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Short Term Mobility – Relazione Scientifica Finale

Il periodo di ricerca relativo al soggiorno supportato dal programma “Short Term Mobility” è stato svolto dal 19/05/2009 al 09/06/2009 presso il gruppo del Professor J. C. Green, Inorganic Chemistry Laboratory, Department of Chemistry, University of Oxford, UK. Le ricerche sono state indirizzate principalmente verso lo studio teorico di sistemi cristallini nanostrutturati a bassa dimensionalità ed ha riguardato collaborazioni con altri gruppi presso lo stesso Dipartimento operanti nell’ambito delle stesse tematiche. Le principali attività svolte durante il periodo di ricerca hanno riguardato lo studio teorico delle proprietà strutturali ed elettroniche di nanostrutture quasi-unidimensionali (nanotubi e nanowires) ed analoghe strutture ibride organico/inorganiche (nanowires incapsulati) al fine di ottenere informazioni fondamentali, di difficile accesso sperimentale, su sistemi di interesse sperimentale e tecnologico nel campo delle nanotecnologie. Le indagini sono state condotte utilizzando essenzialmente metodi basati sulla teoria del funzionale di densità, particolarmente efficace nel trattamento dei sistemi in oggetto, permettendo uno studio accurato delle proprietà in oeggetto ad un costo computazionale relativamente contenuto. Gli studi hanno riguardato sistemi modello, oggetto di indagini sperimentali, determinandone le proprietà strutturali ed elettroniche. I metodi impiegati hanno inoltre permesso di studiare in dettaglio la morfologia e le proprietà elettroniche del sistema inorganico, con potenziali applicazioni di estrema rilevanza per la produzione di nanowires o dispositivi di interesse in elettronica molecolare. I sistemi modello considerati consistono di nanostrutture quasi-unidimensionali di alogenuri metallici (es. AgI) o semiconduttori (CdSe) dato il recente interesse sperimentale rivolto a tali materiali. I risultati ottenuti mostrano inaspettate proprietà di polimorfismo sulla nanoscala per sistemi cristallini a bassa dimensionalità, spesso associate a modificazioni significative delle proprietà elettroniche rispetto ai materiali “bulk”. Questi aspetti sono stati analizzati in dettaglio e costituiranno la parte essenziale di pubblicazioni scientifiche in corso di preparazione.

Il piano di lavoro riguardante l’attività svolta è stato focalizzato sull’interazione con il gruppo e la struttura ospitante, i quali possono essere annoverati tra le istituzioni leader, a livello internazionale, nell’ambito delle tematiche oggetto di studio. Tali attività hanno riguardato in particolare:

· Discussione sulle attività scientifiche programmate;

· Indagini teoriche congiunte su sistemi modello con utilizzo delle infrastrutture messe a disposizione dalla struttura ospitante;

· Analisi dei risultati e preparazione di pubblicazioni scientifiche;

· Interazione con gruppi sperimentali, operanti nella stessa istituzione ospitante, attivi nelle tematiche di interesse del progetto;

· Definizione ed impostazione di progetti internazionali in collaborazione a medio ed a lungo termine.
