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fisica della materia nel passato

after 1 ns. As can be seen on the figure, as the nanoparticle
diameter decreases, a very strong surface disorder is observed,
a phenomenon that fairly disappears as the particle size
increases.

For instance, in the case of Au55, the icosahedra structure is
completely lost due to the strong S–Au interaction, comparable
in magnitude to the Au–Au interaction on the outer layers of
the gold nanoparticles (see Table 1).

At 300 K, there is a competition between perpendicular
bonding (S–Au) and lateral ones (Au–Au). In Fig. 6, the
atomic structure of Au147–(SR)n and Au309–(SR)n, frames (b)
and (c), also reveals the formation of gold adatoms (characterized

by the low coordination number), which in most cases are
bonded to one or two thiolate molecules. Several RS–Au–SR
structural motifs are formed during the LD simulation.
However, due to the fact that thermal effects are present in
our simulation model, a well-defined structure cannot be
captured. In the case of Au923–(SR)n the surface of the particle
appears slightly disordered, but the internal core keeps the
icosahedra structure. A remarkable feature of all of these
simulations is the self-assembly of the alkane chains due to
the collective van der Waals interactions.
It is interesting to point out the agreement of our results to

those reported by Garzón et al.,35 where by means of DFT
calculations, they have found that the effect of a methylthiol
monolayer, approximately 24 SCH3 molecules on a Au38
cluster, is strong enough to produce a dramatic distortion on
the gold cluster, resulting in a disordered geometry for the
most stable Au38(SCH3)24 capped nanoparticle.
Closer inspection of the atomic configurations, by means of

computing the pair distribution function, reveals a contraction
of the Au–Au distance, with respect to the equilibrium Au–Au
distance in bare clusters, as the particle size decreases. Fig. 7
shows the first nearest neighbor’s distribution of Au–Au
bonds for the first four members of the icosahedra family.
As can be observed in Fig. 7, the maximum of the peak is

displaced to lower values as the nanoparticle diameter
decreases. It is interesting to note that when the diameter of
the nanoparticles is around 2.2 nm (B309 atoms) the Au–Au
contraction is released, due to the many-body character of the
metallic bond.

Conclusions

In the present study we have shown theoretical evidence
confirming the strong surface disorder on the structure of
thiol protected gold nanoparticles in the range 1–4 nm. The
high resolution electron microscopy images obtained were in
agreement with the theory proposed revealing that when the
nanoparticles size is lower than 2–3 nm the surface of the

Fig. 6 Initial (left) and last (right) configurations taken from the

Langevin dynamics simulation after adsorption of butanethiolate

molecules. (a) Au55–(SR)n, (b) Au147–(SR)n, (c) Au309–(SR)n,

(d) Au923–(SR)n at 300 K. See the text for details. (Yellow spheres:

Au atoms, red: S and silver bars: alkane-chain.)

Table 1 Internal energy of gold atoms on different sites according to
the Second Moment Tight Binding potential (SMTB) and binding
energy of S–Au on flat (111) surface and on-top Au adatoms according
to our potential

Site Energy/eV

Au on Au(111) facets !3.44
Au on borders !3.12
S–Au(111) !1.84
S–Au(adatom) !2.93

Fig. 7 Nearest neighbor’s distribution for 1-butanethiol capped gold

nanoparticles (dashed red lines) and bare gold NPs (full black line) for

different core sizes (Au13, Au55, Au147, Au309). Langevin dynamics

conditions: 300 K and x = 100 ps!1.
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after 1 ns. As can be seen on the figure, as the nanoparticle
diameter decreases, a very strong surface disorder is observed,
a phenomenon that fairly disappears as the particle size
increases.

For instance, in the case of Au55, the icosahedra structure is
completely lost due to the strong S–Au interaction, comparable
in magnitude to the Au–Au interaction on the outer layers of
the gold nanoparticles (see Table 1).

At 300 K, there is a competition between perpendicular
bonding (S–Au) and lateral ones (Au–Au). In Fig. 6, the
atomic structure of Au147–(SR)n and Au309–(SR)n, frames (b)
and (c), also reveals the formation of gold adatoms (characterized

by the low coordination number), which in most cases are
bonded to one or two thiolate molecules. Several RS–Au–SR
structural motifs are formed during the LD simulation.
However, due to the fact that thermal effects are present in
our simulation model, a well-defined structure cannot be
captured. In the case of Au923–(SR)n the surface of the particle
appears slightly disordered, but the internal core keeps the
icosahedra structure. A remarkable feature of all of these
simulations is the self-assembly of the alkane chains due to
the collective van der Waals interactions.
It is interesting to point out the agreement of our results to

those reported by Garzón et al.,35 where by means of DFT
calculations, they have found that the effect of a methylthiol
monolayer, approximately 24 SCH3 molecules on a Au38
cluster, is strong enough to produce a dramatic distortion on
the gold cluster, resulting in a disordered geometry for the
most stable Au38(SCH3)24 capped nanoparticle.
Closer inspection of the atomic configurations, by means of

computing the pair distribution function, reveals a contraction
of the Au–Au distance, with respect to the equilibrium Au–Au
distance in bare clusters, as the particle size decreases. Fig. 7
shows the first nearest neighbor’s distribution of Au–Au
bonds for the first four members of the icosahedra family.
As can be observed in Fig. 7, the maximum of the peak is

displaced to lower values as the nanoparticle diameter
decreases. It is interesting to note that when the diameter of
the nanoparticles is around 2.2 nm (B309 atoms) the Au–Au
contraction is released, due to the many-body character of the
metallic bond.

Conclusions

In the present study we have shown theoretical evidence
confirming the strong surface disorder on the structure of
thiol protected gold nanoparticles in the range 1–4 nm. The
high resolution electron microscopy images obtained were in
agreement with the theory proposed revealing that when the
nanoparticles size is lower than 2–3 nm the surface of the
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Langevin dynamics simulation after adsorption of butanethiolate

molecules. (a) Au55–(SR)n, (b) Au147–(SR)n, (c) Au309–(SR)n,

(d) Au923–(SR)n at 300 K. See the text for details. (Yellow spheres:

Au atoms, red: S and silver bars: alkane-chain.)

Table 1 Internal energy of gold atoms on different sites according to
the Second Moment Tight Binding potential (SMTB) and binding
energy of S–Au on flat (111) surface and on-top Au adatoms according
to our potential

Site Energy/eV

Au on Au(111) facets !3.44
Au on borders !3.12
S–Au(111) !1.84
S–Au(adatom) !2.93

Fig. 7 Nearest neighbor’s distribution for 1-butanethiol capped gold

nanoparticles (dashed red lines) and bare gold NPs (full black line) for

different core sizes (Au13, Au55, Au147, Au309). Langevin dynamics

conditions: 300 K and x = 100 ps!1.
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modellini di 
nanoparticelle d’oro



fisica della materia oggi

tutte le proprieta’ della materia, anche 
quelle macroscopiche, alla fin fine dipendono 
dai suoi costituenti atomici...

=>  studio delle proprietà della materia alla scala 
atomica o molecolare

=> sinergie tra approccio sperimentale, teorico e 
computazionale



esperienza teoria

simulazioni !!!

le tre “gambe” della scienza moderna



la materia si puo’ “vedere” 
su scala atomica-molecolare

(10-10 metri):
immagini STM

fisica della materia oggi

STRUCTURE II
STM COMPARISON

+0.8 V

+3.4 V

Experimental Simulated

Theophylline on Au(111)

monostrato 
molecolare 

autoassemblato su 
superficie di oro



la materia si puo’ “vedere” 
su scala atomica-molecolare

(10-10 metri):
immagini STM

fisica della materia oggi

bordi di isole di 
grafene cresciuto 

su nichel



il percorso di studi



Nelle slides seguenti verranno presentati piani di studio approvati d’ufficio.
Eventuali piani di studio in questo curriculum devono rispettare 

questa ripartizione dei CFU fra gli SSD

TAF = Tipologia Attivita’ Formativa SSD = Settori Scientifico Disciplinari

caratterizzanti

Allegato B1  
(approvato da CCdL 10_3_2015) 

 
Descrizione del percorso di formazione: 

Curricula e Piani di Studio 
 

L’offerta didattica della Laurea Magistrale Interateneo in Fisica prevede 5 curricula con i relativi 
piani di studio. Taluni piani di studio sono approvati d’ufficio. Tutti i curricula hanno in comune 4 
insegnamenti obbligatori: Fisica Atomica e Molecolare, Teoria dei Campi I, Istituzioni di Fisica delle 
Particelle Elementari e Cosmologia I, tutti del primo anno. 
 
Nel seguito sono riportati: 
 

1. La struttura dei Curricula previsti dall’offerta formativa con la ripartizione dei CFU per 
tipologia, ambito e Settore Scientifico-Disciplinare (SSD); 

2. i Curricula con: 
a. gli obiettivi formativi 
b. una tabella per la predisposizione del piano di studi con le possibili scelte degli 

insegnamenti e la loro scansione temporale 
c. eventuali indicazioni per i piani di studio approvati d’ufficio.     

 
Sono possibili anche piani di studio individuali con altre scelte di insegnamenti, che devono però 
comunque rispettare i limiti  dei CFU dell’ ordinamento del corso di laurea e devono essere 
approvati dalla Commissione Didattica. 
 
 

1. Struttura dei curricula 
 

I curricula hanno la suddivisione in numero di CFU per attivita’ formative riportata sotto. Le  
tipologie di attività formativa (TAF): previste sono:  

• caratterizzanti    o di tipologia B 
• affini      o di tipologia C 
• a scelta dello studente   o di tipologia D 
• per la prova finale   o di tipologia E 
• ulteriori attività   o di tipologia F 
•  
 

FISICA DELLA MATERIA 
 
Tipologia  Ambito SSD CFU 

B Sperimentale applicativo FIS/01, FIS/07  6 
Teorico e dei fondamenti della fisica FIS/02  6 
Microfisico e della struttura della materia FIS/03, FIS/04  24 
Astrofisico, geofisico e spaziale FIS/05, FIS/06, GEO/10, 

GEO/12 
6 

    
C Affini  18 
D A scelta dello studente  12 
E Prova finale  40 
F Tirocinio  5 
F Ulteriori abilità informatiche e telematiche  3 

 
FISICA NUCLEARE E SUBNUCLEARE 
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Organizzazione del corso 
di studi

L’ordinamento didattico prevede per tutti i percorsi un minimo di:
- 6 CFU di FIS/01
- 6 CFU di FIS/02
- 6 CFU di FIS/03  
- 6 CFU di FIS/04
- 6 CFU di FIS/05

Di questi, alcuni sono forniti in 4 corsi comuni a tutti:
- Fisica della Materia Condensata I
- Teoria dei Campi I
- Simmetrie e interazioni fondamentali
- Cosmologia I

Altri corsi proposti dal percorso (caratterizzanti o affini)

Corsi a scelta



Metodi Numerici per la 
Meccanica Quantistica  / 
Simulazioni classiche di sistemi 
a molti corpi / 
Fondamenti di Fisica delle 
Superfici 

Simmetrie e interazioni 
Fondamentali 

FIS/04 B 6 Corso a Scelta A  D 6 

Totale crediti del I anno  60 

 

II ANNO sarà attuato nell’a.a. 2017/2018 (*).  
I Semestre SSD TAF CFU II Semestre SSD TAF CFU 

Affine C: Fenomeni Critici  FIS/03 C 6  Tesi  E 30 

Corso a Scelta B  D 6     

Abilità informatiche e 
telematiche 

 F 3     

Tirocinio  F 5     

Tesi  E 10     

Totale crediti del II anno  60 
 

(*) Il II anno della coorte 2015/16, attuato nel 2016/17, ha la medesima struttura, ma prevede l’opzione tra gli insegnamenti 
di Fenomeni Critici e Applicazioni della Radiazione di Sincrotrone come Corso Affine C 
 

Piano di studi approvato d’ufficio: 

Corsi Affini – Offerta interna al Curriculum 

- Corso Affine A: Applicazioni della radiazione di Sincrotrone 

- Corso Affine B: Geometria e topologia in Struttura elettronica (FIS/03) / Metodi Numerici 

per la Meccanica Quantistica (FIS/03) / Simulazioni classiche di sistemi a molti corpi 

(FIS/03) / Fondamenti di Fisica delle Superfici (FIS/03)  

- Corso Affine C: Fenomeni Critici (FIS/03) (solo per la coorte 2015/16), oppure 

Applicazioni della radiazione di Sincrotrone (FIS/03) 

 

Corsi a Scelta - Offerta interna al Curriculum: 

- Corso a Scelta A: uno tra i corsi Affini B non selezionato come tale, oppure un Laboratorio 

FIS/01 del II semestre non selezionato altrimenti (Laboratorio di Fisica della Materia 

oppure Laboratorio di Fisica Computazionale)  

- Corso a Scelta B: Dinamica di sistemi quantistici (6 CFU) (FIS/03), Simmetrie in materia 

condensata (3 CFU) (FIS/03)  

Nota:  

Per i corsi “Offerta interna al Curriculum” si garantisce la non sovrapposizione degli orari e 

l’approvazione d’ufficio del piano di studi, ma sono possibili anche altre scelte, in particolare 

tra corsi offerti da altri curricula. 

2. Curricula e Piani di Studio 
 

2.1 Curriculum Fisica della Materia 

Obiettivi Formativi 

Il Curriculum Fisica della Materia ha il fine di formare laureati in possesso di: 

▪ una solida preparazione culturale nella fisica della materia sperimentale e/o teorica; 

▪ un'approfondita conoscenza delle moderne strumentazioni di misura e delle tecniche di analisi 
dei dati; 

▪ un'approfondita conoscenza di strumenti matematici ed informatici di supporto; 
▪ un'elevata preparazione scientifica ed operativa nelle discipline che caratterizzano l'indirizzo; 
▪ grande familiarità con la strumentazione e le tecniche di laboratorio e/o con tecniche numeriche; 
▪ capacità di utilizzare fluentemente, in forma scritta ed orale, almeno una lingua dell’Unione 

Europea oltre all'Italiano, con riferimento anche ai lessici disciplinari; 
▪ capacità di lavorare con ampia autonomia, anche assumendo responsabilità di progetti e strutture; 
▪ capacità di utilizzare le conoscenze specifiche acquisite per la modellizzazione di sistemi fisici 

complessi e nei campi delle scienze applicate. 
 

I laureati magistrali in Fisica della materia svolgeranno attività nei seguenti campi: promozione e 
sviluppo dell'innovazione scientifica e tecnologica, nonché gestione e progettazione delle tecnologie 
in ambiti correlati con le discipline di fisica della materia, nei settori dell'industria, dell'ambiente, della 
sanità, dei beni culturali e della pubblica amministrazione; la divulgazione ad alto livello della cultura 
scientifica con particolare riferimento agli aspetti teorici, sperimentali ed applicativi della fisica della 
materia. Disporranno di un'ottima preparazione per affrontare un dottorato di ricerca sia in Italia che 
all'estero. 

 

Fisica della Materia – Corsi 

I ANNO 

I Semestre SSD TAF CFU II Semestre SSD TAF CFU 

Fisica della Materia 
Condensata I 

FIS/03 B 6 Fisica della Materia Condensata 
II 

FIS/03 B 6 

Affine A: Applicazioni della 
radiazione di Sincrotrone 

FIS/03 C 6 Laboratorio di Fisica della 
Materia 
oppure 

Laboratorio di Fisica 
Computazionale  

FIS/01 B 6 

Laboratorio di Fisica dello 
stato Solido 

FIS/03 B 6 Cosmologia I FIS/05 B 6 

Teoria dei Campi I  FIS/02 B 6 Affine B: a scelta tra: 
Geometria e Topologia in 
Struttura elettronica / 

FIS/03 C 6 

Metodi Numerici per la 
Meccanica Quantistica  / 
Simulazioni classiche di sistemi 
a molti corpi / 
Fondamenti di Fisica delle 
Superfici 

Simmetrie e interazioni 
Fondamentali 

FIS/04 B 6 Corso a Scelta A  D 6 

Totale crediti del I anno  60 

 

II ANNO sarà attuato nell’a.a. 2017/2018 (*).  
I Semestre SSD TAF CFU II Semestre SSD TAF CFU 

Affine C: Fenomeni Critici  FIS/03 C 6  Tesi  E 30 

Corso a Scelta B  D 6     

Abilità informatiche e 
telematiche 

 F 3     

Tirocinio  F 5     

Tesi  E 10     

Totale crediti del II anno  60 
 

(*) Il II anno della coorte 2015/16, attuato nel 2016/17, ha la medesima struttura, ma prevede l’opzione tra gli insegnamenti 
di Fenomeni Critici e Applicazioni della Radiazione di Sincrotrone come Corso Affine C 
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... verso la tesi:

attivita’ di ricerca 



Simulazioni numeriche
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Figura 2: Doppietto di impurezze di Mn in superficie distanti circa 8 Ang lungo la direzione [1,-1,0] in 
siti interstiziali circondati da As (IntAs): da destra a sinistra i pannelli parzialmente sovrapposti mostrano: 
il modello (visto dall’alto); l’immagine STM risultante dalla simulazione numerica considerando una 
tensione di -2 V applicata al campione; un’immagine sperimentale compatibile con la simulazione. 
 
 

(B) Composti magnetici e spintronica 
 
Abbiamo proseguito lo studio del composto Mn5Ge3, dove si è trovato un interessante 
effetto di magnetismo non collineare. Abbiamo simulato diversi stati magnetici, sia in 
configurazione di spin collineare (C)  che non collineare (NC). Abbiamo studiato la 
relativa stabilità anche in condizioni di pressione e/o stress non nulli. In condizioni 
normali di pressione la configurazioni C e NC sono quasi degeneri, e suggeriscono che 
anche nei campioni reali ci possa essere una degenerazione magnetica accidentale con la 
copresenza di fase C e NC. I nostri risultati indicano che la degenerazione è rimossa  in 
caso di una tensione uniassiale applicata, che favorisce la configurazione NC. [6-7] 
 

La lega Heusler Co2MnSi, il cui 
modello è riportato in Figura 3, è di 
particolare interesse per la sua 
peculiarità di mezza-metallicità (un 
canale di spin è metallico, l’altro è 
semiconduttore) e per la facile 
integrazione strutturale (tramite uno dei 
sottoreticoli di tipo cubico a facce 
centrate di cui è costituita la sua 
struttura)  con semiconduttori 
tradizionali quali ad esempio il GaAs, 
come nel modellino in Figura 4. 

Figura 3: Cella cubica con struttura Co2MnSi.  

SOLIDI

Co2MnSi for 
spintronics
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(B) Reazioni chimiche su superfici: idrogenazione dell’anidride carbonica 

 
Figura 2. Risultati delle simulazioni numeriche per la reazione CO2 + H -> HCOO. Sono riportate le 

energie (rispetto a atomi di H e molecole CO2 isolati e in fase gassosa) e le geometrie degli stati più 

rilevanti, a partire da H e CO2 coadsorbiti con la molecola di CO2 carica, piegata e legata al metallo in una 

configurazione a “V”. LB e SB indicano rispettivamente i siti di adsorbimento long- e short-bridge della 

molecola HCOO a forma di “Y rovesciata”, che sono entrambi possibili ed energeticamente quasi 

equivalenti. TS indica lo stato di transizione della reazione, responsabile della barriera di idrogenazione, 

mentre D è quello corrispondente alla diffusione del formiato tra i due possibili siti di adsorbimento. Solo 

lo strato più superficiale di Ni è mostrato, ma uno spessore maggiore (pari a cinque piani atomici di Ni) è 

stato usato nella simulazione. 
 

 

La CO2 assieme a H2 è essenziale nella reazione di sintesi del metanolo CO2+3H2 <=> 

CH3OH + H2O. Ciononostante si sa ben poco dei dettagli, a cominciare dalla 

coordinazione della CO2 con la superficie.  

Dopo aver studiato in modo preliminare (v. progetto ora concluso) l'interazione 

dell'anidride carbonica su Ni [4,5], questione molto "di base" ma di cui ancora di sa 

poco, si è affrontato lo studio dei successive passi di reazione, in particolare la prima 

reazione di idrogenazione della CO2 [6]. 

 

La CO2 è una molecola a guscio chiuso, poco reattiva, che rende difficile lo sviluppo 

dei catalizzatori a basso costo ed efficienti per la relativa conversione. Normalmente 

sono usati catalizzatori a base di Cu, ma recenti risultati sperimentali indicano che 

catalizzatori modello basati su Ni/Cu sono 60 volte più attivi per l’idrogenazione della 

CO2. Il formiato (HCOO) è stato identificato come il primo composto intermedio nella 

sintesi del metanolo. Tuttavia, i particolari del percorso di reazione sono sconosciuti ed 

il ruolo di promozione di Ni è oscuro. Anche se le tecniche disponibili, sia sperimentali 

che teoriche, non permettono di seguire in dettaglio lo sviluppo del catalizzatore e 

l'intera reazione nelle condizioni di pressione e di temperatura standard, indagini su 

sistemi modello possono contribuire alla comprensione più profonda dei processi di 

catalisi eterogenea per la sintesi di composti organici che coinvolgono l'anidride 

carbonica e quindi possono suggerire il design di nuovi e più efficienti catalizzatori. 

Una collaborazione teorico/sperimentale ha permesso lo studio completo del 

meccanismo di chemiassorbimento, dell'attivazione e dell'idrogenazione di CO2 su Ni, 

con la caratterizzazione del prodotto intermedio stabile della reazione (formiato, 

nanocatalisi
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