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‘1.5 Curriculum scientifico del Responsabile Scientifico dell’ Unita di Ricerca

Testo italiano

G.Frosali ha svolto i suoi studi presso I’ Universta di Firenze, dove é stato asd Sente dal
1973 al 1983 e professore associato di Meccanica Razionale preso la Facolta di
Ingegneria di Firenze dal 1983. Vincitore di concorso nel 1986, € stato professore
ordinario di Meccanica Razonale dal 1987 al 1997, presso |’ Universita di Ancona dove
e stato Direttore del Dipartimento di Matematica per due trienni. Attualmente é
professore di Meccani ca Raz onale presso la Facolta di Ingegneria di Firenze. Ha svolto
ricerche nell’ambito della teoria del trasporto di particelle, con particolare riguardo a
problemi stazionari e di criticitd, a problemi di esistenza ed unicita con metodi di
semigruppi, a problemi di runaway, a scattering theory e ad analisi adntotica per
equazioni cinetiche. Attualmente la sua attivita’ di ricerca € rivolta allo studio di
moddli semiclassici e quantigici per semiconduttori. E' autore di piu di 70 articoli
pubblicati suriviste nazionali ed internazionali, su atti di congressi, e rapporti interni. E
stato membro della Commissione Scientifica dell’ UMI, € socio di numerose socigta’ di
matemati ca pura ed appli cata.

Testo inglese

Dr. Frosali completed his studies at the University of Florence, where he was asd sant
professor from 1973 to 1983 and associate professor of Analytical Mechanics at the
Faculty of Engineering from 1983. In 1986, he was promoted professor of Analytical
Mechanics from 1987 to 1997 at the Univer 9ty of Ancona, wher e he was the chair man of
the Mathematical Department for 9x years Snce 1997 he is professor of Analytical
Mechanics at the Faculty of Engineering of the University of Florence. He has been
interested in transport theory and in mathematical methods in applied sciences,
participating at numerous national and i nternational sci entific meetings, congresses, and
conferences. His research activity is drongly related with the research of numerous
groups working in these fields. Recently his main interest is devoted to the sudy of
semi-classical and quantum models for semiconductors. He authored more than 70
journal articles published in prestigious national and international journals, conference
papers, and internal reports. He was member of the Scientific Conmittee of UMI and he
is member of others societies of pure and applied mathemati cs.

1.6 Pubblicazioni scientifiche piu significative del Responsabile Scientifico dell’ Unita di Ricerca

1
2.

FROSALI G. (1998). Asymptotic analysis for a particle transport problem in a moving
medium. IMA JOURNAL OF APPLIED MATHEMATICS. val. 60, pp. 1-19.

DEMEIO L., FROSALI G. (2000). Diffusion limits of the linear Boltzmann equation in
extended kinetic theory: weak and strong inelastic collisions. RENDICONTI SEMINARIO
UNIVERSTA' DI MILANO. vol. LXIX, pp. 51-81.

BANAS AK J., FROSALI G., SPIGA G. (2000). I nelastic scattering models in transport theory
and their small mean free path analysis MATHEMATICAL METHODSIN THE APPLIED

SCIENCES vol. 23, pp. 121-145.

BANASAK J., FROSALI G., SPIGA G. (2002). Interplay of elastic and inelastic scattering
operatorsin extended kinetic models and their hydrodynamic limits - reference manual.
TRANSPORT THEORY & STATISTICAL PHYSICS voal. 31(2).
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5. BORGIOLI G., FROSALI G., ZWEIFEL P.F. (2001). Wigner approach to the two-band Kane
model for a tunneling diode. XVII International Conference on Transport Theory ICTT 2001 -
LONDON. 8-14 july 2001. submitted on TRANSPORT THEORY STATIST. PHYSCS
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N° Cognome Nome Dipart./Istituto Anno | Mesi
del uomo
titolo
P ELETTRONICAE 16
1. [BIONDINI STEFANO  1E| ECOMUNICAZIONI 2004 | ore: 2200)
.l ELETTRONICAE 10
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1.7.5 Personale a contratto da destinare a questo specifico programma
N° Qualifica Costo previsto |Mesi
uomo
11

F LAUREATO 7000 o 1sn
1.7.6 Personale extrauniversitario dipendente da altri Enti
N° Cognome Nome Dipart./Istituto Qualifica Mesi

uomo

Parte: |1

2.1 Titolo specifico del programma svolto dall’ Unita di Ricerca
Testo italiano

Modelli matematici per dispositivi a semiconduttore, metodi matematici in teorie
cineti che ed appli cazioni

Testo inglese

Mathematical modeling of semiconductor devices, mathematical methods in kinetic
theories and applications

2.2 Settori scientifico-disciplinari interessati dal Programma di Ricerca

* MAT/O7 - FISCA MATEMATICA

2.3 Parole chiave

Testo italiano

EQUAZIONE DI BOLTZMANN QUANTISTICA ; FUNZIONE DI WIGNER ; SSSTEMA
DI VLASOV-WIGNER ; SEMICONDUTTORI ; MODELLI IDRODINAMICI ;
RESONANT TUNNELING DIODE ; TRASPORTO RADIATIVO ; TEORIA DEL
TRASPORTO ; METODI FUNZIONALI
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Testo inglese

QUANTUM BOLTZMANN EQUATION ; WIGNER FUNCTION ; VLASOV-WIGNER
SYSTEM ; SEMICONDUCTORS; HYDRODYNAMIC MODELS ; RESONANT
TUNNELING DIODE ; RADIATIVE TRANSPORT ; TRANSPORT THEORY ;
FUNCTIONAL METHODS

2.4 Base di partenza scientifica nazionale o internazionale
Testo italiano

1. Modd li matematici e numerici di digpositivi a sem conduttore.

Nella moddlizzazione de digositivi a semiconduttore di nuova generazione e
necessario tenere conto degli effetti quantigici [1.25]. Gli effetti dell’interferenza
guantigica e delle dimens oni finite dominano il comportamento di queste nanogrutture
e controllano il flusso di corrente. La funzione di Wigner gioca un ruolo simile a quello
ddla distribuzione classca, ed i momenti danno le quantitd macroscopiche che
caratterizzano il Sgema[1.3,1.14]. Essa € definita per i 9semi quantistici per mezzo di
una trasformaz one appropriata dela funzione d’'onda, detta trasormazione di Wigner
[1.15].

Uno de prototipi fra i ssmiconduttori di scala nanometrica € il Resonant Tunnding
Diode (RTD) le cui proprieta sono date gia sudiate numericamente facendo uso del
formalismo di Wigner [1.22]. Un altro dispodtivo di grande interesse € il Resonant
Interband Tunneling Diode (RITD), che 9 differenzia dall’ RTD per il fatto chei portatori
della banda di val enza giocano un ruol o deter minante nella corrente e per |’ esistenza di
regioni con resistivita negativa [ 1.27] . Per la descrizione cinetica dell’ RITD mediante la
funzione di Wigner, é necessaria la formulaz onedi un mode lo di trasporto multibanda,
finora assente in letteratura.

E' noto che lo spettro ddlI’Hamltoniana di una particela quantistica in un potenziale
periodico (come nd reticolo di un sem conduttore) € uno spettro continuo scomponibile
in bande di energia. In presenza di potenzali eserni applicati (0 Coulombiani) le
proiezioni della funzione d'onda sugli autospaz relativi alle bande (sottospazi di
Floguet) risultano accoppiate dall’equazone di Schroedinger, producendo trandzoni
interbanda ed effetti non secondari sul funzionamento del digpositivi RITD.

Il nostro gruppo di ricerca ha gia eaborato nodelli che tengano conto di un tale
"trasporto interbanda" [1.4,1.12,1.13]. Abbiamo definito la funzione di Wigner per un
insieme statistico di eettroni comprendente le popolazoni di tutte le bande di energia e
si e scritta I’equazone di evol uz one esatta in assenza di campo eserno. Le equaz oni
ottenute sono una generalizzazione di un risultato dovuto a Markowich per una sola
banda [1.24]. Il modelo e stato poi esteso al caso in cui |’evol uz one ddla funzione di
Wigner sa determinata anche da un potenziale esterno. Dalle equazioni generali, si &
quindi ricavato un modello multibanda semplificato, applicando I’ approssimazione di
massa efficace a ciascuna banda [ 1.12,1.13].

Un altro tema cui siamo interessati riguarda i nodelli idrodinamici per Sgemi
quantigici a due bande. | modéd li idrodinamici hanno avuto sempre largo impiego nello
studio dei ssmiconduttori [1.25]. Nei piu recenti dispositivi quali gli RTD e RITD
occorre pero sviluppare ed utilizzare model li pi enamente quantistici perché tali sono i
loro meccaniami di funzionamento. Una buona descrizone de tunneling interbanda e
fornito dal modello di Kane a due bande [1.19, 1.20], che, partendo dall’ equazione di
Schrodinger ed approssimando I'Hamiltoniana con il metodo kP [1.29], fornisce un
sistema di due equazioni accoppiate di tipo Schrodinger per lefunzoni "envelope” [1.10]
di elettroni elacune.

Il moddllo di Kane & gato oggetto di studio da parte della nostra unita. Di tale modello
e stata presentata una riformulazone in termini di funzioni di Wigner [1.8], come un
sistema di quattro equazioni integro-differenz ali di tipo "cinetico”.

Nella letteratura recente € presente una modellistica idrodinamica ottenuta con un
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approccio non euristico, che deriva le equazoni dall’equazione di Wigner-Boltzmann
con il metodo dei momenti e con sviluppi alla Chapman-Enskog [1.16,1.17,1.6]. Questa
formulazione risulta interessante perché tratta grandezze fisiche macroscopiche e,
soprattutto, permette di maneggiare una versone "smussata” dell’ energia potenz ale di
banda, che ha in genere brusche discontinuita. | termini quantigici si presentano nelle
equazioni come perturbazione in modo che I’analisi del modello ottenuto risulta agevole
nel limte samiclassico ed il trattamento numerico € re ativamente semplice e in accordo
con i dati sperimentali [1.18].

Per quanto riguarda il sistema di Wigner-Poisson, siamo interessati allo studio di
soluzioni stazionarie (modi BGK quantisti ci).

| modi BGK (classici) sono soluzioni stazionarie del Ssema di Vlasov-Poisson [1.28]
monodimensionale, che governa |’ andamento tenporale e (stazionario) degli e ettroni e
del campo d ettrico autoconsistente di un plasma non magneti zato ed acollisional e, con
ioni fiss. Queste soluzioni saz onarie possono poi essere trasformatein onde viaggianti
non smor zate, graze all’invarianza per trasformazoni Galileane [1.7]. La tecnica piu’
usata e diretta per codruire analiticamente e numericamente le soluzioni € quela di
considerare funzioni di distribuzione €ettroniche che dipendano dalle variabili
canoniche dello spazo delle fasi soltanto tramte I’energia totale della particdla.
L’equazione di Poisson, quindi, diventa un’equazione differenziale per il potenziale
el ettrico autocons gente[1.11],[ 1.9].

L’analogo quantistico del sistema di Viasov-Poisson € il sgema di Wigner-Poisson
[1.1],[1.30]. La funzione di Wigner obbedisce ad un’equazone di evoluzione (o
stazionaria) in cui al termine differenz ale di accelerazione dell’ equaz one di Boltzmann
classica si sostituisce un operatore pseudodifferenziale, che rende inusabili le tecniche
basate sul metodo delle caratteristiche, applicabili invece al caso class co. L’ esistenza di
soluzioni stazionarie del Ssema di Wigner-Poisson € stata dimostrata in [1.22]; queste
soluzioni stazionarie sono I'analogo quantigico dei modi BGK classci e percio sono
state chiamate "modi BGK quantigici (QBGK)".

2. Modd i cinetici con applicazioni alla fisica del mezzo interstellare.

Il mezzo intergelare € una sorta di "laboratorio chimico" responsabile della nascita di
stelle e galassie. La materia interstellare & costituita principalmente da gas molecolari
(in gran parte idrogeno) da molecole piu complesse e da grani di "polveri” di silicati e
carbonati. Essa € concentrata in grandi nubi le cui dimensioni sono dell’ ordine ddle
decine di anni-luce e la cui densita varia da circa 10"3 a circa 106 particelle per cm
cubo [2.12]. Ci sono vari agpetti della fisica delle nubi interstellari che portano a
modelli matematici di tipo cinetico. Il piu classico € snZaltro quello de trasporto
radiativo [2.10], da una parte perché il campo di radiazione all’interno della nube
induce reazioni che influiscono sulla sua evoluzione chimica, sia in quanto
I’osservazione da terra delle righe spettrali fornisce informazioni sulla compos zone
della nube.

In qued’anbito la nostra ricerca si € in un primo tempo indirizzata allo sudio del
trasporto radiativo attraver 0 una nube con ammassi piu dend, detti "clumps', distribuiti
in modo casuale al suo interno, [2.3], [2.8]. In un secondo tempo si & aggiunto lo sudio
di problemi quasi-statici [2.4] e di problemi inverd, su cui esiste una vasta letteratura
[2.1],[2.1]].

Un altro aspetto della fisica delle nubi nolecolari dove i modeli di tipo cinetico
risultano appropriati € quello della dinamica delle polveri e dei gas che costituiscono la
nube. In particolare, sono di grande interesse i fenomeni di coagulazone fra grani di
polvere, [2.9] e/o di scambio di cariche fra polveri eioni [2.13].

In quest’ambito la ricerca si € indirizzata all’eaborazione e allo studio di modeli
cinetici non-lineari atti a descrivere tali fenomeni, [2.2], [24], [2.6], [2.7]. In [2.7], in
particolare, il modello cinetico adottato ha permesso di ricavare stime del tenpo di
estinzone di una popolazione di particelle piccole, per coagulazone con particele di
maggiori dimensioni, chesi & dimograto in buon accordo con i valori osservati.

Testoinglese
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1. Mathematical and numerical mode ing of sem conductor devices.

Quantum effects play a very important role in new-gener ation semiconductor devices and
mug be taken into account in their modeling [1.25]. Quantum interference and finite-size
effects dominate the behaviour of these nanostructures and control the flow of current.
The mog important quantity in the theory of quantum transport isthe Wigner function,
which plays a role similar to that of the classical distribution function, and whose
moments give the macroscopi ¢ quantiti es which characterize the behaviour of the system
[1.3,1.14]. The Wigner function is defined for quantum gatistical sysems by a suitable
transfor mation of the density matrix, called Wigner transformation [ 1.15] .

One of the prototypes among the nanoscale semiconductor devices is the Resonant
Tunneling Diode (RTD), whose properties have already been studied by means of the
Wigner-function formalism (see [ 1.22], where the kineti ¢ equati ons that govern the time
evolution of the Wigner function wer e solved numerically).

Another device which has attracted attention is the Resonant Interband Tunneling Diode
(RITD), which is different from the RTD in that the carriers of the valence band play a
significant role in controlling the flow of current. The experimental results show the
existence of multiple regions with negative differential resdivity [1.27]. For the
description of the RITD, a multiband trangport model, so far not present in the literature,
is needed. Along this line of research, a Wigner function for a gatistical ensemble of
eectrons, which includes the populations of all energy bands was defined and the
evolution eguation in absence of an external field was written [1.4,1.12,1.13]. Thisis a
generalization of an earlier rewult for a sngle band, due to Markowich [1.24].
Subsequently, the model has been extended to the case in which the time evolution of the
Wigner function is determined by an external field, besdes the periodic fied of the
crystal lattice. Fromthe general equations, a semplifi ed multiband model was derived, by
adopti ng the effective mass approximation to each band [1.12,1.13].

Hydrodynamic models have often been used in studying the dynamics of electrons and
holes in sem conductors [1.25]. In the modeing of the most recent devices such asthe
resonant tunneling diodes described earlier (RTD and RITD), in which quantum effects
are important, fully quantum mechani cal model s need to be fornmulated. A simple model
for the description of the RITD is the two-band Kane model [1.19, 1.20], which is based
on the Schroedinger equation for the one-particle wave function and uses the so called
kP approximation to the true Hamiltonian. The resulting equations form a system of two
coupl ed equations for the envelope functions of electrons and holes. The Kane model has
been studied by the Firenze research group, which has re-formulated the sysem using
Wigner functions, thus obtaining a system of four linear kinetic integro-differential
equations.

Much of the recent literature has been devoted to a rigorous hydrodynamic approach, in
which the bad c equations are derived from the Wigner-Bol tzmann equation by moment
methods and Chapman-Enskog type expandong 1.16,1.17,1.6]. This formulation is
interesting since it deals with macroscopic physcal quantities which can be readily
interpreted and also because it allows a smoothing of the band profil es, which exhibits
sharp discontinuities at the interfaces between different materials. The quantum terms
are present in the equations as perturbations, so that the analysis of the model becomes
easier in the semclassical limit. The numerical approach becomes also simple and gives
good agreement with experimental results[1.18].

Another topic of our research is the study of steady-gate sol utions of the Wigner-Poi sson
system (Quantum BGK nodes).

Classical BGK modes are geady-state solutions of the one-dimens onal Vlasov-Poi sson
system [ 1.28], which governs the time evolution (and the seady-state behaviour) of the
electron distribution and of the sdf-consistent electric fidd of an unmagnetized,
non-collisional plasma with immobile ions. These steady-state solutions can be
transformed into undamped travelling waves, thank to the invariance of the equations
under Galilean transformations [1.7]. The simplest and most widely used technique to
construct deady-state solutions (analytically and numerically) is that of conddering
distribution functions which depend upon the canonical phase-space variables through
the sngle-particle energy only. Poisson’s equation then becomes a differential equation
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for the self-cong gent electrostati ¢ potential [1.11,1.9].

The guantum analogue of the Vlasov-Poisson system is the Wigner-Poisson system
[1.1,1.30], in which the Wigner function takes the place of the classcal distribution
function. The Wigner function obeys an evolution (or gationary) equation in which the
differential acceleration term of the classical Boltzmann equation is replaced by a
pseudodifferential operator, which makes use ess the techni ques based on the method of
characteristics which are applicable to the classical sysem. The exigence of
steady-gate solutions of the Wigner-Poisson system has been proved in [1.22]; these
steady-gate ol utions are the quantum analogue of the classical BGK modes, and have
therefor e been named " Quantum BGK modes (QBGK)".

2. Kinetic models with aplications to the inter el ar phys cs.

Theintergdlar (and i nter galacti c) medium, far from being a vacuum, can beregarded as
a "chemical laboratory" responsble of the birth of stars and galaxies. The interstellar
medium is mainly congituted by nolecular gases (mogly hydrogen), by more complex
molecules and by grains of "dust" of slicon and carbonates It is concentrated in large
clouds, whose dimeng ons are of the order of tensof light years and whose dengty ranges
from about 10"3 to 106 particles per cubic centimeter [2.12]. There are many aspects
concerning the physcs of interstellar clouds which lead to mathematical modd's of the
ki neti c type. The mog class cal among these i s certainly radiative transport [2.10], both
because the radiation field (especially ultraviolet) within the clouds induces reactions
which affect their chemcal evolution, and because earth-based observations of the
spectral lines yidds information on the chemical compodtion of the cloud itsdf. In this
topic, our research has firg been devoted to the study of radiative transport through a
cloud with denser parts or "clunmps', randomly distributed inside the cloud [2.3, 2.8].
Then, we have invegigated quasi-static [2.4] and inverse problems, about which there
existsalargeliterature[2.1, 2.11].

Another aspect of the phys cs of molecular clouds, where kinetic model sare appropriate,
is the dynamics of the dusts and gases that form the cloud. Particularly interesting are
the phenomena of coagulation of dust grains [ 2.9] and of char ge-exchange between dusts
and ions [2.13]. In this topic, our research has been devoted to the formulation of
nonlinear kinetic modes for these phenomena [2.2], [2.4], [2.6], [2.7]. In [2.7], In
particular, the adopted kinetic model has allowed to egimate the "extinction time" of a
population of small particles by coagulation with bigger particles This estimate is in
good agreement with the observed values.
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1. Modd li matematici e numerici di digpositivi a sem conduttore.

1.1 Modé li per il trasporto quantisti co multibanda.

S propone un modello di trasporto che descriva i digpositivi a sem conduttore dove sia i
portatori della banda di valenza che quelli della banda di conduz one siano i mpor tanti
nella determinazione del flusso di corrente. S deve necessariamente utilizzare una
funzione di Wigner che tenga conto, in generale, delle popolazioni di tutte le bande
coinvolte. Inoltre, I’equazone cinetica che governa I'evoluzione temporale di tale
funzione di Wigner multibanda deve tenere conto de profili delle bande, che possono
essere qualsiasi.

Il model lo cinetico sviluppato di recente in [1.12] e [1.13] €, da questo punto di vista,
completo, in quanto tiene conto sia degli effetti di non parabolicita’ delle bande sia di
una popol azone dei portatori distribuita su piu bande. Le equazioni generali, tuttavia,
sono complesse e difficili da risolvere, da perche richiedono la conoscenza dedle
funzioni di Bloch per il ssmiconduttore che si vuole gudiare sia per la presenza di
integrali di funzoni fortemente oscillanti nella variabile spazale. Un primo passo sara’
guello di semplificare il modelo generale per gudiare transizioni interbanda di una
popolazione spaz almente uniforme in un mezzo omogeneo infinito sotto I'azione di un
campo esterno costante. S passera’ quindi ad esaminare il comportamento di un
pacchetto d’onde nelle medesime condizoni; a tale scopo, si dovranno superare le
difficolta’ imposte dalla presenza di integrali di funzioni fortemente ocillanti. In quegti
primi esempi di base si fara uso dell’approssimazone di banda parabolica per
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esprimere le funzioni di Bloch nélla forma semplice di onde piane ripiegate. In seguito, Si
intende proseguire lungo duelinee di ricerca: gudiareleconseguenze di una definiz one
diversa ddla funzione di Wigner, basata sulla trasformata di Fourier discreta
(sommando solo sui siti del cristallo e non su tutto lo spazio) della matrice densita, ed
applicareil modello generale a sem conduttori particolari.

1.2 Modé li idrodinamici per sistemi quantigici a due bande

Ci proponiamo di sviluppare un moddlo idrodinamco per il tunneling interbanda a
partire dalla formulazone del modello di Kane sotto forma di eguazione di
Wigner-Boltzmann [1.8] con il metodo dei momenti. La chiusura della gerarchia dele
equazioni de momenti sara ottenuta effettuando un’opportuno sviluppo alla
Chapman-Enskog del le equaz oni di Wi gner -Bol tzmann.

Il sistema di equazioni ottenute sara utili zzato per applicazioni numeri che da confrontare
con i dati sperimentali noti in letteratura per i diodi risonanti a tunne interbanda
(RITD), sia condderando come nota e asxgnata |'energia potenziale che, invece,
considerando |’ accoppiamento delle equazioni idrodinamiche all’ equaz one di Poisson
che assegna |’ energia potenziale tramite la densita di carica.

1.3 Problem al contorno per |’ equazione di Wigner e Problemi di scattering.

Lo dudio di problemi al contorno per I'equazioni di Wigner e per il ddema di
Wigner-Poisson (non lineare) ha un comprensibile interesse modellistico per quanto
riguarda |'accoppiamento del’area funzionale del digositivo con contatti metallici.
L’analogia ddla teoria Wigneriana con le teorie cinetiche classche permette la
formulazione di condizoni al contorno di tipo ‘‘inflow’, tipiche dei problemi di
trasporto. L'analisi matematica di problemi di questo tipo e la possibilita’ di utilizzare
condiz oni di tipo diverso sono oggetto del nostro programmadi ricerca. | risultati finora
ottenuti sono pubblicati (oinviadi pubblicazone) in[1.2,1.5,1.23].

Inoltre ci proponiamo lo studio dello scattering per le equazioni relative ai problemi
sopra descritti. In particolare, € previsto lo sudio ddlo scattering interbanda e dello
scattering fononico. Sano inoltre interessati alle relazioni tra scattering e condiz oni di
tipo inflow, [1.6].

1.4 Soluzioni gazonariede sgema di Wigner-Poisson (modi BGK quantistici)

In queda parte ddl progetto di ricerca, ci proponiamo di affrontare la ricerca dele
soluzioni stazionarie del sistema di Wigner-Poison, cioé dei modi BGK quantistici.
Inizial mente, intendiamo usare metodi perturbativi che portino alla determinazione delle
correzioni quantistiche di ordine piu basso quando il sistema e vicino a quello class co
(limte semiclassco) [1.26]. Al primo ordine nd parametro della perturbazone,
I’ operatore pseudodifferenziale si riduce all’ operatore differenzial e i perbolico del caso
classico con una correzione data da un operatore differenziale del terz ordine. La
soluzione classca offre il termine di ordine zero nel parametro che caratterizza la
perturbazione. S anticipa che uno sviluppo perturbativo diretto non sara sufficiente, in
guanto ci 9 aspetta I'insorgere di comportamenti secolari da trattare, ad esempio, con il
metodo dele scale multiple. Success vamente, affronteremo il problema generale con
I’ operatore pseudodifferenziale.

1.5 Limiti semiclassici.

Ci proponiamo lo studio di limti semiclassici delle equazoni relative ad alcuni dei
problemi sopra descritti. In particolare, Samo interessati al limite semiclassico (rispetto
a "parametri piccoli" derivanti da opportune riscal ature delle variabili e delle costanti)
delle equazioni di Wigner con condizioni di inflow, con potenziali di eterostruttura [1.4]
e con canpo fononico. S prevede il confronto con moddli euristici e/o di tipo
fluidodinamico.

2 - Modd li cinetici con applicazioni alla fisica del mezzo interstellare

2.1 Problem diretti einversi di tragporto radiativo.

Ci proponiamo lo studio problem diretti e invers di trasporto radiativo derivanti dalle
problematiche di fisca del mezzo interstellare sopra descritte. Nel caso di problemi
diretti § wuole valutare la densita dei fotoni nella nube, note (eventual mente solo in
senso gatistico) le caratterigiche delle sorgenti e degli assorbitori/diffusori presenti. S
prevede o studio di soluzioni approssmateedi limiti diffusivi.

Nel cas de problemi inverd, si tratta in generale di ricavare proprieta (chimiche,
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fische, geometriche) della nube a partire dal flusso di radiazione ricevuto
dall’osservatore. In particolare, partendo da misure terrestri dell’intensita’ di
radiazione, si vogliono determinare le dimensioni medie della nube e/o il coefficiente di
interaz onetotale dell a radiaz one con | e particell e che compongono la nube.

Sudieremo inoltre la possbilita di determinarele abbondanze relative di diverse specie
di polveri e gas in base ai dati della misura di un certo numero di righe spettrali. Sa i
problemi diretti che quelli inversi saranno affrontati usando tecniche analitiche e
numeriche. S prevedeil confronto con modelli e tecni che matematiche gia esistenti.

2.2 Modd li non-lineari di "plasmi polverog".

Ci proponiamo lo studio di modeli cinetici non-lineari con termini di coagulazione e/o
scambio di cariche. Oltre allo sviluppo e all’analisi numerica del modello introdotto in
[2.2, 2.7] (dove la polvere & considerata d ettricamente neutra) sono attualmente allo
studio modelli cinetici per plasmi di ioni, € ettroni e polveri.

In tali moddli 9 considerano sistem formati da elettroni e ioni che 9 coaugulano con
grani di polvere i quali, di conseguenza, § caricano per quantita discrete. Tutto il
sistema € inoltre sotto I’ az one di un campo d ettrostatico esterno. Ne deriva un sistema
d un numero finito o di un’'infinita’ numerabile di eguazioni non-lineari
integro-differenziali all e derivate parziali del quale si possono gudiare proprieta quali
la buona posizione, la positivita le proprita di conservazone/dissipazione e
compor tamento asintotico. Alcuni risultati, [ 2.5, 2.6], sono in corso di pubblicaz one.

Testoinglese

1. Mathematical and numerical mode ing of sem conductor devices.

1.1 Multiband quantum transport models.

1.2 Quantum hydr odynamic model sfor two-band sysems

1.3 Boundary and scattering problens for the Wigner equation.
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1.5 Semiclass cal limits.

2. Kinetic models with applications to the physicsof interstellar medium.

2.1 Direct and inverse problems of radiative transer.

2.2 Non-linear models of "dusty plasmas".

1. Mathematical and numerical moded ing of sem conductor devices.

1.1 Multiband quantum transport models.

Atransport mode which describes ssmi conductor devices in which both conduction band
carriers and valence band carriers are important i n determining the fl ow of current must
use a Wigner function which takes into account the populations of all bands involved in
the process. In addition, the kinetic equation which governs the time evolution of this
multiband Wigner function mug take into account the shape of the bands, which can be
arbitrary. From this point of view, the ki netic model devel oped recentlyin [1.6] and [1.7]
is conmplete, Snce it takes into account the non parabolicity of the bands and a carrier
population partitioned in many bands. The general modd equations, however, are
complicated and difficult to solve, because they require the knowledge of the Bloch
functions of the semiconductor under gudy and because of the presence of integrals of
highly oscillatory functions in the space variable. A first step will be that of gnplifying
the general model in order to study interband trangtions of a gace uniform eectron
population under the action of a condant electric field in a homogeneous infinite
medium. The behaviour of a wave packet, under the same conditions, will then be
exam ned; the difficulties due to the presence of integrals of highly oscill atory functions
will have to be overcone. In these firg basic examples, we will use thhe parabolic band
approximation in order to express the Bloch functions in the simple form of
lattice-periodi c pl ane waves

Afterwards two lines of research will be followed: the introduction of a different
definition of the Wigner function, based on a discrete Fourier trandorm (summing only
on the sites of the crystal instead of the whole space), and further applications of the
multi band model to specific real semiconductors.

1.2 Quantum hydrodynamic model sfor two-band sysems
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We propose an hydrodynamic model derived by means of moments method starting from
the Kane modd formulated as a Wigner-Boltzmann system [1.8]. The hyerarchy of
moments equations will be closed through a suitable Chapman-Enskog expanson. The
hydrodynamic equations system will be used for numerical applications which will be
compared to laboratory data for resonant and interband tunneling diodes (RITD). We
shall study both the case when the potential energy is conddered as known and the case
when the potential energy is assigned in terms of the charge density through the Poisson
eguation.

1.3 Boundary and scattering problens for the Wigner equation.

Modeing the behaviour of carriers in the device region close to metallic contacts is a
really interisting task and can be faced as a boundary value problem for the Wigner
equation and for the nonlinear Wigner-Poisson system The anal ogy of Wigner function
approach with the classical kinetic equations permits to choose the classical "inflow"
boundary conditions like in transport problems We propose to face the mathematical
quest of such problens and the possibility of assgning boundary conditions of different
type. Already obtai ned resultsare published or under publicationin [1.2],[1.5],[1.23].
Moreover we mean to study scattering problems for the equations related to the above
described problens. In particular we plan to sudy interband and phonon scattering. We
are also interested to relati ons between scattering and inflow boundary conditions [ 1.6].
1.4 Seady-state 0l utions of the Wi gner -Poisson sygem (Quantum BGK modes).

In this part of the research project, we intend to construct steady-state solutions of the
Wigner-Poisson system, that is of Quantum BGK Modes. Initially, we intend to use
pertur bati ve methods that allow the calcul ation of the quantum corrections to the | owest
significant order when the behaviour of the sysem is close to classical (semiclassical
limt) [2.8]. To firg order in the perturbation parameter, the pseudodifferential operator
reduces to the standard differential, hyperbolic operator of the classical cae with a
correction represented by a third-order differential operator. The class cal solution gives
the zero-order term. We anticipate that a direct perturbative expansion will not be
sufficient, since we expect the onset of secular terms which will have to be treated, for
exanple, by the technique of multiple scal es. Subsequently, we shall address the general
problem, with the full pseudodifferential operator.

1.5 Semiclass cal limits.

We plan to study the semiclassical limits of some of the models described above. In
particular, we are interested to the semiclassical limt (with regect to suitable small
parameters) of Wigner equations with inflow boundary conditions, with etherogructure
potential s [1.4] and with phonon scattering terms. We intend to perform a comparison
with semiclasscal mode's appeared in literature and in particular with hydrodynamic
models.

2 - Kinetic models with applications to the physicsof interstellar medium.

2.1 Direct and inverse problems of radiative transer

We intend to sudy direct and inverse problems of radiative transfer, rel ated to the above
described topics in the physics of intergelar medium. The aim of direct problems is to
evaluate the radiation intengty within the cloud, by assuming that the characteristics of
sources, absorbers and scatterersare known (may be only in a stati gical sense). We plan
to study approximate solution and diffusive limits. The aim of i nver se problems, generally
speaking, is to infer physical, chemical and geometrical properties of the interstellar
cloud from Terrestrial measures of the radiation com ng fromthe cloud. In particular, we
shall investigate the possbility of inferring the mean size and/or the total interaction
coefficient of the cloud by measuring the radiation intensity (knowing the characterigics
of sources, eg. embedded stars). Moreover we shall investigate the possibility of
determining the relative densities of different species of dus particles by measuring
several spectral lines. Both direct and inverse problems will be studied by means of
analytical and numerical techniques. A comparison with the already exiging
mathemati cal mode sand methodswill be also performed.

2.2 Non-linear models of "dusty plagnas”

We intend to sudy non-linear kinetic models of coagulation and/or charge exchange.
Beg des the development and the numerical analys sof the modd introduced in [2.2, 2.7]
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(where the dugt grains are assumed to be electrically neutral), we are also studying
kinetic moded s of plasmas composed by dus grains, electrons and ions. In such models
we condder a plasma where eectrons and ions coalesce with dust grans which,
consequently, are charged by discrete quantities. The whole sysem is under the action of
an external eectrostatc field. This yields a non-linear system of finitely or infinitely many
integro-differential, partial derivative equations, whose mathematical properties (such as
wel [-posedness, conservati on/dissipation, asymptotic behaviour) are currently under
investigation. Some results, [ 2.5, 2.6], are going to be published.

2.6 Descrizione delle attrezzature gia disponibili ed utilizzabili per laricerca proposta

N° | Anno di Descrizione

acquisizione Testo italiano | Testoinglese
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Attrez_zatura I
Descrizione
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Attrezzatura ]
Descrizione

valore presunto( Euro) percentuale di utilizzo per il programma

2.8 Mesi uomo complessivi dedicati al programma

numero| mesi uoma
Personale universitario dell’ Universita sede 4 69
dell’ Unita di Ricerca (docenti) (ore: 9453)
Personale universitario dell’ Universita sede 0 0
dell’Unitadi Ricerca (altri)
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Parte: Il
3.1 Costo complessivo del Programma dell’ Unita di Ricerca
_ Spesa Descrizione
Voce di spesa EUro. o :
uro Testoitaliano Testoinglese
Materiale 6.000 Libri, software e hardware, Books, software and
inventariabile ' €ecc. hardware
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Attrezzature
Materiale di Quota spese Dipartimento, Department
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Il progetto e’ gia’ stato cofinanziato da altre amministrazioni pubbliche o private (art. 4 bando
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o stipula
del
contratto

Stato di

approvazione

Quota
disponibile
per il

programma,

Euro

Note

12/10/02 18:05
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Quota
disponibile in garantita
caso di dall’Ateneo,

Universita 2002 | accettazione 5.500 | pari al 45%
della della
domanda somma da

certificare

Dipartimento

CNR

Unione Europea

Altro

TOTAL 5.500

4.2.1 Altro

Firma

4.3 Certifico la dichiar ata disponibilita e |’ utilizzabilita del fondi di cui ai punti 4.1 e4.2:

(per la copia da depositare presso I’ Ateneo e per I assenso alla diffusione via Internet delle

informazioni riguardanti i programmi finanziati; legge del 31.12.96 n° 675 sulla " Tutela dei dati

personali")

Firma

13/04/2002 11:38:29
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