Research Topic b6 
Condensed matter and low dimensional systems  
   Sedi e personale:
Università della Calabria - Cosenza
-Domenico Giuliano [PA]:
- I.S. di riferimento: SFT
Keywords:
-Numerical simulation of numerical effects of disorder on topological systems: stability of the topological phase, phase diagram and disorder-induced phase transitions;  
- Open- and out-of-equilbrium systems: analysis and numerical characterization of the non-equilibrium steady states, of their properties and of their practical implementation;
- Phase diagram and phase transitions in open systems with various types of disorder.
 Sistemi che si prevede di investigare:
 Sistemi prevalentemente in 1+1 e in 2+1 dimensioni: 
1. Sistemi topologici disordinati in equilibrio; 
2. Sistemi topologici in non equilibrio in assenza di disordine; 
3. Sistemi topologici disordinati in non equilibrio.
Tipologia di analisi
- Analisi approfondita e comparativa di vari possibili approcci numerici a sistemi fuori dall’equilibrio, essenzialmente passando attraverso l’approccio dell’equazione di Lindblad e della sua implementazione numerica; 
- Costruzione di algoritimi in grado di simulare in modo semplice e realistico vari tipi di disordine; 
- Determinazione di una procedura efficace per la stima delle osservabili fisiche nel sistema disordinato (“media di ensemble sulle realizzazioni del disordine”).
Rilevanza attesa dei risultati
I risultati ottenuti avranno impatto sia sulla fisica della materia, sia sulla meccanica statistica e sulla teoria dei campi, relativamente allo studio modelli di teoria di campo di fermioni con massa random, su reticolo e nel continuo. 
Tempi: la voce 1 non richiede sviluppo e test. 2 mesi ciascuna saranno sufficienti per lo sviluppo delle voci 2 e 3. Si prevede un tempo di sviluppo di circa un anno per ciascuna delle tre voci. 
Bibliografia: A. Nava, M. Rossi, and D. Giuliano, Phys. Rev. B 103, 115139 (2021),  A. Nava, D. Giuliano, L. Lepori, and M. Rossi, J. Phys.: Conf. Ser. 2164, 012051 (2022). 
Risorse di calcolo: sistemi di calcolo con architetture CPU connesse con rete tipo Infiniband, storage di grandi moli di dati allo scopo di ottimizzare la procedura di ``media di ensemble'' su differenti realizzazioni del disordine. 

-Marco Rossi [PA]:
- I.S. di riferimento: GAST
Keywords:
-Numerical solution of Non-Linear Integral Equations and Thermodynamic Bethe Ansatz equations, with applications to computations of observables (especially energy levels, free energy) at zero and finite temperature in integrable models in 1+1 dimensions.
Tipologica di analisi e impatto: Predizione teorica di valori osservabili (energia, magnetizzazioni, energia libera) passa in sistemi in 1+1 dimensioni (catene di spin, modello di Hubbard, etc.) attraverso la risoluzione di Equazioni di Bethe o equivalentemente di Equazioni non lineari integrali, oppure, nel caso si quantità termodinamiche, di equazioni di Thermodynamic Bethe Ansatz. A parte pochi casi in cui tali soluzioni sono note analiticamente, in generale è necessario ricorrere a algoritmi numerici. Un metodo usato è quello “delle approssimazioni successive”: si parte da una soluzione 'ragionevole', si inserisce nelle equazioni, si estrae un'approssimazione migliore: questo processo si itera un numero arbitrario di volte  (1000 iterazioni tipicamente). 
L'impatto della buona implementazione di queste tecniche numeriche non è limitata alla fisica dello stato solido.
Infatti, recentemente sistemi di equazioni non lineari integrali e di (Thermodynamic) Bethe Ansatz sono state trovati nel calcolo non perturbativo di dimensioni anomale e di ampiezze di diffusione in teorie di campo quantistiche con supersimmetria (N=4 SYM). Conseguentemente si avrebbe una migliore comprensione della corrispondenza AdS/CFT, che lega teorie di campo a teorie di stringa,  le quali sono una delle proposte possibile per una formulazione quantistica della gravità.
Tempi: il tempo stimato è di circa due anni 
Bibliografia: QQ-system and non-linear integral equations for scattering amplitudes at strong coupling, D. Fioravanti, M. Rossi, H. Shu, JHEP12(2020) 086, D. Bombardelli, D. Fioravanti, R. Tateo, J. Phys. A42 (2009) 375401,  L. Alday, J. Maldacena, A. Sever, P. Vieira, J. Phys. A43 485401
Risorse di calcolo: sistemi di calcolo con architetture CPU o GPU connesse con rete tipo Infiniband.
Development of algorithms, codes and computational strategies for the simulation of physical theories and models, towards pre-Exascale and Exascale architectures: 
1. Partecipanti: L. Delle Rose, D. Giuliano, A. Papa, M. Rossi 
Titolo: Sviluppo di algoritmi numerico-teorici basati su automi cellulari e master equation per la modellizzazione e simulazione di sistemi aperti, classici e quantistici, interagenti. 
Iniziative di riferimento: SFT, QHT_HEP, NPQCD, GAST 
Impatto/rilevanza: descrizione di problemi classici in termini di formulazioni quantistiche che permettano di risolvere problemi classici mediante l’uso di algoritmi di calcolo quantistico. Comprensione, sviluppo e simulazione di approcci numerici e teorici per simulazioni su grande scala della dinamica di transizioni di fase in sistemi aperti fortemente fuori equilibrio. 
Verranno modellizzati e ottimizzati la dinamica temporale e gli stati stazionari di non equilibrio di sistemi in una e due dimensioni, in particolare: 
a. Modelli di traffico; 
b. Modelli diffusivi di epidemie; 
c. Enucleazione di fasi stabili in background metastabili. 
Dal punto di vista numerico si prevede: 
- Implementazione mediante automi cellulari di sistemi estesi, opportunamente discretizzati, con interazioni a corto raggio; 
- Risoluzione delle master equation per la descrizione dell’evoluzione temporale di sistemi aperti, sia classici che quantistici, in presenza di interazione e disordine; 
- Determinazione, mediante algoritmi machine learning, dei parametri fisici che descrivono i sistemi in esame o che ne minimizzino/massimizzino i flussi in energia e materia e i tempi di evoluzione (determinazione degli optimal working point). 
I risultati ottenuti avranno impatto sia sulla fisica applicata, in particolare sulla possibilità di risolvere, mediante algoritmi quantistici, problemi classici, che della fisica di base, relativamente allo studio di transizioni di fase del primo e del secondo ordine in contesti di varia natura. 
Tempi: le voci 1 e 2 non richiedono sviluppo e test. 2 mesi saranno sufficienti per lo sviluppo e il test della voce 3. Si prevede un tempo di sviluppo di circa un anno per ciascuna delle tre voci. 
Bibliografia: A Nava, D Giuliano, A Papa, and M Rossi, SciPost Phys. Core 5, 022 (2022), A Nava, A Papa , M Rossi , and D Giuliano, Phys. Rev. Research 2, 043379 (2020). 
Risorse di calcolo: sistemi di calcolo con architetture CPU e GPU connesse con rete tipo Infiniband, storage …. 
Sinergie: WP5, per l’integrazione con partner industriali relativamente alla raccolta di database utili al processo di ottimizzazione dei parametri fisici per gli algoritmi (flussi di traffico, sorveglianza integrata per le epidemie, …). 
Probabilità di successo: molto alta 
Università del Salento – Lecce:
- Claudio Corianò [PA], Stefano Lionetti [Ph. D.], Mario Tommasi [Ph. D.],,  Riccardo Cretì [Ph. D.],:
Keywords: 
1. Study/simulation of topological materials for joint applications in field theory and condensed matter. Application of effective field theory methodologies in the equations of transport and numerical studies of response functions in anomalous transport.
2. Study and modeling of gravitational waves in strongly first order phase transitions with physics beyond the Standard model. Study of models of modified gravity with quadratic corrections in the curvature and conformal signatures in gravitational wave production.
Tipologia di analisi:
The analysis at the first point is based on the joint study of transport equations for topological materials based on anomaly actions and their numerical implementation,  interfacing the analysis with other existing programs.
The analysis at the second point   is based on the use of kinetic equations and their numerical discretization for relativistic systems characterised by the presence of false vacuum decay. The study of a modified gravitational wave sector uses the  methodology of the lapse and shift decomposition (ADM) for quadratic gravity for numerical implementations.   
Impatto:
1. The results of this study find applications in the characterization of new materials for quantum computation.
2. The results of this study find application in the area of gravitational wave detection.  
Bibliografia:
1. C. Coriano', M. Creti', S. D'Agostino, "Quantum Field Theory and its Anomalies for Topological Matter", e-Print: 2209.10808 [hep-th]
2. M. Chernodub, C. Coriano', M.M. Maglio "Anomalous Gravitational TTT Vertex, Temperature Inhomogeneity, and Pressure Anisotropy", Phys.Lett.B 802 (2020) 135236 • e-Print: 1910.13727 [hep-th]
Thermal transport, geometry, and anomalies
3.M Chernodub et Al. Phys.Rept. 977 (2022) 1-58 • e-Print: 2110.05471 [cond-mat.mes-hall]
4. C. Coriano', P. Frampton, A Tatullo, "Conformal unification in a quiver theory and gravitational waves" 
Phys.Lett.B 811 (2020) 135909 • e-Print: 2005.12216 [hep-ph]
- Ivonne Sgura [PA], Massimo Frittelli [RU]:
Keywords: Battery modeling; Bulk-surface PDE systems; Finite and Virtual element methods; Matrix oriented techniques; Parameter estimation; Convolutional Neural Networks
Tipologica di analisi e impatto:  E’ ben noto che efficienza e durabilità delle batterie dipendono fortemente dalla capacità di ricarica. La ricarica è un processo in cui, per mancanza di adeguato controllo dello stato della batteria, avviene la crescita di metalli e la formazione di strutture spaziali instabili (es. dendriti) che, in seguito a ripetuti cicli carica-scarica, è fra le principali cause di perdita di energia e abbattimento della vita efficace della pila. Pertanto, migliorare le proprietà di tali dispositivi dipende fortemente dalla capacità di progettare processi di crescita dei metalli capaci di controllare formazione e distribuzione di metal plating. 
Questa ricerca vuole affrontare tale problematica in modo interdisciplinare secondo le seguenti linee:
a) modellistica matematica (bulk-surface PDEs, evolutionary PDE systems 2D and 3D in space) in grado di predire metal growth e formazione di dendriti.
b) metodi numerici accurati e innovativi per la simulazione al computer dei processi coinvolti e generazione di codici di calcolo per risolvere i modelli su domini realistici;
c) tecniche di Deep Learning per confronto fra simulazioni e dati sperimentali (time series di ciclaggio e immagini di degrado degli elettrodi); identificazione di parametri fisico-chimici cruciali per ottimizzazione e controllo della ricarica.  
Il progetto quindi prevede di usare la sinergia tra matematica numerica e mondo sperimentale, per sviluppare nuovi algoritmi di calcolo e per l’analisi efficiente di dati sperimentali, con particolare applicazione al mondo delle batterie, ma non solo. 
Collaborazioni esterne già in atto:  Benedetto Bozzini, Dipartimento di Energia, Milano Politecnico; • ELETTRA Laboratory Sincrotrone Trieste; • Diamond Light Source Ltd., Harwell Science and Innovation Campus, Oxford,UK; • Anotida Madzvamuse, Mathematics Department, UBC Vancouver (Canada)
Stima di fattibilità dei tempi di lavoro: (per lo sviluppo e la validazione) e la probabilità di successo circa un anno di sviluppo, e poi successiva validazione. 
Bibliografia:
P1 -
F. Rossi, L.Mancini, I.Sgura, M. Boniardi, A. Casaroli, A. P. Kao, B. Bozzini  -Insight into the cycling behaviour of metal anodes, enabled by X‐ray tomography and mathematical modelling, ChemElectroChem, IF:4.590, January 2022  DOI: 10.1002/celc.202101537  
COVER FEATURE : https://chemistry-europe.onlinelibrary.wiley.com/doi/10.1002/celc.202200307
P2 -
M. Frittelli, A. Madzvamuse, I. Sgura - Bulk-surface virtual element method for systems of PDEs in two-space dimensions, Numerische Mathematik, Springer Nature Eds. 147 (2021) 305–348
 doi.org/10.1007/s00211-020-01167-3 
P3-
B. Bozzini, M. C. D’Autilia, C. Mele, I. Sgura -Fourier analysis of an electrochemical phase formation model enables the rationalization of zinc-anode battery dynamics, Applications in Engineering Science, Vol. 5 (2021) 100033, doi.org/10.1016/j.apples.2020.100033
P4 -
M. C. D'Autilia, I. Sgura, V. Simoncini, Matrix-oriented discretization methods for reaction-diffusion PDEs: comparisons and applications, Computers and Mathematics with Applications CAMWA, 79 (2020) 2067–2085, ISSN 0898-1221 doi.org/10.1016/j.camwa.2019.10.020
P5 -
D. Lacitignola, I. Sgura, B Bozzini , Ts. Dobrovolska, I. Krastev- Spiral waves on the sphere for an alloy electrodeposition model, Commun Nonlinear Sci Numer Simulat 79 (2019) 104930, DOI: 10.1016/j.cnsns.2019.10493
P6 -
I. Sgura, A.S. Lawless, B. Bozzini - Parameter estimation for a morphochemical reaction-diffusion model of electrochemical pattern formation, Inverse Problems in Science and Engineering, 27 (5) (2019) ISSN: 1741-5977 (Print) 1741-5985 (Online) 618-647, DOI: doi.org/10.1080/17415977.2018.1490278
P7 - 
I.Sgura, L. Mainetti, F. Negro, MG Quarta, B. Bozzini - Deep-learning based parameter identification enables rationalization of battery material evolution in complex electrochemical systems, submitted July 2022
Risorse di calcolo: Tempo macchina su server HPC per le simulazioni sui modelli PDE coinvolti. Soprattutto per le simulazioni in 3D e per la grafica ad alta risoluzione si richiede potenza di calcolo e notevole disponibilità di memoria. Per le applicazioni Deep Learning in fase di avvio sui big data a nostra disposizione si prevede di poter usare GPU.
- Raffaele Vitolo [PA]: 
-Symbolic and Numeric approach for the solutions of Partial Differential Equations (PDE). 

