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	Casella di testo 1: 
	tb_versione: 1.1
	tb_nome_resp: CONOR
	tb_cognome_resp: HOGAN
	tb_denominazione_ins_ita: MODELLAZIONE DI NANOMATERIALI
	tb_denominazione_ins_eng: NANOSCALE MATERIALS MODELING
	rb_tipo_laurea: 2
	tb_anno_accademico: 2024/2025
	tb_cds: Scienza e Tecnologia dei Materiali
	tb_codice: 8067836
	tb_canale: UNICO
	tb_CFU: 6
	tb_lingua: ENG
	tb_nome_resp_mod: 
	tb_cognome_resp_mod: 
	tb_denominazione_mod_ita: 
	tb_denominazione_mod_eng: 
	tb_obiettivi_ita: OBIETTIVI FORMATIVI:Il corso si propone di fornire una formazione di base nella teoria fondamentale e nell'applicazione pratica della simulazione atomistica per lo studio dei materiali su scala nanometrica rilevante per gli obiettivi del Master Greenano, ovvero lo sviluppo di nanomateriali per la transizione verde e digitale.L'obiettivo del corso è fornire un'ampia comprensione dei principi fisici alla base della modellazione atomistica e fornire una conoscenza pratica approfondita per eseguire simulazioni realistiche di solidi e materiali a bassa dimensionalità dalle molecole ai nanofili.CONOSCENZA E CAPACITÀ DI COMPRENSIONE: Lo studente apprenderà i principi fisici fondamentali alla base della teoria del funzionale della densità e della dinamica molecolare classica e imparerà come applicare queste tecniche in modo efficiente allo studio di un'ampia gamma di materiali. Lo studente imparerà come costruire e ottimizzare geometrie e calcolare una gamma di proprietà fisiche ed elettroniche utilizzando software e strategie di simulazione all'avanguardia.CAPACITÀ DI APPLICARE CONOSCENZA E COMPRENSIONE:Il corso mira a fornire competenze computazionali ad ampio raggio nella scienza dei materiali per consentire agli studenti di analizzare e caratterizzare sistemi reali su scala nanometrica e utilizzarli per interpretare osservazioni sperimentali da altri moduli del corso Greenano.Lo studente dovrà inoltre essere in grado di individuare e comprendere il metodo teorico/computazionale idoneo alla caratterizzazione delle proprietà chimico-fisiche del materiale di interesse e saper comprendere e analizzare discussioni e dati derivati da tali metodi.Lo studente sarà inoltre in grado di affrontare nuovi problemi scientifici e di leggere testi e articoli scientifici su argomenti relativi allo studio delle proprietà strutturali ed elettroniche dei nanomateriali.AUTONOMIA DI GIUDIZIO: Gli studenti devono dimostrare la capacità di interpretare i risultati dei loro calcoli in modo indipendente e critico e giudicare come questi risultati possano essere utili o applicabili per la progettazione di nuovi materiali per la transizione verde e digitale.ABILITÀ COMUNICATIVE:Particolare attenzione è posta alla capacità di utilizzare le conoscenze acquisite durante le lezioni in modo appropriato e in un contesto concettualmente coerente e rigoroso.Lo studente dovrà dimostrare la capacità di presentare la propria attività di ricerca o di revisione ad un pubblico di specialisti e non specialisti.La relazione finale, relativa alle simulazioni al computer effettuate dallo studente su uno specifico materiale, è prevista attraverso una presentazione power-point di tipo seminariale da parte dello stesso, ed ha lo scopo di esercitare e migliorare le capacità comunicative e le competenze trasversali dello studente.CAPACITÀ DI APPRENDIMENTO:Capacità di utilizzare banche dati e risorse bibliografiche e scientifiche per estrarre le informazioni e le idee più adatte allo sviluppo di qualsiasi progetto di studio e di ricerca.Capacità di individuare metodi teorico-computazionali idonei allo studio di materiali alla nanoscala.
	tb_obiettivi_eng: LEARNING OUTCOMES: The course aims to provide basic training in the fundamental theory and practical application of atomistic simulation for the study of nanoscale materials relevant to the goals of the Greenano Masters, i.e. the development of nanomaterials for the green and digital transition.The goal of the course is to provide a broad understanding of the physical principles behind atomistic modelling and to provide thorough practical knowledge for performing realistic simulations of solids and low dimensional materials from molecules to nanowires.KNOWLEDGE AND UNDERSTANDING: The student will learn the fundamental physical principles behind density functional theory and classical molecular dynamics and learn how to apply these techniques in an efficient way to the study of a wide range of materials. The student will learn how to construct and optimize geometries and calculate a range of physical and electronic properties using state-of-the-art computer codes and simulation strategies.APPLYING KNOWLEDGE AND UNDERSTANDING:The course aims to provide wide ranging computational skills in materials science to allow students to analyse and characterize real nanoscale systems and use them to interpret experimental observations from other modules in the Greenano course.The student must also be able to identify and understand the theoretical / computational method suitable for the characterization of the chemical-physical properties of the material of interest and to be able to understand and analyse discussions and data derived by these methods.The student will also be able to tackle new scientific problems and to read scientific texts and articles on topics related to the study of structural and electronic properties of nanomaterials.MAKING JUDGEMENTS: Students must demonstrate the ability to interpret the results of their calculations in an independent and critical manner and judge how these results can be useful or applicable for designing new materials for the green and digital transition.COMMUNICATION SKILLS:Particular attention is paid to the ability to use the knowledge acquired during the lessons appropriately and in a conceptually coherent and rigorous context.The student should demonstrate the ability to present one's own research or review activity to an audience of specialists and non-specialists.The final report related to the computer simulations carried out by the student on a specific material, is foreseen through a seminar-type power-point presentation by the same, and has the purpose of exercising and improving communication skills and transversal skills of the student.LEARNING SKILLS:Ability to use databases and bibliographic and scientific resources to extract information and ideas best suited to develop any study and research project.Ability to identify theoretical-computational methods suitable for the study of  particular nanoscale materials.
	tb_prerequisiti_ita: Conoscenze di fisica quantistica, fisica dello stato solido (reticolo reciproco, struttura a bande elettroniche), chimica fisica di base
	tb_prerequisiti_eng: Knowledge of quantum physics, solid state physics (reciprocal lattice, electronic band structure), basic physical chemistry
	tb_programma_ita: Introduzione alla scienza computazionale dei materiali.Approssimazione di Born-Oppenheimer.Dinamica molecolare classica.Metodo di Hartree e Hartree-Fock.Teoria del funzionale densità. Equazioni di Hohenberg-Kohn, Kohn-Sham.Approssimazione della densità locale. Problema della gap in DFT.Pseudopotenziali. Basis set.Teorema di Hellmann-Feynman. Interazione di van der Waals.Calcolo scientifico con Linux. Scripting.Test di convergenza. Sistemi a bassa dimensionalità.Proprietà elettroniche e caratterizzazione dei materiali.Progetto pratico.
	tb_programma_eng: Introduction to computational materials science.Born-Oppenheimer approximation.Classical molecular dynamics.Hartree and Hartree-Fock method.Density functional theory. Hohenberg-Kohn, Kohn-Sham equations.Local density approximation. Band gap problem.DFT in practice. Pseudopotential method. Basis sets.Hellmann-Feynman theorem. van der Waals interaction.Scientific computation with Linux. Scripting. Convergence testing. Low dimensional systems. Electronic properties and material characterization.Student hands-on project.
	cb_prova scritta: Off
	cb_prova_orale: Yes
	cb_val_itinere: Off
	cb_val_progetto: Yes
	cb_val_tirocinio: Off
	cb_prova_pratica: Off
	cb_prova_lab: Off
	tb_mod_verifica_ita: La prova di esame e´ orale. Lo studente presentera´ i propri risultati di uno studio computazionale di un materiale scelto in accordo con i docenti. Seguiranno domande su argomenti svolti nel corso. La prova sarà valutata secondo i seguenti criteri:Non idoneo: importanti carenze e/o inaccuratezza nella conoscenza e comprensione degli argomenti; limitate capacità di analisi e sintesi, frequenti generalizzazioni.18-20: conoscenza e comprensione degli argomenti appena sufficiente con possibili imperfezioni; capacità di analisi, sintesi e autonomia di giudizio sufficienti.21-23: Conoscenza e comprensione degli argomenti routinaria; Capacità di analisi e sintesi corrette con argomentazioni logiche e coerenti.24-26: Discreta conoscenza e comprensione degli argomenti; buone capacità di analisi con argomentazioni espresse in modo rigoroso.27-29: Conoscenza e comprensione degli argomenti completa; notevoli capacità di analisi, sintesi. Buona autonomia di giudizio.30-30L: Ottimo livello di conoscenza e comprensione degli argomenti. Notevoli capacità di analisi, di sintesi e di autonomia di giudizio. Argomentazioni espresse in modo originale.
	tb_mod_verifica_eng: The  exam is oral. The student will present his own results of a computational study of a material/topic chosen in agreement with the teachers. Questions will follow on topics covered in the course. The examination will be assessed according to the following criteria:Not suitable: important deficiencies and / or inaccuracy in knowledge and understanding of the topics; limited capacity for analysis and synthesis, frequent generalizations.18-20: knowledge and understanding of the topics just sufficient with possible imperfections; sufficient capacity for analysis, synthesis and autonomy of judgment.21-23: Routine knowledge and understanding of topics; Ability to correct analysis and synthesis with logical and coherent arguments.24-26: Fair knowledge and understanding of the topics; good analytical skills with rigorously expressed arguments.27-29: Complete knowledge and understanding of the topics; remarkable abilities of analysis and synthesis. Good autonomy of judgment.30-30L: Excellent level of knowledge and understanding of the topics. Remarkable capacity for analysis, synthesis and autonomy of judgment. Arguments expressed in an original way. 
	tb_testi_ita: R. Martin Electronic Structure: Basic Theory and Practical Methods Materiale e tutorials on-line/wiki  Articoli scientifici di riferimento nel settore 
	tb_testi_eng: R. Martin Electronic Structure: Basic Theory and Practical Methods Material and tutorials on-line/wiki  Scientific articles of reference in the sector
	tb_biblio_ita: Articoli scientifici condivisi con gli studenti durante la lezione 
	tb_biblio_eng: Scientific articles shared to the students during the lesson
	cb_mod_presenza: Yes
	cb_mod_distanza: Yes
	tb_mod_svolgimento_ita: Un insieme di strategie didattiche (lezione, discussione, studio di caso, apprendimento di gruppo, problem solving, ecc.)Le lezioni pratiche saranno guidate da materiale scritto predisposto su piattaforma wiki.
	tb_mod_svolgimento_eng: A set of teaching strategies (lectures, discussion, case study, group learning, problem solving, etc.)The practical lessons will be guided by written material prepared on a wiki platform.
	rb_mod_frequenza: 1
	tb_mod_frequenza_ita: Sebbene non obbligatoria la frequenza è vivamente consigliata per un miglior ed efficace apprendimento
	tb_mod_frequenza_eng: Although not mandatory, attendance is strongly recommended for better and more effective learning


