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Attività di ricerca 

 

Sviluppo di tool scientifici per il modelling del trasporto elettronico in nanostrutture 

e nano-dispositivi; calcolo di interazioni elettrone-fonone e phonontransport con 

applicazioni dall'elettronica molecolare; calcolo di proprietà elettroniche di 

materiali nanostrutturati (quantum-dots, nanofili); Fisica delle superfici e catalisi. 

 

Area tematica  

 

☐ Ambiente 

☐ Agrobio 

☐ Beni Culturali 

 Materiali funzionali 

☐ Salute e Benessere 
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Facilities 

 

Nessuna 

 

Competenze 

 

- Calcolo di proprietà elettroniche tramite metodi DensityFunctional (DFT) e 

quantum chemistry;  

- Dinamica molecolare;  

- Sviluppo di metodi avanzati per la computazione degli stati elettronici in 

nanostrutture;  

- Sviluppo di metodologie computazionali per HPC;  
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- Calcolo di proprietà di trasporto tramite funzioni di Green di non-equilibrio; 

- Sviluppo di metodi di calcolo multiscala applicato al trasporto in sistemi 

complessi, quali dispositivi organici o inorganici ed ibridi con applicazioni 

nell’ambito del fotovoltaico, dell’optoelettronica e la bioelettronica; 

 

Progetti di riferimento 

 

- H2020 “Modelling stability of organic phosphorescent light emitting diodes – 

MOSTOPHOS” 

- Pd-based membranes and nanostructured catalysts for producing ultrapure 

hydrogen. 
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