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

Area tematica

Ambiente

Agrobio

Beni Culturali
Materiali funzionali
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Referente Attivita

Amedeo Palma, ISMN c/o AdR Roma 1
Tel: 06-90672.343
Mail: amedeo.palma@ismn.cnr.it

Alessandro Pecchia, ISMN c/o AdR Roma 1
Tel: 06-90672.324 (06-72597781),

Mail: alessandro.pecchia@ismn.cnr.it

Facilities
Nessuna
Competenze

- Calcolo di proprieta 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 proprieta 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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Collaborazioni principali

RICERCA
e Bremen Center for Computational Materials Science, Universita di Brema
(Germany), chair of Prof. Thomas Frauenheim.

e TechnicheUniversitat Dresden, Dresden (Germany), chair of Prof. Gianaurelio
Cuniberti

e TechnicheUniversitatMunchen, Munchen (Germany), chair of Prof. Alessio
Gagliardi

e ENEA, Italian National Agency for New Technology Energy and Environment
(Frascati-RM)

INDUSTRIA
o TiberLABs.r.l., Software company, info@tiberlab.com
o OSRAM OLED, Thomas.Wehlus@osram-oled.com



