Ga 0.000 -0.094 -
32 Ge 0.035 -0.019 Si+KSi+KGe
33 As 0.162 0.029 Si+KSi+K2SiAs2
34 Se 0.335 0.064 Si+SiSe2+K2Se

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.512 0.113 Si+KSi+KBr
37 Rb 0.270 0.238 RbSi+KSi+Si
38 Sr 0.231 0.088 SrSi2+KSi+Si
39 Y 0.239 0.029 Si+KSi+YSi
40 Zr 0.346 0.108 Si+ZrSi2+KSi
41 Nb 0.403 0.200 Si+KSi+NbSi2
42 Mo 0.390 0.206 Si+Si2Mo+KSi
43 Tc 0.132 0.111 Si+KSi+Tc
44 Ru 0.213 0.010 Si2Ru+KSi+Si
45 Rh 0.116 -0.091 Si4Rh3+KSi+Si
46 Pd 0.052 -0.089 Si+KSi+SiPd
47 Ag 0.049 0.028 Ag+KSi+Si
48 Cd 0.025 -0.003 Si+KCd13+KSi
49 In 0.000 -0.047 -
50 Sn 0.076 0.005 Si+KSi+KSn
51 Sb 0.183 0.070 Si+K5Sb4+K3Sb
52 Te 0.369 0.113 K2Te+Si+K3SiTe3
53 I 0.518 0.179 KSi+KI+Si
55 Cs 0.302 0.263 Si+KSi+CsSi
56 Ba 0.265 0.124 Si+BaSi2+KSi
57 La 0.300 0.056 LaSi2+KSi+Si
72 Hf 0.333 0.123 Si+HfSi2+KSi
73 Ta 0.413 0.232 Si+KSi+TaSi2
74 W 0.402 0.266 Si2W+KSi+Si
75 Re 0.298 0.169 Re4Si7+KSi+Si
76 Os 0.231 0.059 Si2Os+KSi+Si
77 Ir 0.115 -0.089 KSi+Si5Ir3+Si
78 Pt 0.011 -0.159 SiPt+KSi+Si
79 Au 0.007 -0.068 Si+KSi+K2Au3

80 Hg 0.054 -0.008 Si+KSi+KHg
81 Tl 0.050 0.015 Si+KSi+K8Tl11
82 Pb 0.121 0.061 Si+KSi+KPb
83 Bi 0.190 0.095 Si+K3Bi+KBi
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K2X6cSi40

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.513 0.466 KSiH3+Si
3 Li 0.341 0.283 LiSi+K7LiSi8+Si
4 Be 0.276 0.270 Be+KSi+Si
5 B 0.178 0.165 KSi+SiB3+Si
6 C 0.275 0.217 KSi+Si+SiC
7 N 0.444 0.151 Si+KSi+Si3N4

8 O 0.621 -0.031 K2Si2O5+Si+K2Si4O9

9 F 0.678 0.089 K2SiF6+Si
11 Na 0.327 0.318 KSi+NaSi+Si
12 Mg 0.252 0.216 KSi+Si+Mg2Si
13 Al 0.116 0.110 Al+KSi+Si
14 Si 0.062 0.056 KSi+Si
15 P 0.191 0.114 Si+SiP+K2SiP2

16 S 0.373 0.201 Si+K2S+SiS2

17 Cl 0.569 0.201 Si+SiCl4+KCl
19 K 0.377 0.354 KSi+Si
20 Ca 0.351 0.201 Si+CaSi2+KSi
21 Sc 0.390 0.175 ScSi+Si+KSi
22 Ti 0.486 0.273 TiSi2+Si+KSi
23 V 0.591 0.402 KSi+Si+VSi2
24 Cr 0.603 0.457 Si+KSi+CrSi2
25 Mn 0.549 0.394 Si+KSi+Mn4Si7
26 Fe 0.503 0.331 Si+KSi+FeSi2
27 Co 0.431 0.250 Si+CoSi2+KSi
28 Ni 0.341 0.204 KSi+Si2Ni+Si
29 Cu 0.268 0.251 KSi+Si+Si4Cu15

30 Zn 0.212 0.199 KZn13+Si+KSi
31 Ga 0.118 0.090 KGa3+Si
32 Ge 0.076 0.055 Si+KGe+K4Ge23
33 As 0.186 0.123 K2SiAs2+SiAs+Si
34 Se 0.331 0.191 SiSe2+K2Se+Si

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.540 0.305 KBr+Si+SiBr4
37 Rb 0.391 0.373 RbSi+Si+KSi
38 Sr 0.361 0.218 Si+SrSi2+KSi
39 Y 0.386 0.168 KSi+Si+YSi
40 Zr 0.505 0.255 ZrSi2+Si+KSi
41 Nb 0.614 0.404 Si+KSi+NbSi2
42 Mo 0.627 0.437 Si+KSi+Si2Mo
43 Tc 0.340 0.334 Tc+KSi+Si
44 Ru 0.432 0.221 Si+Si2Ru+KSi
45 Rh 0.325 0.110 Si+Si4Rh3+KSi
46 Pd 0.265 0.124 KSi+SiPd+Si
47 Ag 0.261 0.255 Ag+KSi+Si
48 Cd 0.233 0.220 KSi+Si+KCd13

49 In 0.159 0.134 K17In41+Si+KIn4

50 Sn 0.118 0.086 K4Sn9+Si+K4Sn23

51 Sb 0.211 0.174 Sb+KSb2+Si
52 Te 0.325 0.245 Te+K3SiTe3+Si
53 I 0.534 0.368 KI+Si+SiI3
55 Cs 0.408 0.382 Si+KSi+CsSi
56 Ba 0.372 0.232 Si+KSi+BaSi2
57 La 0.426 0.170 Si+KSi+LaSi2
72 Hf 0.488 0.270 Si+HfSi2+KSi
73 Ta 0.624 0.439 Si+KSi+TaSi2
74 W 0.643 0.509 Si+KSi+Si2W
75 Re 0.533 0.405 KSi+Si+Re4Si7
76 Os 0.458 0.283 Si+Si2Os+KSi
77 Ir 0.327 0.115 Si+Si5Ir3+KSi
78 Pt 0.217 0.043 Si+SiPt+KSi
79 Au 0.194 0.149 KAu5+K2Au3+Si
80 Hg 0.255 0.215 Si+KHg2+K2Hg7
81 Tl 0.214 0.199 Tl+K49Tl108+Si
82 Pb 0.185 0.160 Si+KPb2+K5Pb24

83 Bi 0.246 0.209 Bi+Si+KBi2
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Rb8X6cSi40

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.344 0.289 Si+RbSi+RbH
3 Li 0.132 0.074 Si+LiSi+RbSi
4 Be 0.054 0.040 Be+RbSi+Si
5 B 0.053 0.032 Si+SiB3+RbSi
6 C 0.311 0.251 SiC+RbSi+Si
7 N 0.441 0.172 Si+RbSi+Si3N4

8 O 0.555 -0.041 Rb2SiO3+Si+RbSi
9 F 0.544 -0.103 Si+RbSi+RbF

11 Na 0.176 0.137 Na+RbNa2Si17+RbSi
12 Mg 0.055 0.014 Si+Mg2Si+RbSi
13 Al 0.000 -0.064 -
14 Si 0.026 0.012 RbSi+Si
15 P 0.156 0.067 Rb2P3+RbSi+Si
16 S 0.405 0.111 Si+Rb2S+Rb2SiS3

17 Cl 0.546 0.044 Si+RbSi+RbCl
19 K 0.246 0.215 RbSi+KSi+Si
20 Ca 0.195 0.053 Si+CaSi2+RbSi
21 Sc 0.217 0.017 Si+RbSi+ScSi
22 Ti 0.319 0.121 Si+TiSi2+RbSi
23 V 0.384 0.208 Si+RbSi+VSi2
24 Cr 0.380 0.241 Si+RbSi+CrSi2
25 Mn 0.333 0.186 Si+RbSi+Mn4Si7
26 Fe 0.292 0.129 Si+RbSi+FeSi2
27 Co 0.231 0.060 Si+RbSi+CoSi2
28 Ni 0.147 0.016 Si+Si2Ni+RbSi
29 Cu 0.068 0.043 Si+RbSi+Si4Cu15

30 Zn 0.003 -0.016 Si+RbZn13+RbSi
31 Ga 0.000 -0.080 -
32 Ge 0.054 0.006 Si+RbSi+RbGe
33 As 0.185 0.056 Si+Rb2SiAs2+Rb5SiAs3
34 Se 0.353 0.092 Si+SiSe2+Rb2Se

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.541 0.143 Si+RbSi+RbBr
37 Rb 0.276 0.250 RbSi+Si
38 Sr 0.232 0.095 RbSi+Si+SrSi2
39 Y 0.240 0.037 Si+RbSi+YSi
40 Zr 0.356 0.124 ZrSi2+Si+RbSi
41 Nb 0.412 0.216 Si+RbSi+NbSi2
42 Mo 0.404 0.226 Si+RbSi+Si2Mo
43 Tc 0.149 0.135 Tc+RbSi+Si
44 Ru 0.232 0.036 Si+Si2Ru+RbSi
45 Rh 0.137 -0.063 Si+RbSi+Si4Rh3

46 Pd 0.074 -0.061 Si+SiPd+RbSi
47 Ag 0.063 0.049 Ag+RbSi+Si
48 Cd 0.031 0.009 Si+RbSi+RbCd13

49 In 0.002 -0.036 Si+RbSi+Rb8In11

50 Sn 0.092 0.024 Si+RbSi+RbSn
51 Sb 0.202 0.095 Si+RbSb+Rb3Sb
52 Te 0.376 0.139 Si+RbTe+Rb2Te
53 I 0.551 0.210 RbSi+RbI+Si
55 Cs 0.307 0.275 Si+CsSi+RbSi
56 Ba 0.266 0.133 RbSi+BaSi2+Si
57 La 0.302 0.065 Si+RbSi+LaSi2
72 Hf 0.344 0.140 Si+HfSi2+RbSi
73 Ta 0.423 0.249 TaSi2+RbSi+Si
74 W 0.416 0.287 Si+RbSi+Si2W
75 Re 0.316 0.194 Si+RbSi+Re4Si7
76 Os 0.250 0.085 Si+RbSi+Si2Os
77 Ir 0.137 -0.061 Si+RbSi+Si5Ir3
78 Pt 0.035 -0.129 RbSi+SiPt+Si
79 Au 0.022 -0.044 Si+RbAu+RbSi
80 Hg 0.060 0.006 Si+RbSi+RbHg2
81 Tl 0.057 0.026 Si+RbSi+Rb8Tl11
82 Pb 0.132 0.076 Si+RbSi+RbPb
83 Bi 0.205 0.114 Si+Rb3Bi+RbBi
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Cs8X6cSi40

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.363 0.317 Si+CsSi+CsH
3 Li 0.161 0.093 Si+LiSi+CsSi
4 Be 0.087 0.063 Be+CsSi+Si
5 B 0.095 0.065 Si+SiB3+CsSi
6 C 0.363 0.294 SiC+CsSi+Si
7 N 0.494 0.215 Si+CsSi+Si3N4

8 O 0.599 0.000 CsSi+Si+Cs2Si2O5

9 F 0.578 -0.068 Si+CsSi+CsF
11 Na 0.205 0.155 Na+CsNa2Si17+CsSi
12 Mg 0.076 0.026 Si+CsSi+Mg2Si
13 Al 0.000 -0.049
14 Si 0.065 0.042 CsSi+Si
15 P 0.239 0.099 Si+CsSi+Cs2SiP2

16 S 0.398 0.140 SiS2+Cs2S+Si
17 Cl 0.591 0.081 Si+CsSi+CsCl
19 K 0.271 0.232 Si+KSi+CsSi
20 Ca 0.210 0.059 Si+CsSi+CaSi2
21 Sc 0.234 0.025 Si+ScSi+CsSi
22 Ti 0.343 0.136 TiSi2+Si+CsSi
23 V 0.410 0.225 VSi2+Si+CsSi
24 Cr 0.415 0.267 Si+CrSi2+CsSi
25 Mn 0.372 0.216 Si+CsSi+Mn4Si7
26 Fe 0.335 0.163 Si+CsSi+FeSi2
27 Co 0.276 0.097 Si+CoSi2+CsSi
28 Ni 0.193 0.053 Si+Si2Ni+CsSi
29 Cu 0.106 0.073 CsSi+Si+Si4Cu15

30 Zn 0.026 0.003 Si+CsSi+Zn
31 Ga 0.000 -0.063
32 Ge 0.089 0.031 Si+CsSi+CsGe
33 As 0.218 0.082 Si+CsSi+Cs2SiAs2
34 Se 0.414 0.118 Si+Cs2Se+Cs4SiSe4

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.589 0.181 Si+CsSi+CsBr
37 Rb 0.300 0.266 Si+CsSi+RbSi
38 Sr 0.247 0.101 Si+SrSi2+CsSi
39 Y 0.255 0.042 Si+CsSi+YSi
40 Zr 0.378 0.137 Si+ZrSi2+CsSi
41 Nb 0.432 0.227 Si+CsSi+NbSi2
42 Mo 0.434 0.247 Si+CsSi+Si2Mo
43 Tc 0.184 0.160 Si+CsSi+Tc
44 Ru 0.272 0.066 Si+Si2Ru+CsSi
45 Rh 0.180 -0.029 Si+Si4Rh3+CsSi
46 Pd 0.119 -0.025 Si+SiPd+CsSi
47 Ag 0.099 0.075 Ag+CsSi+Si
48 Cd 0.055 0.025 Si+CsCd13+CsSi
49 In 0.020 -0.024 Si+CsSi+Cs2In3

50 Sn 0.123 0.045 Si+CsSi+CsSn
51 Sb 0.229 0.119 Si+Cs3Sb+CsSb
52 Te 0.424 0.165 Si+Cs4SiTe4+Cs2Te
53 I 0.604 0.249 CsSi+CsI+Si
55 Cs 0.330 0.288 CsSi+Si
56 Ba 0.282 0.139 Si+BaSi2+CsSi
57 La 0.316 0.070 Si+CsSi+LaSi2
72 Hf 0.369 0.156 Si+HfSi2+CsSi
73 Ta 0.446 0.262 Si+CsSi+TaSi2
74 W 0.448 0.310 Si+CsSi+Si2W
75 Re 0.354 0.222 Si+CsSi+Re4Si7
76 Os 0.292 0.117 Si+Si2Os+CsSi
77 Ir 0.182 -0.025 Si+Si5Ir3+CsSi
78 Pt 0.084 -0.089 CsSi+SiPt+Si
79 Au 0.066 -0.013 CsAu+CsSi+Si
80 Hg 0.085 0.025 Si+CsSi+CsHg2
81 Tl 0.062 0.038 Si+CsSi+Tl
82 Pb 0.143 0.093 Si+CsSi+Cs4Pb9

83 Bi 0.221 0.131 Si+CsBi2+Cs3Bi2
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Ca8X6Si40

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.345 0.129 Si+CaSi2+CaH2

3 Li 0.180 -0.044 Si+LiCaSi2+CaSi2
4 Be 0.083 -0.090 CaSi2+CaBe13+Si
5 B 0.146 -0.056 CaSi2+CaB6+Si
6 C 0.329 0.114 SiC+Si+CaSi2
7 N 0.449 0.015 Si+CaSi2+Ca2Si5N8

8 O 0.604 -0.182 Ca2SiO4+CaSi2+Si
9 F 0.613 -0.149 Si+CaSi2+CaF2

11 Na 0.249 0.076 NaSi+CaSi2+Si
12 Mg 0.139 -0.057 Si+Mg2Si+CaSi2
13 Al 0.092 -0.097 CaSi2+Ca(AlSi)2+Si
14 Si 0.110 -0.060 CaSi2+Si
15 P 0.248 -0.038 Si+CaSi2+CaP
16 S 0.531 0.010 Si+CaSi2+CaS
17 Cl 0.554 -0.017 Si+CaSi2+CaCl2
19 K 0.391 0.205 Si+CaSi2+KSi
20 Ca 0.309 0.012 CaSi2+Si
21 Sc 0.307 -0.048 ScSi+CaSi2+Si
22 Ti 0.355 0.001 TiSi2+CaSi2+Si
23 V 0.386 0.054 Si+VSi2+CaSi2
24 Cr 0.370 0.075 Si+CaSi2+CrSi2
25 Mn 0.318 0.015 Si+CaSi2+Mn4Si7
26 Fe 0.273 -0.045 Si+CaSi2+FeSi2
27 Co 0.207 -0.119 Si+CaSi2+CoSi2
28 Ni 0.120 -0.167 Si+CaSi2+Si2Ni
29 Cu 0.112 -0.107 Ca(SiCu)2+CaSi2+Si
30 Zn 0.082 -0.111 CaZnSi+CaSi2+Si
31 Ga 0.083 -0.110 CaSi2+CaGa2+Si
32 Ge 0.138 -0.052 Si+CaSi2+CaGe
33 As 0.262 -0.024 Si+CaAs+Ca5As3
34 Se 0.500 0.006 Si+CaSi2+CaSe

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.533 0.084 Si+CaSi2+CaBr2
37 Rb 0.436 0.255 RbSi+CaSi2+Si
38 Sr 0.367 0.075 SrSi2+CaSi2+Si
39 Y 0.346 -0.013 CaSi2+Si+YSi
40 Zr 0.406 0.018 Si+CaSi2+ZrSi2
41 Nb 0.427 0.076 Si+CaSi2+NbSi2
42 Mo 0.406 0.072 Si+CaSi2+Si2Mo
43 Tc 0.149 -0.021 Tc+CaSi2+Si
44 Ru 0.230 -0.122 Si+Si2Ru+CaSi2
45 Rh 0.126 -0.230 Si4Rh3+CaSi2+Si
46 Pd 0.102 -0.226 Si+Ca(SiPd)2+CaSi2
47 Ag 0.132 -0.073 Ag+Ca2Si3Ag+Si
48 Cd 0.111 -0.059 Cd+CaSi2+Si
49 In 0.136 -0.045 Si+CaSi2+CaIn2

50 Sn 0.175 -0.012 Si+CaSi2+CaSn
51 Sb 0.283 0.031 Si+Ca11Sb10+Ca5Sb3

52 Te 0.470 0.061 Si+CaSi2+CaTe
53 I 0.530 0.149 CaI2+CaSi2+Si
55 Cs 0.477 0.289 Si+CsSi+CaSi2
56 Ba 0.412 0.122 Si+CaSi2+BaSi2
57 La 0.417 0.024 Si+CaSi2+LaSi2
72 Hf 0.391 0.032 Si+HfSi2+CaSi2
73 Ta 0.434 0.104 Si+CaSi2+TaSi2
74 W 0.411 0.127 Si+CaSi2+Si2W
75 Re 0.316 0.038 Si+CaSi2+Re4Si7
76 Os 0.250 -0.071 Si+CaSi2+Si2Os
77 Ir 0.129 -0.224 CaSi2+Si5Ir3+Si
78 Pt 0.075 -0.295 Si+CaSi2+CaSiPt
79 Au 0.066 -0.174 Si+CaSi2+Ca(SiAu)2
80 Hg 0.117 -0.065 Si+CaSi2+CaHg2
81 Tl 0.190 0.020 Tl+CaSi2+Si
82 Pb 0.230 0.051 Si+CaSi2+CaPb3

83 Bi 0.288 0.070 Si+CaSi2+Ca11Bi10
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Sr8X6Si40

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.302 0.094 SrSi2+Si+SrH2

3 Li 0.095 -0.116 Si+LiSi+Sr2LiSi3
4 Be 0.012 -0.150 Be+SrSi2+Si
5 B 0.125 -0.076 Si+SrSi2+SrB6

6 C 0.326 0.118 SiC+SrSi2+Si
7 N 0.445 0.023 SrSi2+Sr2Si5N8+Si
8 O 0.577 -0.194 SrSi2+Sr2SiO4+Si
9 F 0.560 -0.251 SrSi2+Si+SrF2

11 Na 0.171 0.004 SrSi2+NaSi+Si
12 Mg 0.071 -0.128 SrSi2+SrMgSi2+Si
13 Al 0.033 -0.151 Si+SrSi2+Sr(AlSi)2
14 Si 0.067 -0.096 Si+SrSi2
15 P 0.209 -0.066 SrSi2+SrP+Si
16 S 0.491 -0.027 SrSi2+SrS+Si
17 Cl 0.512 -0.070 SrSi2+Si+SrCl2
19 K 0.322 0.144 SrSi2+KSi+Si
20 Ca 0.236 -0.054 SrSi2+CaSi2+Si
21 Sc 0.243 -0.105 SrSi2+ScSi+Si
22 Ti 0.295 -0.051 Si+SrSi2+TiSi2
23 V 0.327 0.002 VSi2+SrSi2+Si
24 Cr 0.313 0.025 Si+SrSi2+CrSi2
25 Mn 0.260 -0.035 Si+SrSi2+Mn4Si7
26 Fe 0.216 -0.094 Si+SrSi2+FeSi2
27 Co 0.151 -0.168 Si+CoSi2+SrSi2
28 Ni 0.061 -0.219 Si+Si2Ni+SrSi2
29 Cu 0.029 -0.172 Sr(SiCu)2+Si+SrSi2
30 Zn 0.008 -0.178 Si+SrSi2+SrZnSi
31 Ga 0.028 -0.162 Si+SrSi2+SrGa4
32 Ge 0.093 -0.091 SrSi2+SrGe2+Si
33 As 0.232 -0.062 Sr4As3+Si
34 Se 0.465 -0.035 Si+SrSi2+SrSe

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.494 0.033 SrSi2+Si+SrBr2
37 Rb 0.375 0.201 RbSi+Si+SrSi2
38 Sr 0.301 0.016 SrSi2+Si
39 Y 0.286 -0.066 Si+SrSi2+YSi
40 Zr 0.348 -0.032 Si+ZrSi2+SrSi2
41 Nb 0.367 0.023 Si+SrSi2+NbSi2
42 Mo 0.347 0.021 SrSi2+Si+Si2Mo
43 Tc 0.088 -0.074 Si+SrSi2+Tc
44 Ru 0.170 -0.174 Si+Si2Ru+SrSi2
45 Rh 0.069 -0.280 Si+Si4Rh3+SrSi2
46 Pd 0.028 -0.282 Si+SrSi2+Sr(SiPd)2
47 Ag 0.041 -0.143 Si+SrSi2+Sr(SiAg)2
48 Cd 0.038 -0.131 SrSi2+Si+SrCd11

49 In 0.077 -0.103 SrSi2+SrIn2+Si
50 Sn 0.134 -0.057 SrSn+SrSi2+Si
51 Sb 0.248 -0.009 SrSi2+Sr11Sb10+Si
52 Te 0.449 0.020 SrTe+SrSi2+Si
53 I 0.489 0.101 SrSi2+Si+SrI2
55 Cs 0.425 0.245 Si+SrSi2+CsSi
56 Ba 0.355 0.073 SrSi2+BaSi2+Si
57 La 0.363 -0.023 Si+SrSi2+LaSi2
72 Hf 0.335 -0.016 Si+SrSi2+HfSi2
73 Ta 0.375 0.053 Si+SrSi2+TaSi2
74 W 0.353 0.076 Si2W+SrSi2+Si
75 Re 0.255 -0.015 SrSi2+Si+Re4Si7
76 Os 0.190 -0.123 Si+Si2Os+SrSi2
77 Ir 0.071 -0.275 SrSi2+Si5Ir3+Si
78 Pt 0.000 -0.350
79 Au 0.000 -0.242
80 Hg 0.048 -0.135 SrSi2+SrHg2+Si
81 Tl 0.123 -0.039 Tl+SrSi2+Si
82 Pb 0.178 0.001 Si+SrSi2+SrPb3

83 Bi 0.252 0.023 SrSi2+Sr11Bi10+Si
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Ba8X6Si40

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.268 0.071 BaH2+BaSi2+Si
3 Li 0.039 -0.165 LiSi+Ba2LiSi3+Si
4 Be 0.000 -0.182
5 B 0.116 -0.076 Si+BaSi2+BaB6

6 C 0.332 0.127 Si+BaSi2+SiC
7 N 0.454 0.033 Si+BaSi2+Ba(Si3N4)2
8 O 0.565 -0.191 Si+BaSi2+Ba2SiO4

9 F 0.524 -0.272 Si+BaF2+BaSi2
11 Na 0.116 -0.048 Si+Ba(NaSi2)2+BaSi2
12 Mg 0.021 -0.175 Si+Ba2Mg3Si4+BaSi2
13 Al 0.006 -0.175 Si+BaSi2+Ba(AlSi)2
14 Si 0.052 -0.107 BaSi2+Si
15 P 0.210 -0.072 Si+BaSi2+Ba4SiP4

16 S 0.463 -0.039 Si+BaSi2+BaS
17 Cl 0.496 -0.095 Si+BaSi2+BaCl2
19 K 0.268 0.092 Si+BaSi2+KSi
20 Ca 0.185 -0.102 CaSi2+BaSi2+Si
21 Sc 0.210 -0.135 Si+BaSi2+ScSi
22 Ti 0.267 -0.076 TiSi2+BaSi2+Si
23 V 0.301 -0.020 BaSi2+VSi2+Si
24 Cr 0.291 0.008 BaSi2+CrSi2+Si
25 Mn 0.239 -0.053 BaSi2+Mn4Si7+Si
26 Fe 0.195 -0.112 BaSi2+FeSi2+Si
27 Co 0.129 -0.186 BaSi2+CoSi2+Si
28 Ni 0.035 -0.241 BaSi2+Si2Ni+Si
29 Cu 0.000 -0.210 -
30 Zn 0.000 -0.218 -
31 Ga 0.005 -0.185 Si+BaSi2+BaGa4
32 Ge 0.081 -0.106 BaSi2+Si+BaGe2
33 As 0.215 -0.074 BaSi2+Si+Ba4SiAs4
34 Se 0.444 -0.051 Si+BaSe+BaSi2

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.478 0.007 BaSi2+Si+BaBr2
37 Rb 0.324 0.154 BaSi2+RbSi+Si
38 Sr 0.250 -0.031 BaSi2+SrSi2+Si
39 Y 0.255 -0.093 BaSi2+YSi+Si
40 Zr 0.322 -0.055 BaSi2+ZrSi2+Si
41 Nb 0.340 -0.001 BaSi2+Si+NbSi2
42 Mo 0.325 0.002 BaSi2+Si2Mo+Si
43 Tc 0.064 -0.095 BaSi2+Tc+Si
44 Ru 0.148 -0.193 BaSi2+Si2Ru+Si
45 Rh 0.048 -0.297 BaSi2+Si4Rh3+Si
46 Pd 0.000 -0.306 -
47 Ag 0.007 -0.187 Ag+Ba2Si3Ag+Si
48 Cd 0.000 -0.176 -
49 In 0.046 -0.136 Si+BaSi2+BaIn2

50 Sn 0.121 -0.077 Ba3Sn5+Si+BaSi2
51 Sb 0.246 -0.026 BaSi2+Si+Ba5Sb4

52 Te 0.442 0.005 BaSi2+Si+BaTe
53 I 0.474 0.075 BaSi2+Si+BaI2
55 Cs 0.381 0.204 Si+BaSi2+CsSi
56 Ba 0.308 0.029 BaSi2+Si
57 La 0.335 -0.047 Si+BaSi2+LaSi2
72 Hf 0.312 -0.037 Si+HfSi2+BaSi2
73 Ta 0.349 0.031 TaSi2+BaSi2+Si
74 W 0.333 0.059 Si2W+BaSi2+Si
75 Re 0.233 -0.034 Si+BaSi2+Re4Si7
76 Os 0.168 -0.142 Si+BaSi2+Si2Os
77 Ir 0.050 -0.292 Si+BaSi2+Si5Ir3
78 Pt 0.000 -0.371 -
79 Au 0.000 -0.282 Ba4Si20Au3

80 Hg 0.005 -0.178 Si+BaHg2+BaSi2
81 Tl 0.090 -0.074 Si+BaSi2+BaTl2
82 Pb 0.153 -0.025 Si+Ba3Pb5+BaSi2
83 Bi 0.234 -0.002 Si+Ba4Bi3
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Cd8X6Si40

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.437 0.423 Cd+SiH4+Si
3 Li 0.344 0.287 Cd+LiCd+Si
4 Be 0.291 0.291 Be+Cd+Si
5 B 0.209 0.203 SiB3+Cd+Si
6 C 0.290 0.244 SiC+Cd+Si
7 N 0.403 0.148 Cd+Si3N4+Si
8 O 0.521 -0.026 SiO2+Si+Cd
9 F 0.504 0.070 Cd+SiF4+Si

11 Na 0.340 0.323 NaSi+Si+Na26Cd141

12 Mg 0.273 0.244 MgCd3+Si+Mg2Si
13 Al 0.173 0.173 Al+Cd+Si
14 Si 0.098 0.098 Cd+Si
15 P 0.137 0.092 Cd+CdSiP2+Si
16 S 0.298 0.156 Cd+CdS+Si
17 Cl 0.401 0.153 Cd+CdCl2+Si
19 K 0.381 0.356 KSi+Si+KCd13

20 Ca 0.358 0.230 Cd+CaSi2+Si
21 Sc 0.398 0.212 Cd+ScSi+Si
22 Ti 0.457 0.274 Cd+TiSi2+Si
23 V 0.531 0.369 Cd+VSi2+Si
24 Cr 0.530 0.406 Cd+CrSi2+Si
25 Mn 0.483 0.351 Cd+Mn4Si7+Si
26 Fe 0.448 0.300 Cd+FeSi2+Si
27 Co 0.386 0.230 Cd+CoSi2+Si
28 Ni 0.310 0.193 Cd+Si2Ni+Si
29 Cu 0.260 0.250 Cd+Si4Cu15+Si
30 Zn 0.230 0.230 Cd+Si+Zn
31 Ga 0.157 0.157 Cd+Si+Ga
32 Ge 0.099 0.099 Cd+Ge+Si
33 As 0.135 0.108 Si+Cd3As2+CdSiAs2
34 Se 0.290 0.151 Cd+CdSe+Si

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.390 0.242 Cd+CdBr2+Si
37 Rb 0.394 0.374 RbSi+Si+RbCd13

38 Sr 0.375 0.245 Si+SrSi2+SrCd11

39 Y 0.394 0.205 Cd+YSi+Si
40 Zr 0.470 0.252 Cd+ZrSi2+Si
41 Nb 0.546 0.365 Cd+NbSi2+Si
42 Mo 0.549 0.385 Cd+Si2Mo+Si
43 Tc 0.297 0.297 Cd+Tc+Si
44 Ru 0.385 0.203 Cd+Si2Ru+Si
45 Rh 0.283 0.097 Cd+Si4Rh3+Si
46 Pd 0.235 0.115 Cd+SiPd+Si
47 Ag 0.271 0.256 Ag+Cd8Ag5+Si
48 Cd 0.250 0.250 Cd+Si
49 In 0.197 0.197 Cd+In+Si
50 Sn 0.126 0.126 Cd+Sn+Si
51 Sb 0.159 0.148 Cd+CdSb+Si
52 Te 0.291 0.189 Cd+CdTe+Si
53 I 0.386 0.288 Cd+CdI2+Si
55 Cs 0.409 0.383 CsCd13+CsSi+Si
56 Ba 0.388 0.255 Si+BaSi2+BaCd11

57 La 0.423 0.200 Cd+LaSi2+Si
72 Hf 0.456 0.267 Cd+HfSi2+Si
73 Ta 0.545 0.386 Cd+TaSi2+Si
74 W 0.554 0.439 Cd+Si2W+Si
75 Re 0.457 0.349 Cd+Re4Si7+Si
76 Os 0.402 0.252 Cd+Si2Os+Si
77 Ir 0.285 0.102 Cd+Si5Ir3+Si
78 Pt 0.192 0.043 Cd+SiPt+Si
79 Au 0.205 0.160 Si+CdAu+Cd5Au3

80 Hg 0.245 0.245 Cd+Hg+Si
81 Tl 0.252 0.252 Cd+Tl+Si
82 Pb 0.195 0.194 Cd+Pb+Si
83 Bi 0.196 0.196 Bi+Cd+Si
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In8X6Si40

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.401 0.387 Si+SiH4+In
3 Li 0.302 0.242 In+LiIn+Si
4 Be 0.213 0.213 Be+In+Si
5 B 0.151 0.145 SiB3+In+Si
6 C 0.291 0.246 In+SiC+Si
7 N 0.390 0.135 In+Si3N4+Si
8 O 0.498 -0.049 SiO2+Si+In
9 F 0.486 0.053 SiF4+Si+In

11 Na 0.343 0.309 In+NaIn+Si
12 Mg 0.225 0.198 In+Mg2Si+Si
13 Al 0.102 0.102 Al+In+Si
14 Si 0.094 0.094 In+Si
15 P 0.155 0.104 In+InP+Si
16 S 0.270 0.157 Si+InS+In
17 Cl 0.412 0.162 InCl+Si+In
19 K 0.430 0.386 K8In11+Si+KSi
20 Ca 0.369 0.227 Si+CaSi2+CaIn2

21 Sc 0.360 0.174 In+ScSi+Si
22 Ti 0.417 0.233 In+TiSi2+Si
23 V 0.477 0.315 In+VSi2+Si
24 Cr 0.477 0.352 CrSi2+In+Si
25 Mn 0.433 0.301 In+Mn4Si7+Si
26 Fe 0.395 0.247 FeSi2+In+Si
27 Co 0.335 0.179 CoSi2+In+Si
28 Ni 0.254 0.137 In+Si2Ni+Si
29 Cu 0.204 0.194 Si4Cu15+In+Si
30 Zn 0.167 0.167 In+Si+Zn
31 Ga 0.087 0.087 Ga+In+Si
32 Ge 0.098 0.098 Si+Ge+In
33 As 0.175 0.120 InAs+In+Si
34 Se 0.271 0.153 In+InSe+Si

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.407 0.254 In+InBr+Si
37 Rb 0.461 0.419 Si+RbSi+Rb8In11

38 Sr 0.408 0.263 SrIn2+SrSi2+Si
39 Y 0.377 0.188 Si+YIn3+YSi
40 Zr 0.444 0.227 In+ZrSi2+Si
41 Nb 0.498 0.317 In+NbSi2+Si
42 Mo 0.497 0.333 In+Si2Mo+Si
43 Tc 0.250 0.250 In+Tc+Si
44 Ru 0.337 0.155 In+Si2Ru+Si
45 Rh 0.238 0.052 In+Si4Rh3+Si
46 Pd 0.202 0.064 Si+SiPd+In7Pd3

47 Ag 0.219 0.208 Si+In4Ag9+In2Ag
48 Cd 0.198 0.198 Cd+In+Si
49 In 0.140 0.140 In+Si
50 Sn 0.130 0.130 In+Sn+Si
51 Sb 0.197 0.168 In+InSb+Si
52 Te 0.274 0.198 In4Te3+Si
53 I 0.412 0.304 InI+In+Si
55 Cs 0.484 0.439 Cs2In3+Si+CsSi
56 Ba 0.437 0.287 BaIn2+BaSi2+Si
57 La 0.424 0.201 In+LaSi2+Si
72 Hf 0.428 0.238 HfSi2+In+Si
73 Ta 0.498 0.339 In+TaSi2+Si
74 W 0.501 0.386 In+Si2W+Si
75 Re 0.412 0.304 In+Re4Si7+Si
76 Os 0.356 0.205 In+Si2Os+Si
77 Ir 0.242 0.058 In+Si5Ir3+Si
78 Pt 0.157 -0.002 In2Pt+Si+SiPt
79 Au 0.168 0.112 Si+In3Au7+In2Au
80 Hg 0.194 0.193 InHg+In+Si
81 Tl 0.203 0.203 In+Si+Tl
82 Pb 0.198 0.198 In+Pb+Si
83 Bi 0.207 0.207 Bi+In2Bi+Si
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Hg8X6Si40

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.435 0.420 Hg+SiH4+Si
3 Li 0.362 0.280 Hg+LiHg+Si
4 Be 0.295 0.295 Be+Hg+Si
5 B 0.205 0.199 SiB3+Hg+Si
6 C 0.264 0.218 SiC+Hg+Si
7 N 0.379 0.124 Hg+Si3N4+Si
8 O 0.498 -0.049 SiO2+Si+Hg
9 F 0.481 0.047 Hg+SiF4+Si

11 Na 0.367 0.304 Si+NaHg+NaHg2
12 Mg 0.278 0.228 Hg+MgHg+Si
13 Al 0.155 0.155 Al+Hg+Si
14 Si 0.058 0.058 Si+Hg
15 P 0.093 0.059 Hg+SiP+Si
16 S 0.236 0.123 SiS2+Hg+Si
17 Cl 0.368 0.129 Hg+SiCl4+Si
19 K 0.400 0.331 Si+K5Hg7+KHg
20 Ca 0.349 0.206 Si+CaSi2+CaHg2
21 Sc 0.380 0.194 Hg+ScSi+Si
22 Ti 0.435 0.251 Hg+TiSi2+Si
23 V 0.524 0.362 Hg+VSi2+Si
24 Cr 0.534 0.409 CrSi2+Hg+Si
25 Mn 0.486 0.354 Hg+Mn4Si7+Si
26 Fe 0.452 0.304 FeSi2+Hg+Si
27 Co 0.393 0.237 Hg+CoSi2+Si
28 Ni 0.317 0.200 Hg+Si2Ni+Si
29 Cu 0.261 0.251 Hg+Si4Cu15+Si
30 Zn 0.220 0.220 Hg+Si+Zn
31 Ga 0.139 0.139 Ga+Hg+Si
32 Ge 0.056 0.056 Ge+Si+Hg
33 As 0.092 0.071 Hg+SiAs+Si
34 Se 0.192 0.116 Hg+SiSe2+Si

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.333 0.216 SiBr4+Hg+Si
37 Rb 0.411 0.347 Si+RbHg2+RbSi
38 Sr 0.367 0.218 SrSi2+Si+SrHg2
39 Y 0.371 0.182 Hg+YSi+Si
40 Zr 0.443 0.226 Hg+ZrSi2+Si
41 Nb 0.534 0.352 Hg+NbSi2+Si
42 Mo 0.547 0.384 Hg+Si2Mo+Si
43 Tc 0.294 0.294 Hg+Tc+Si
44 Ru 0.380 0.198 Hg+Si2Ru+Si
45 Rh 0.282 0.096 Hg+Si4Rh3+Si
46 Pd 0.233 0.113 Hg+SiPd+Si
47 Ag 0.249 0.249 Ag+Hg+Si
48 Cd 0.233 0.233 Cd+Hg+Si
49 In 0.172 0.172 Hg+InHg+Si
50 Sn 0.080 0.080 Hg+Sn+Si
51 Sb 0.109 0.109 Hg+Sb+Si
52 Te 0.191 0.153 Hg+HgTe+Si
53 I 0.318 0.261 Hg+HgI+Si
55 Cs 0.423 0.357 CsHg2+CsSi+Si
56 Ba 0.382 0.231 Si+BaSi2+BaHg2
57 La 0.399 0.176 Hg+LaSi2+Si
72 Hf 0.429 0.239 HfSi2+Hg+Si
73 Ta 0.534 0.374 Hg+TaSi2+Si
74 W 0.554 0.439 Hg+Si2W+Si
75 Re 0.456 0.348 Hg+Re4Si7+Si
76 Os 0.400 0.249 Hg+Si2Os+Si
77 Ir 0.285 0.102 Hg+Si5Ir3+Si
78 Pt 0.192 0.043 Hg+SiPt+Si
79 Au 0.154 0.154 Au+Hg+Si
80 Hg 0.228 0.228 Si+Hg
81 Tl 0.233 0.225 TlHg3+Si+TlHg
82 Pb 0.149 0.149 Hg+Pb+Si
83 Bi 0.156 0.156 Bi+Hg+Si
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Tl8X6Si40

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.399 0.385 Si+SiH4+Tl
3 Li 0.272 0.220 Tl+LiTl+Si
4 Be 0.192 0.192 Be+Tl+Si
5 B 0.141 0.135 Tl+SiB3+Si
6 C 0.295 0.250 SiC+Tl+Si
7 N 0.400 0.145 Tl+Si3N4+Si
8 O 0.502 -0.046 SiO2+Si+Tl
9 F 0.487 0.045 Tl2SiF6+Si+Tl

11 Na 0.309 0.284 Tl+NaTl+Si
12 Mg 0.197 0.170 Tl+Mg2Si+Si
13 Al 0.077 0.077 Al+Tl+Si
14 Si 0.079 0.079 Tl+Si
15 P 0.130 0.095 SiP+Si+Tl
16 S 0.281 0.147 Si+Tl4SiS4+Tl
17 Cl 0.443 0.151 TlCl+Tl+Si
19 K 0.394 0.359 K8Tl11+Si+KSi
20 Ca 0.328 0.200 Tl+CaSi2+Si
21 Sc 0.337 0.151 Tl+ScSi+Si
22 Ti 0.404 0.220 Si+TiSi2+Tl
23 V 0.468 0.306 Si+VSi2+Tl
24 Cr 0.468 0.343 Tl+CrSi2+Si
25 Mn 0.423 0.290 Mn4Si7+Si+Tl
26 Fe 0.385 0.237 Tl+FeSi2+Si
27 Co 0.326 0.170 Tl+CoSi2+Si
28 Ni 0.241 0.124 Tl+Si2Ni+Si
29 Cu 0.186 0.176 Tl+Si4Cu15+Si
30 Zn 0.141 0.141 Si+Tl+Zn
31 Ga 0.061 0.061 Ga+Tl+Si
32 Ge 0.080 0.080 Si+Ge+Tl
33 As 0.127 0.106 Si+SiAs+Tl
34 Se 0.258 0.142 Tl+Tl4SiSe4+Si

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.440 0.243 Tl+TlBr+Si
37 Rb 0.428 0.395 RbSi+Si+Rb8Tl11
38 Sr 0.359 0.237 Si+SrSi2+Tl
39 Y 0.354 0.165 Si+Tl+YSi
40 Zr 0.431 0.214 Si+ZrSi2+Tl
41 Nb 0.490 0.308 NbSi2+Si+Tl
42 Mo 0.487 0.323 Tl+Si2Mo+Si
43 Tc 0.237 0.237 Si+Tl+Tc
44 Ru 0.325 0.143 Tl+Si2Ru+Si
45 Rh 0.227 0.041 Tl+Si4Rh3+Si
46 Pd 0.170 0.049 SiPd+Si+Tl
47 Ag 0.187 0.187 Ag+Tl+Si
48 Cd 0.169 0.169 Cd+Tl+Si
49 In 0.112 0.112 In+Si+Tl
50 Sn 0.109 0.109 Si+Tl+Sn
51 Sb 0.154 0.152 Sb+Tl7Sb2+Si
52 Te 0.268 0.188 Si+Tl3SiTe3+Tl2Te
53 I 0.445 0.294 Tl+TlI+Si
55 Cs 0.441 0.423 Tl+CsSi+Si
56 Ba 0.392 0.267 BaTl2+BaSi2+Si
57 La 0.406 0.183 LaSi2+Si+Tl
72 Hf 0.415 0.226 Tl+HfSi2+Si
73 Ta 0.492 0.332 Si+TaSi2+Tl
74 W 0.493 0.378 Si+Si2W+Tl
75 Re 0.400 0.292 Tl+Re4Si7+Si
76 Os 0.344 0.193 Tl+Si2Os+Si
77 Ir 0.231 0.047 Tl+Si5Ir3+Si
78 Pt 0.131 -0.018 SiPt+Si+Tl
79 Au 0.097 0.091 Au+Si+Tl2Au
80 Hg 0.170 0.164 Tl+TlHg+Si
81 Tl 0.174 0.174 Tl+Si
82 Pb 0.175 0.175 Si+Tl+Pb
83 Bi 0.191 0.189 Tl+TlBi2+Si
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He8X6Si40

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.487 0.473 Si+SiH4+He
3 Li 0.358 0.314 LiSi+He+Si
4 Be 0.316 0.316 He+Be+Si
5 B 0.218 0.212 SiB3+He+Si
6 C 0.262 0.217 He+SiC+Si
7 N 0.421 0.166 Si3N4+He+Si
8 O 0.552 0.005 Si+SiO2+He
9 F 0.547 0.114 Si+SiF4+He

11 Na 0.334 0.331 NaSi+He+Si
12 Mg 0.284 0.258 Mg2Si+He+Si
13 Al 0.174 0.174 Si+He+Al
14 Si 0.070 0.070 He+Si
15 P 0.158 0.123 SiP+He+Si
16 S 0.317 0.204 Si+He+SiS2

17 Cl 0.437 0.198 SiCl4+He+Si
19 K 0.360 0.345 KSi+He+Si
20 Ca 0.365 0.237 CaSi2+He+Si
21 Sc 0.419 0.233 ScSi+He+Si
22 Ti 0.483 0.299 TiSi2+He+Si
23 V 0.584 0.422 VSi2+He+Si
24 Cr 0.598 0.474 CrSi2+He+Si
25 Mn 0.550 0.418 Mn4Si7+He+Si
26 Fe 0.509 0.361 FeSi2+He+Si
27 Co 0.444 0.288 CoSi2+He+Si
28 Ni 0.363 0.246 Si2Ni+He+Si
29 Cu 0.299 0.290 Si+Si4Cu15+He
30 Zn 0.246 0.246 Si+He+Zn
31 Ga 0.154 0.154 He+Ga+Si
32 Ge 0.068 0.068 Ge+Si+He
33 As 0.153 0.133 Si+SiAs+He
34 Se 0.272 0.196 SiSe2+He+Si

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.402 0.285 SiBr4+He+Si
37 Rb 0.368 0.357 RbSi+He+Si
38 Sr 0.367 0.245 SrSi2+He+Si
39 Y 0.411 0.223 YSi+He+Si
40 Zr 0.495 0.278 ZrSi2+He+Si
41 Nb 0.602 0.420 NbSi2+He+Si
42 Mo 0.617 0.453 Si2Mo+He+Si
43 Tc 0.361 0.361 Tc+He+Si
44 Ru 0.439 0.257 Si2Ru+He+Si
45 Rh 0.341 0.156 Si4Rh3+He+Si
46 Pd 0.289 0.169 SiPd+He+Si
47 Ag 0.289 0.289 He+Ag+Si
48 Cd 0.258 0.258 Si+Cd+He
49 In 0.188 0.188 In+He+Si
50 Sn 0.095 0.095 Sn+He+Si
51 Sb 0.178 0.178 Sb+He+Si
52 Te 0.240 0.240 Te+He+Si
53 I 0.387 0.332 SiI3+He+Si
55 Cs 0.376 0.358 CsSi+He+Si
56 Ba 0.370 0.251 He+BaSi2+Si
57 La 0.441 0.218 LaSi2+He+Si
72 Hf 0.480 0.291 HfSi2+He+Si
73 Ta 0.610 0.450 TaSi2+He+Si
74 W 0.630 0.516 Si2W+He+Si
75 Re 0.532 0.424 Re4Si7+He+Si
76 Os 0.463 0.312 Si2Os+He+Si
77 Ir 0.345 0.162 Si5Ir3+He+Si
78 Pt 0.247 0.098 SiPt+He+Si
79 Au 0.193 0.193 Si+He+Au
80 Hg 0.252 0.252 Hg+He+Si
81 Tl 0.241 0.241 Tl+He+Si
82 Pb 0.165 0.165 Pb+He+Si
83 Bi 0.211 0.211 He+Bi+Si
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Ne8X6Si40

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.502 0.487 Si+SiH4+Ne
3 Li 0.366 0.322 LiSi+Ne+Si
4 Be 0.328 0.328 Ne+Be+Si
5 B 0.237 0.231 SiB3+Ne+Si
6 C 0.282 0.237 Ne+SiC+Si
7 N 0.446 0.190 Si3N4+Ne+Si
8 O 0.572 0.024 Si+SiO2+Ne
9 F 0.563 0.130 Si+SiF4+Ne

11 Na 0.344 0.340 NaSi+Ne+Si
12 Mg 0.292 0.265 Mg2Si+Ne+Si
13 Al 0.181 0.182 Si+Ne+Al
14 Si 0.078 0.078 Ne+Si
15 P 0.168 0.134 SiP+Ne+Si
16 S 0.330 0.217 Si+Ne+SiS2

17 Cl 0.454 0.215 SiCl4+Ne+Si
19 K 0.375 0.359 KSi+Ne+Si
20 Ca 0.372 0.245 Ne+CaSi2+Si
21 Sc 0.424 0.238 ScSi+Ne+Si
22 Ti 0.488 0.305 TiSi2+Si+Ne
23 V 0.590 0.428 VSi2+Si+Ne
24 Cr 0.606 0.481 CrSi2+Ne+Si
25 Mn 0.560 0.428 Mn4Si7+Ne+Si
26 Fe 0.520 0.372 FeSi2+Ne+Si
27 Co 0.457 0.300 CoSi2+Ne+Si
28 Ni 0.375 0.258 Si2Ni+Ne+Si
29 Cu 0.311 0.301 Si+Si4Cu15+Ne
30 Zn 0.255 0.255 Zn+Ne+Si
31 Ga 0.162 0.162 Ne+Ga+Si
32 Ge 0.075 0.075 Ge+Si+Ne
33 As 0.161 0.141 Si+SiAs+Ne
34 Se 0.281 0.206 SiSe2+Ne+Si

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.420 0.304 SiBr4+Ne+Si
37 Rb 0.385 0.374 RbSi+Ne+Si
38 Sr 0.376 0.254 SrSi2+Si+Ne
39 Y 0.416 0.228 YSi+Si+Ne
40 Zr 0.500 0.282 ZrSi2+Si+Ne
41 Nb 0.606 0.425 NbSi2+Ne+Si
42 Mo 0.623 0.459 Si2Mo+Ne+Si
43 Tc 0.370 0.370 Tc+Ne+Si
44 Ru 0.448 0.266 Si2Ru+Ne+Si
45 Rh 0.351 0.166 Si4Rh3+Ne+Si
46 Pd 0.299 0.179 SiPd+Ne+Si
47 Ag 0.298 0.298 Ne+Ag+Si
48 Cd 0.266 0.266 Si+Cd+Ne
49 In 0.195 0.195 Si+In+Ne
50 Sn 0.101 0.100 Sn+Ne+Si
51 Sb 0.183 0.183 Si+Ne+Sb
52 Te 0.248 0.248 Te+Ne+Si
53 I 0.410 0.354 SiI3+Ne+Si
55 Cs 0.400 0.382 CsSi+Ne+Si
56 Ba 0.381 0.262 Ne+BaSi2+Si
57 La 0.446 0.223 LaSi2+Ne+Si
72 Hf 0.485 0.296 HfSi2+Ne+Si
73 Ta 0.614 0.454 TaSi2+Si+Ne
74 W 0.636 0.522 Si2W+Si+Ne
75 Re 0.540 0.432 Re4Si7+Ne+Si
76 Os 0.473 0.322 Si2Os+Ne+Si
77 Ir 0.355 0.172 Si5Ir3+Ne+Si
78 Pt 0.257 0.108 SiPt+Ne+Si
79 Au 0.203 0.203 Si+Ne+Au
80 Hg 0.261 0.261 Ne+Hg+Si
81 Tl 0.248 0.248 Tl+Ne+Si
82 Pb 0.171 0.171 Pb+Ne+Si
83 Bi 0.216 0.217 Ne+Bi+Si
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Y8X6Si40

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
1 H 0.428 0.134 Si+YH3+YSi
3 Li 0.294 -0.001 YSi+LiSi+Si
4 Be 0.224 -0.028 Be+YSi+Si
5 B 0.301 0.014 YSi+YB4+Si
6 C 0.440 0.143 SiC+YSi+Si
7 N 0.535 0.028 YSi+Si3N4+Si
8 O 0.697 -0.167 YSi+Y2O3+Si
9 F 0.700 -0.149 YSi+Si+YF3

11 Na 0.410 0.154 NaSi+Si+YSi
12 Mg 0.312 0.033 Si+Mg2Si+YSi
13 Al 0.266 -0.011 Si+YAlSi+Y2AlSi2
14 Si 0.261 0.009 YSi+Si
15 P 0.438 0.013 YSi+Si+YP
16 S 0.584 0.064 Si+Y4SiS3

17 Cl 0.680 0.087 Si+YCl3+YSi
19 K 0.584 0.317 Si+KSi+YSi
20 Ca 0.488 0.109 YSi+CaSi2+Si
21 Sc 0.461 0.023 Si+ScSi+YSi
22 Ti 0.484 0.049 Si+TiSi2+YSi
23 V 0.504 0.090 Si+VSi2+YSi
24 Cr 0.489 0.113 Si+CrSi2+YSi
25 Mn 0.427 0.043 YSi+Mn4Si7+Si
26 Fe 0.372 -0.028 YSi+FeSi2+Si
27 Co 0.305 -0.105 YSi+Y2Co3Si5+Si
28 Ni 0.301 -0.146 YSi+YSi3Ni+Si
29 Cu 0.255 -0.068 Si+Y(SiCu)2+YSi
30 Zn 0.229 -0.031 Si+YSi+Y2Zn17

31 Ga 0.249 -0.019 Si+YGa2+YSi
32 Ge 0.296 0.030 YSi+Y3Ge4+Si
33 As 0.456 0.048 Si+YAs+YSi
34 Se 0.549 0.079 YSi+Y3Se4+Si

Z Symbol Ehull (eV) Eform (eV) Decomposition
35 Br 0.667 0.194 YSi+YBr3+Si
37 Rb 0.642 0.380 Si+RbSi+YSi
38 Sr 0.554 0.180 YSi+SrSi2+Si
39 Y 0.513 0.072 YSi+Si
40 Zr 0.548 0.079 Si+YSi+ZrSi2
41 Nb 0.551 0.118 Si+NbSi2+YSi
42 Mo 0.536 0.121 Si+Si2Mo+YSi
43 Tc 0.272 0.020 Si+YSi+Tc
44 Ru 0.342 -0.091 YSi+Si2Ru+Si
45 Rh 0.285 -0.203 YSi+Y2Si5Rh3+Si
46 Pd 0.235 -0.187 YSi+Y(SiPd)2+Si
47 Ag 0.238 -0.014 Ag+YSi+Si
48 Cd 0.290 0.038 Cd+YSi+Si
49 In 0.314 0.062 YIn3+Si+YSi
50 Sn 0.347 0.088 Si+YSi+YSn2

51 Sb 0.442 0.121 YSi+YSb+Si
52 Te 0.499 0.146 Si+YSi+YTe
53 I 0.662 0.260 YI3+YSi+Si
55 Cs 0.692 0.422 Si+CsSi+YSi
56 Ba 0.604 0.233 YSi+BaSi2+Si
57 La 0.597 0.122 Si+LaSi2+YSi
72 Hf 0.533 0.092 Si+HfSi2+YSi
73 Ta 0.555 0.144 Si+TaSi2+YSi
74 W 0.542 0.176 Si+Si2W+YSi
75 Re 0.442 0.082 YSi+Re4Si7+Si
76 Os 0.389 -0.036 Si+Y5(Si7Os2)2+YSi
77 Ir 0.265 -0.192 Si+Y(SiIr)2+YSi
78 Pt 0.192 -0.253 YSi+Y(SiPt)2+Si
79 Au 0.224 -0.114 YSiAu+Si+YSi
80 Hg 0.285 0.033 Hg+YSi+Si
81 Tl 0.382 0.130 Si+Tl+YSi
82 Pb 0.411 0.160 Pb+Si+YSi
83 Bi 0.434 0.173 Si+YBi+YSi
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TABLE I. Results of refinements (unit cell parameter, phases proportions and goodness of fit) of the X-ray data shown in the
main text for different initial compositions.

Refined Composition (majority phase) Minority phases clathrate cell parameter (Å) χ2 goodness of fit
Ba8Si46 (100%) none 10.215(5) 9.618

Ba8Si46 (80.47%) BaSi2 ortho (19.53%) 10.215 7.035
Ba8−xSi46 (89.94%) x(2a)=0.25 BaSi2 ortho (10.06%) 10.215 6.737

Ba8−xBeySi46−y (89.87%) x(2a)=0.25, y(6c)=3.22 BaSi2 ortho (10.13%) 10.215 5.770

II. EXPERIMENTAL CHARACTERIZATION

In Tab.I are reported the unit cell parameters and the
goodness of fit of different refinements of the X-ray pat-
tern shown in the article, for some relevant initial com-
positions and crystallographic structures. For the first
refinement, only pure Ba8Si46 is considered and a cell pa-
rameter of 10.215 Å is found. Then, the fit is improved
by considering the presence of orthorhombic BaSi2 as a
secondary phase, Ba vacancies on the site 2a and Be sub-
stituted Si on the site 6c. Attempts (not shown here)
to include Ba vacancies and Be substituting Si on other

sites, respectively, 6d and 16i/24k, considerably decrease
the goodness of fit and are therefore not favorable.

The cell parameter of the Si clathrate substituted by
Be is reduced when compared with the undoped mate-
rial with and without vacancies, contrary to what is found
for substitutions by transition and post-transition atoms,
which lead to an increase of the unit cell parameter (see
Ref 39-49,67 in the main text). In Tab.II, we report
the refined cell parameters of Ba8−xBeySi46−y for three
refined Be contents, showing the tendency of the cell pa-
rameter to increase with the Be content.

TABLE II. Refined unit cell parameter of Ba8−xBeySi46−y for
three Be contents.

Ba8−xBeySi46−y Cell parameter (Å)
Ba7.8Be1.7Si44.3 10.246
Ba7.8Be3.2Si42.8 10.215
Ba7.8Be4.1Si41.9 10.180


