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Illustrazione dell'attività svolta 

L'attività del gruppo di ricerca di Firenze nel periodo 2004-05 si è svolta principalmente secondo il programma presentato relativo a problemi fisico-matematici che riguardano: 
1. Modelli matematici e numerici di dispositivi a semiconduttore.
2. Modelli e metodi cinetici con applicazioni alla fisica del mezzo interstellare e alla biomatematica.

Nel corso dell’ultimo anno, i punti fondamentali del nostro programma di ricerca, relativo ai Modelli matematici e numerici di dispositivi a semiconduttore, che sono stati sviluppati sono stati due:
lo studio dei sistemi quantistici a due o più bande energetiche e l'elaborazione di modelli di tipo fluidoinamico di tali sistemi.

Nell'ambito del formalismo di Wigner, sono stati sviluppati modelli di tipo drift-diffusion per sistemi quantistici caratterizzati da uno spettro energetico fatto di due bande. I sistemi fisici di interesse applicativo, che ricadono in questa categoria, riguardano 
- il trasporto di cariche (elettroni/lacune) in dispositivi interbanda (come il Resonant Interband Tunneling Diode);
- il trasporto di cariche in super-reticoli unidimensionali;
- le interazioni di spin con campi magnetici;
- gli elettroni con interazioni spin-orbita (effetto Rashba) in dispositivi "spintronici".
L'approccio utilizzato per ricavare equazioni drift-diffusion è stato basato sulla rappresentazione di Wigner degli stati misti del sistema. Nell'equazione di Wigner, che descrive la dinamica degli stati misti così rappresentati, si introduce un meccanismo collisionale di tipo BGK in cui l'equilibrio locale può essere descritto:
- dalla trasformata di Wigner delle distribuzioni di Maxwell-Boltzmann o di Fermi-Dirac, opportunamente approssimate dal loro sviluppo semiclassico;
- da una funzione di Wigner definita implicitamente mediante minimizzazione di un funzionale di entropia vincolato ad avere alcuni momenti fissati. Si introduce inoltre nell'equazione di Wigner un opportuno scaling, rappresentato da un parametro piccolo adimensionale. Sono stati considerate le seguenti ipotesi di scaling (anche concorrenti):
- scaling diffusivo (collisioni dominanti); 
- scaling iperbolico (campo e collisioni dominanti);
- "quasi-diagonalità" (i termini fuori diagonale nell'Hamiltoniana libera sono piccoli)
- approssimazione "tight-binding" (piccola sovrapposizione degli orbitali atomici).
In tutti questi casi si possono ricavare equazioni drift-diffusion mediante una procedura di Chapman-Enskog, rispetto a momenti della funzione di Wigner che hanno il significato di "densità di banda", ovvero densità di carica nella specifica banda di energia. A questo scopo si è rivelato utile l'utilizzo di un formalismo "spinoriale" che consiste nello scomporre la matrice di funzioni di Wigner nelle sue componenti rispetto alle matrici di Pauli. Si ottengono così quattro funzioni reali, definite sullo spazio delle fasi, mediante le quali sono esprimibili le pseudo-densità di tutti gli osservabili del sistema.
Sempre nell'ambito dei modelli quanto-cinetici basati sulla funzione di Wigner, è stata studiata la ben posizione di un sistema a due bande, noto come modello “multiband envelope function” model (MeF), nella sua formulazione wigneriana, usando la teoria perturbativa degli operatori ed il teorema di Stone. 
Inoltre ci siamo interessati alla dimostrazione di esistenza e unicità della soluzione del problema accoppiato MEF-Poisson. L'inclusione dell'equazione di Poisson permette di descrivere l'interazione elettrostatica all'interno del semiconduttore, fra i portatori di carica. Una prima indagine sulla stabilità del sistema non-lineare risultante, ha permesso di definire alcune correzioni da apportare al modello, legate soprattutto all'individuazione del corretto ordine di sviluppo della gerarchia MEF. La procedura di dimostrazione di buona posizione del modello MEF-Poisson fa uso di tecniche della teoria di Fredholm e di punto fisso. Una delle maggiori difficoltà riscontrate è stata la presenza di eventuali “soluzioni risonanti” che ha richiesto l'utilizzo di tecniche ad hoc (procedura di “assorbimento limite”) di limite asintotico.

Sono stati pubblicati anche lavori contenente simulazioni numeriche di alcuni semplici diodi risonanti interbanda. Gli algoritmi numerici impiegati per la soluzione numerica del modello MEF sia nella formulazione Schrödinger che in quella Wigner, sono basati sullo “splitting scheme”. Queste simulazioni hanno mostrando l'abilità dei nostri modelli di riprodurre i meccanismi che stanno alla base dei moderni dispositivi interbanda. Le simulazioni stazionarie invece hanno fornito una stima di tipo auto-consistente della caratteristica tensione-corrente di alcuni diodi di riferimento ed ampiamente utilizzati in letteratura.

Recentemente è stato iniziato lo studio di una Hamiltoniana “full-band” 6x6, per elettroni in conduzione e valenza, utilizzando tecniche di tipo k.p.

Nel corso dell'anno si è concluso la derivazione dei modelli idrodinamici corrispondenti a fluidi quantistici a due bande. Sono state seguite due strade di derivazione: dalla formulazione Schroedinger utilizzando il ben noto "ansatz WKB" per la funzione d'onda e dalla formulazione Wigneriana scrivendo le equazioni dei momenti per la funzione di Wigner. Sono state riconosciute quantità idrodinamiche legate alle densità, alle correnti ed alla differenza di fase per sistemi quantistici a due bande. Passando poi a considerare combinazioni convesse di stati si sono scritte equazioni per un fluido con temperatura non nulla. Il risultato più recente riguarda la derivazione di equazioni chiuse "quantum drift-diffusion" a due bande nel caso isotermo. 

L’attività di ricerca del gruppo si è svolta anche nell’ambito dei modelli e metodi cinetici con applicazioni alla fisica del mezzo interstellare e alla biomatematica.

Riguardo la teoria del trasporto si è proseguito lo studio di problemi inversi in ambito astrofisico, con riferimento allo studio di alcune proprietà caratteristiche delle nube interstellari. Studiando le proprietà delle soluzioni dell’equazione quasi-statica, buona approssimazione per l'equazione di Boltzmann, si è analizzata la localizzazione di una sorgente di fotoni presente all’interno di una nebulosa: questo obiettivo è stato realizzato sia nel caso di una sorgente continua sia nel caso di una sorgente localizzata in un punto, utilizzando tecniche di analisi proprie degli spazi localmente convessi. Si sono studiati metodi di approssimazione delle soluzioni con discretizzazione di variabili. Sono stati usati i semigruppi B-limitati non lineari per studiare un esempio di problema di trasporto con condizioni al contorno non omogenee e si è trovata una interessante relazione tra semigruppi B-limitati lineari e non lineari.

In ambito biomatematico, è stato applicato il metodo di Chapman-Enskog (tipico della teoria cinetica) per studiare un modello matematico di una popolazione di larve di sogliole, la cui evoluzione e’ regolata da due scale di tempi. Sono state studiate le opportune correzioni di initial, boundary e corner layer, necessarie affinchè la bulk part soddisfi le condizioni del sistema.
Inoltre, sempre in biomatematica, sono stati analizzati un modello di interazione luce-alghe (di cui è stato studiato anche il comportamento asintotico) e un modello epidemico MSEIR strutturato per età.
Infine, sono state analizzate le proprietà spettrali dell’operatore di “free-streaming” nel caso tridimensionale.
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