Circuiti molecolari, scoperte fra Trieste € Zurigo

Pubblicata su Physical Chemistry Chemical Physics la ricerca sul corannulene, molecola di carbonio

Il corannulene & una molecola
di carbonio dalla forma singo-
lare (simile al pitz famoso fulle-
rene) e dalle proprieta promet-
tenti. Un teamn della Sissa e
dell’Universita di Zurigo ha si-
mulato al computer le proprie-
ta di questa molecola, scopren-
do che potrebbe aiutare a su-
perare le difficolta che oggi si
hanno nel costruire circuiti
molecolari (nella dimensione
ciog delle molecole). La ricer-
ca ¢ stata pubblicata su Physi-
cal Chemistry Chemical Physi-
cs.

‘lmmaginate di prendere un
fullerene (C60) e tagliarlo a me-

ta, come un melone. Quello
che otterrete & un corannule-
ne (C20H10), una molecola
che secondo una ricerca appe-
na pubblicata alla quale ha col-
laborato la Sissa potrebbe es-
sere un componente impor-
tante dei “circuiti molecolari”
del futuro, ciog circuiti minia-
turizzati alla dimensione delle
molecole, utili per dispositivi
elettronici di svariata natura
(transistor, diodi, ecc.).

11 fullerene & una molecola
molto popolare: chiamata an-
che buckybowl, & formata da
atomi di carbonio disposti in
un reticolo esagonale a forma

di sfera cava. E un materiale
molto studiato che esibisce
proprieta interessanti in diver-
si campi. Anche se si sa che nel
¢60 esistono “stati vuoti” (di
natura molto particolare, de-
nominati  buckybowl supe-
ratom state, Bss), in grado ciog
di accogliere elettroni, questi
si trovano ad energie molto al-
te, caratteristica che rende
questi stati difficili da sfrutare
nel ambito dei dispositivi elet-
tronici.

Nei circuiti elettronici gli
elettroni devono poter viaggia-
re con facilita. «Nel fullerene i
livelli energetici del tipo Bss in

grado di accomodare
“elettroni viaggiatori” sono dif-
ficili da raggiungere energeti-

camente», spiega Layla Mar-
tin-Samos, ricercatrice di De-
mocritos lom-Cnr e della Sis-
sa, fra gli autori della ricerca
pubblicata su Physical Cherni-
stry Chemical Physics. «I1 co-
rannullene, cosi dicono i no-
stri calcoli, invece sembra mol-
to pit1 adatto allo scopo».
Martin-Samos e colleghi
avevano gia studiato le pro-
prieta ottiche di questa mole-
cola. «Questa volta invece ci
siamo concentrati sulle pro-
prieta elettroniche con parti-

colare enfasi sullo studio dei
Bss». Le osservazioni, di natu-
ra teorica ed effettuate con del-
le simulazioni al computer, di
Martin-Samos e colleghi mo-
strano che i Bss nel corannule-
ne si trovano a energie molto
pii1 basse che nel fullerene e
quindi risultano pit: facilmen-
te accessibili. «Questo rende il
materiale potenzialmente un
ottimo candidato per costrui-
re circuiti elettronici» conti-
nua Martin-Samos. «Se infatti
si mettono una accanto all’al-
tra delle molecole di corannu-
lene, gli elettroni fluiranno fa-
cilmente da una molecola

all’altra, formando una sorta
di canale, che costituisce il cir-
cuiton,

«Ilnostro lavoro nonsoloha
svelato la potenzialita di que-
stamolecola, ma ha anche gui-
dato la successiva analisi speri-
mentale, indicando agli scien-
ziati cosa e dove guardare eri-
ducendo tempi e costi della
sperimentazione. | ricercatori
hanno da poco finito la raccol-
ta dei dati sperimentali e ini-
zieranno oral’analisi, che veri-
fichera nella realta quanto os-
servato nella nostra simulazio-
ne. Non ci resta che incrociare
le dita: chissa che fra qualche
mese non si possa festeggia-
en.

Oltre alla Sissa e al Cnr-lom
hanno partecipato allo studio
I'Universita di Zurigo in Svizze-
ra e 'Universita di Nova Gori-
cain Slovenia.



