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Fisica Teorica della Materia/( metodi teorico-computazionali ab-initio)

https://www.fisica.uniroma2.gezioniricercadareedi-ricercdfisica-teoricadellamateriad

AAS

Docenti coinvolti: — o=
Prof. OliviaPulci ——
Prof. Maurizia Palummo
Dr. Conor David Hogan (CNR)
(new entry: RTDB TommasGiovanninj

Dottorandi  Attuali (Fisica):
AlessiaMuroni (ex studentess&dM)
Domenico Corona (estudentesdM)
SimoneBrozzesi(ex studente&sdM)

Simone Grillo (exstudenteFisica Molte connessioni a livello nazionale,
Internazionale sia europeo che extearof




Attivita di Ricerca

Modeling &
Simulation

Scientific
Understanding
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ion rights
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2D materials
Graphen, Xenes, TMD and
beyond

Graphiene/lBN multilaser heterostructrures

1D materials

Wires, tubes
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helical chains

S ISCRA

CINECA

Cultural heritage

Lo

Understanding the ageing process in ancient artworks
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Research of
New Materials
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Soft matter

Water, orgam'c and biological systems
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3D materials
Crystals and interfaces for optoelectronics

Density Functional Theory GW method Bethe-Salpeter equation
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0D systems
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Progetti e Argomenti Tesi a TOR VERGATA

Progetti attualmente attivi:

o o o o I»

V)

Conduction Band Offset (e

—

o

o
>

0.4

o

PRIN 2020 PHOTOnuovi materialiper il THz

PRIN 2022 IRIDEeterostruttureli nitruri pernuovidispositivioptoelettronici
Marie Curie Individual Fellowship TERAEXCranostruttureli carbonioper il
THz

Progetto con MASEMinisterod e | | 6 A edelia8icutezza&nergeticaed
ENEA: Calcoliteoricidaprincipi primi di materialielettrodiciinnovative

CN1- Centro Nazionale dRricercain High-Performance Computing Big Data
and Quantum Computing Spoke6 : Studiarabo e multiscaladi nuovi
materialiperdispositivioptoelettronici

EoCoElll : European Energy orientédenterof Excellencaffrontaresularga

Argomenti di Tesi: sulletematiche
descritte nella pagina precedente
( es topics figure sotto!)

Per CdL: studi basati suapprocci classici
(MD) e quanto-meccanici ab-initio

Per CdLM : studi basati su approcci
guanto-meccaniciab-initio DFT e post-

scalacalcolideltrasportadi portatoridi caricanon inequilibrio attraverso DFT
§ e@?ﬂﬁsﬁﬁftﬂ?ﬁﬂ S atiidimensionali
MSCAaf?ch§ ?arf Rigtwork TIMES :Timeesolvedsimulationsof ultrafast Peroskitiibride 3D e 2D pesolareed
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e CltocromoC " mate-- _ S
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Nano@ Surf

Detector o0
e
N

b

Monochromator

TOR VERGATA
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Low-strain window

Anmax Sgantataa
Massimoo Fanfanii
Beatmee Bomannni

ClaudiooGeolettiti

lariaa Tomeli

Seilaa Addessii




Attivita di Ricerca Nano@Surf

ACrescita e caratterizzazione morfologica e spettroscopica con

risoluzione atomica di nuovi materiali bidimensionali: Grafene /Ge e

Borofene (Progetto HYBORON)

AFiIm molecolari di porfirine e/o corroli per applicazioni nella
sensoristica. Crescita in UHV o da fase liquida e
caratterizzazione mediante SPM e tecniche ottiche sensibili
alla simmetria chirale (RAS e SDR) Progetto GREEN ).

A\/Iodelli numerici di geometria stocastica e mathematical
morphology per la caratterizzazione dei film sottili

APoIimeri 2D ad alta mobilita (Progetto P2DAME )

MNormalized Cumulative Counts

AProgetto STILES: Strengthening the Italian Ieadershlp

TOR VERGATA

UNIVERSITA DEGLI STUDI DI ROMA
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Argomenti di Tesi Nano@Surf EJ ESL e

C Come si sviluppo la vita sulla terra primordiale? Studio con tecnica XPSdelle condizioni prebiotiche
per la formazione di legami di tipo peptidico su rocce della terra primordiale o su polvere interstellare.

C Effetto del solvente e della temperatura sulla formazione di film di molecole su substrati conduttivi:
nucleazione e crescita o separazionespinodale

C Crescita e caratterizzazione morfologica e spettroscopica di nuovi materiali bidimensionali a base di
boro

C Trattamenti di immagini di nanoscopia e microscopia mediante tecniche di machine learning (in
collaborazione con Dr Luca Giovannelli)

C Connessionetra frantumazione e frattali di Voronoi

Collaborazioni x |stituto di Struttura della Materia ISM del C.N.R.
x Dipartimento Scienze e Tecnologie Chimiche, Universita ’C_tcenFer for Physical Sciences and Technology, Vilnius,
ituania.

di Roma Tor Vergata. . . : L
x Dipartimento di Fisica, Politecnico di Milano. x Department of Chemistry, Philipps-Universitat

x Dipartimento Scienzadei Materiali, Univ. Milano- Bicocca ~Marburg, Germany. _ _
x Dipartimento di Fisica Universitad e | | 6 Aqui | a * LeibnizInstitut fur Analytische Wissenschaften i ISAS,

x Dipartimento di Fisica, Universita di Camerino Berlin, Germany. N
x |stituto Nazionale di Astrofisica, INAF.
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L aboratorio
nanomateriali per la
fotonica

Profi.Mattee Salvatato
. ProfissaaPaela:Castrucerci




L o £ ] TOR VERGATA
Attivita di RiIcerca J

Crescitae caratterizzazione di film di isolanti topologici (Tl) su substrati di diversa natura e studio
di eterogiunzioni a base di Tl per applicazioni nel campo della foto sensoristica

Progetti finanziati :

- RegioneLazioi FOTONICY2021-2023)
- INFNT QUANTER?2021-2023)

- PRIN22 PNRRiI SPIGA(2023-2025)

- Progetto di Ateneo-ISTRICE(2022-2024)
Collaborazioni

- Prof. L. Persichetti, Prof. E De Matteis, Prof.ssa M. Palummo (Univ. Tor Vergata)
- Dr. A. Salamon (INFN)

- EuroFELSupport Laboratory (EFSL} CNRISM Roma

- Dr. M. Scagliotti, L. Mariuccii CNRIMM Roma

- Drssa S. Boninellit CNRIMM Catania

- Prof.ssaFk Lombardii ChalmersUniversity of Technology, Svezia

- Prof. R. Gunnella- Universita di Camerino

- Dr. C. ZucchettiT PoliMI, Dr. R. Mantovan, Dr.ssaC. Wiemeri CNRIMM Agrate

Bi,Se, film

n-Si B Pt contacts




Argomenti di Tesl

- Crescitadi film di Tl (es. Bi2Se3) su diversi tipi di substrati
usando forni a singola e a tre zone di riscaldamento

- Caratterizzazione con XRD, AFM, SEM, assorbimento
ottico, misure di resistivita

- Studio di eterogiunzioni basate su Tl per rivelatori a larga
banda spettrale e per la rivelazione di segnali alla
lunghezzad 0 o mallatelecomunicazioni

- Studio della risposta dei Tl al variare della polarizzazione
della luce incidente

TOR VERGATA

UNIVERSITA DEGLI STUDI DI ROMA
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o
T
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Manuela Scarselli
Dipartimento di Fisica

Ultra high vacuum system equipped with
scanning tunneling microscope (STM)
atomic force microscope (AFM)

x-ray photoelectron spectroscopy

low energy electron diffraction (LEED)
triple e-beam evaporator

e-gun

o Joo T To o I

A system for the chemical vapor deposition
growth of carbon nanostructures : carbon

High vacuum system for thin film

deposition on substrates nanotubes (CNT) films or sponges, spheres.

A 4 evaporators
A gas-line
A sample heater
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Financed projects

Multidimensional nANodevice archl tectures For IOw-perturbation
singLeion Detection (MANIFOLD )

Metal clusters decoration of Borophene nanostructures with enhanced Hydrogen adsorption and
release properties (HYBORON)

Growth of coRrole layErs from propErty tuning to applicatioNs (GREEN)

Collaborations

o

CNRSIMN-(Quebec) Prof. My Ali El Kakhan=> Applications of MoS, grown by Pulsed laser deposition (PLD)

o Universita Sacro Cuore Brescia, Itay, Prof. G. Sangaletti, Prof. S. Pagliara=> 2D-metal nanoparticles platforms for
detection and identification of breath biomarkers for disease diagnosis (& prof. P Castrucci)

o INTEL Synthesisand applications of Transition Metal Dichalcogenides(& prof. L. Camilli)

o Dip. Scienze e Tecnologie Chimiche Tor Vergata, Prof. FE Arduini=> CNT sponges for water purification from
heavy metals
o Dip. Fisicg prof. A. Sgarlata, growth of corroles on Au surfaces for applications (GREENproject)




Argomenti di Tesi

GATA

TOR VER

UDI DI ROMA

_disease diagnosis (LM)

' 2D-metal nanoparticles platforms for detection and identification of breath biomarkers for]

Power supply

7

Study of the formation of 2D Bismuth films on Graphene substrates
_and for applications. (LM)

Characterization of MoS, grown by Pulsed laser deposition (PLD) (LF LM)

CNT sponges for water purification from heavy metals (LT)
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Laboratorio di crescita
epitassiale e spettroscopie
elettroniche

Proff. Rabinizio Arciprete=te '
Dottissa:Sabtinan€alvilvi /A

Dottt Sifnonee Prilii & \\
Dottt AdrianoDiazFattefinirini | |
Dottt ChiistiaiaPetreicei cci vl
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Attivita di Ricerca

Obbiettivo principale:
Sviluppo di materiali ed eterostrutture a cambiamento di fase
per applicazioni in memorie e intelligenza artificiale

Logical «1»

Z

crystallization

C Crescita mediante epitassia da fasci molecolari (MBE)
A Leghe altamente orientate a base di base di Ge-Sb-Te
A Materiali 2D a base di metalli di transizione (Ti, Mo, W)

amorphization

__‘QW.
oy
C Caratterizzazione morfologica, strutturale ed elettronica o
A Microscopia a forza atomica (AFM)
A Spettroscopie di fotoemissione (XPS e UPS)
A Diffrazione a raggi X e spettroscopia Raman

66.3 nm

Proggetti . Collaborazioni: St sreeta s
A Horizon 2020 «BeforeHand» A CNRIMM ARTOV SITEIIIIIIEIIITEIIIL o
A PRIN2020 «<EMPHASIS» A IBM TEEESESSLE!
A ST Microelectronics s

PRIN 2929 o A Sapienza Universita di Roma
= & .

— —



Argomentl di tesl

TOR VERGATA

UNIVERSITA DEGLI STUDI DI ROMA

C Materiali a cambiamenti di fase per elettronica sostenibile
Verra ottimizzata la deposizione MBES&puttering di materiali a cambiamento di
fase su substrati flessibili e riciclabili. Le proprieta del materiale verranno
investigate mediante spettroscopia Raman, diffrazione da raggi X e microscopia
AFM. In seqguito le leghe cosi ottenute verranno implementate in dispositivi di
memoria non volatile di cui si valuteranno le prestazioni.
Referenti: Dott.ssa Sabrina Calvi, Prof. Fabrizio Arciprete

C Crescita di _eterostrutture  PCM/TMD per _neuromorfica

LOi nt r oduzi omudilaydrie ritentuta wnatpassibée strategia per
minimizza il dispendio energetico delle memorie utilizzate per algoritmi Al.

Nel |l 6ambi to del |l a t es ietergsiruttset altasmender © | a
orientate a base di materiali a cambiamento di fase e dicalcogenuri di metalli
di transizione. Le propriet”™ elettron

verranno valutate mediante fotoemissione, diffrazione da raggi X e
spettroscopia Raman.
Referenti: Prof. Fabrizio Arciprete
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Low-temperature microscopy and spectroscopy laboratory
https://www.camillilab.com/

Group members:

Prof. Luca Camilli
Dr. Luca Persichetti
T R e rf Dr. Jazmin Aragon Sanchez (postdoc)
e I Antonio Caporale (PhD candidatg™

Current students:

- | Gabriele Ansel
Gi ovanni Gl nesi



Attivita di Ricerca EJ TOR VERGATA

On-going funded projects

- PRIN2020 (QT-FLUQ
- PRIN2022 (ATYPICAY
- PRIN2022 PNRR(HYPERBORON

EaEeOOReEsEaesd
- SPSMYPNato (ESCAPE sample surface

- RegionelLazio1 (L/fePlastSen¥
- INFN (MANIFOLD

Collaborations

- Italian Universities. U. Roma TRE, U. Camerino, U. Bicocca, Politecnicodi Milano, U. L 0 A g UW.i | &
Salerno, U. Parma

- Italian ResearchCenters CNR(Istituto di Struttura della Materia, Istituto di Sistemi Complessi,
SuPerconductingand other INnovative materials and devices institute), INFN

- Universities Abroad: U. Salamanca(SPAIN), U. Vienna (AUSTRIA), Tyndall U. (IRELAND)

- Companies INTEL
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Progettt e Argomenti di Tesi

Coordination site

On-surface synthesis towards single metal atom platforms ovsies v v
m " @K\l ﬂ
a) “"(Acr site

On-surface molecular recognition via non-covalent interaction

o ¥
AR )

DBAP-tpy
(Xiushang Xu, Akimitsu Narita, OIST)

Intensity (a.u.)

Chemical stability of 2D materials

4‘4 42 40 38 36 34 32 30 28 26
B.E. (eV)

N\

[ Synthesisand characterization of 2D materials beyond graphene

S

STMon gate-tunable samples
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Dipartimento di Scienze e
Tecnologie Chimiche

TOR VERGATA

UNIVERSITA DEGLI STUDI DI ROMA

i . . y IS Kinetics
Dipartimento di Scienze ;ﬁﬁssébgnsors Porphyrins .
e Tecnologie Chimiche Rlogensars Elettrochemlstry
Protein and binding
s Nanodiamond ﬂ\‘l L"i‘"""“"“ ) 'L(j | i IQ“ q\‘“
Carbon nanotubes Nanopa rt|c|_e5 Fuel cells

Dipartimenti di Eccellenza
2023-2027

‘Molecular modellmg o

Microbubbles Protein Conformations Micn
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Il Dipartimento di Scienze e Tecnologie Chimiche e stato selezionato come uno
degli 11 mgh b D ipapamEnteh € himidamitalin Italia.

Il progetto X-Chem, prevede il potenziamento di tre principali linee di ricerca:

Combusﬂblle
CO,+H" ' y

Transizione @nergeticaca

Bio-anodo
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Solid Oxides Research Group
(SORG)

Profi .ElisabettatDiBartelameoneo
. Dr.. Lleonardo @ Urantinti




Attivita di Ricerca

UNIVERSITA DEGLI STUDI DI ROMA

ﬂ TOR VERGATA

Sviluppo di ossidi misti per dispositivi elettrochimici per la conversione e lo stoccaggio
di energia. L O at tsperimentale riguarda la sintesi chimica delle polveri, la

caratterizzazione strutturale e microstrutturale,

la fabbricazione di celle elettrochimiche

operanti ad alta temperatura (SOFC/SOECE | test elettrochimici.

Ac Th Pa

He

- Ne

Ar

Kr

Xe

Rn

HEEN - llGdl lllll

Pu Am Cm Bk Cf Es Fm Md No Lr

SOEC ]
@ FUEL ELECTRODE @ S OF C
= CO,/H,0 +2e o= CO/H,+0*  —F—
Clean Energy Power Grid
X: | = AL
P N o l ELECTROLYTE I o> S
e ! k !
L 0> == %0;t2 L& =2
€04 % 04+€O @ AIR ELECTRODE ﬁ €0+ %0, €O,
H,0- % 0,+H, 0, Air Hy+% 0, - H,0

PRIN2022 (2022ZWYSKY): Materiali avanzati per celle reversibili ad ossidi solidi (Adatercaidfor ReversibleSolid Oxide Cells)-AMARILLO
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Argomenti di Tesl

A Sintesi e caratterizzazione di ossidi per elettrocatalisi dell'ossigeno
A Sviluppo di ossidi per elettrolizzatori/celle a combustibile ad elevata temperatura

C D os
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g 9 12V & =
2 § 9 R
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- - 4 o
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+ CA in water pH6.5 Evaporation process process Process 0.0 - e 0.0 = = > o
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O2C Group i Organic and
Organometallic Chemistry

' phot® . i
Ligfg;déz\?izes elecé:g(;l;ﬁrsrt‘)f
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Attivita di Ricerca

Funzionalizzazione di fenoli naturali e aniline per applicazioni
in ambito biomedico
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Sintesi e caratterizzazione di nuovi dyes organici per
applicazioni foto(elettro)chimiche
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Studio computazionale di proprieta molecolari e interazioni
intermolecolari di composti organici

Studio di sistemi catalitici sostenibili per reazioni di ossidazione e
ossibromurazione
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Collaborazioni : Prof. A. D6 E p i (UaiversithA Roma Tor Vegata); Prof. A. Sartorel (Universita di Padova), Prof. X. Sala
(Universitat Autonoma de Barcelong; Dr. N. Romero (Université de Toulouse); Prof. V. N. Nemykin (University of Tennessee)

Progetti : PRIN2022 - Photoelectrocatalytic modules for oxidative C-H activation
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Sintesi e caratterizzazione di nuovi dyes organici per applicazioni foto(elettro)chimiche : Lo
studente si occupera della sintesi di coloranti organici in grado di assorbire la luce nel visibile. A seguito della
sintesi, il nuovo colorante sara caratterizzato completamente, tramite tecniche spettroscopiche (UV-vis, IR,
Fluorescenza) ed elettrochimiche, in soluzione o ancorato su superficie di ossido semiconduttore. Saranno

effettuati degli studi preliminari di generazione di fotocorrente e eventualmente di fotocatalisiper| 6 o s si d a
di substrati organici.

il C-
‘ Sub
< Sub(0X)

WOj3, Sn0O,, TiO,, ZnO semiconductors
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Biochemistry and
Biomaterials for tissue
repair (B&B ,T -LAB)
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Ha prodotto ed ottimizzato sistemi 3D di crescita a base di idrogel proteici e nuovi
materiali sostenibili da scarti vegetali N

Melino S. Lab B&B,T : 2022-2025 Pl nel WP: Modelling of 3D approaches of multicellular
: spheroids structures for estimating the risk of disease initiation and
progression. Progetto PNNR PEG6 European Union Next Generation EU
via MUR-PNRR HEAL ITALIA "Health Extended Alliance for Innovative
o o Therapies, Advanced Lab-research, and Integrated Approaches of
- Precision Medicine

2023 Principal Investigator (Pl) nel Progetto European Union Next
Generation EU via Ministry of Health - HUB LIFE SCIENCE i Advanced
Diagnostic- Italian network of excellence for advanced diagnosis
(INNOVA)

P Cancelliere R. et al 2021 Talanta

Collaborazioni

Universita di Tor Vergata Medicina Sperimentale
Prof.ssa Elionora Candi

Prof.ssa Alessadra Gambacurta
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Department of Industrial Engineering

prof. ssa llaria Caciotti

Unversita di Agraria Viterbo  Rita LeviMontalcini Award 2017

Ciocci M. et al 2018 Int.J Biol. Macrom. — PrOf. Giovanni Chllleml
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