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Nanowires made of materials with non-centrosymmetric crystal structures are expected to be ideal building blocks for self-powered nanodevices due to their piezoelectric properties, yet a controversial explanation of the effective operational mechanisms and size effects still delays their real exploitation. To solve this controversy, we propose a methodology based on DFT calculations of the response of nanostructures to external deformations that allows us to distinguish between the different (bulk and surface) contributions: we apply this scheme to evaluate the piezoelectric properties of ZnO [0001] nanowires, with a diameter up to 2.3 nm. Our results reveal that, while surface and confinement effects are negligible, effective strain energies, and thus the nanowire mechanical response, are dependent on size. Our unified approach allows for a proper definition of piezoelectric coefficients for nanostructures, and explains in a rigorous way the reason why nanowires are found to be more sensitive to mechanical deformation than the corresponding bulk material.



Piezoelectric properties of zinc oxide nanowires: an ab initio study / Kiptiemoi, KIPRONO KORIR; Cicero, Giancarlo; Catellani, A.. - In: NANOTECHNOLOGY. - ISSN 0957-4484. - ELETTRONICO. - 24:47(2013), p. 475401. [10.1088/0957-4484/24/47/475401]
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				Abstract

				Nanowires made of materials with non-centrosymmetric crystal structures are expected to be ideal building blocks for self-powered nanodevices due to their piezoelectric properties, yet a controversial explanation of the effective operational mechanisms and size effects still delays their real exploitation. To solve this controversy, we propose a methodology based on DFT calculations of the response of nanostructures to external deformations that allows us to distinguish between the different (bulk and surface) contributions: we apply this scheme to evaluate the piezoelectric properties of ZnO [0001] nanowires, with a diameter up to 2.3 nm. Our results reveal that, while surface and confinement effects are negligible, effective strain energies, and thus the nanowire mechanical response, are dependent on size. Our unified approach allows for a proper definition of piezoelectric coefficients for nanostructures, and explains in a rigorous way the reason why nanowires are found to be more sensitive to mechanical deformation than the corresponding bulk material.
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					simulazione ASN

					
				

				
					Il report seguente simula gli indicatori relativi alla propria produzione scientifica in relazione alle soglie ASN 2023-2025 del proprio SC/SSD. Si ricorda che il superamento dei valori soglia (almeno 2 su 3) è requisito necessario ma non sufficiente al conseguimento dell'abilitazione.
La simulazione si basa sui dati IRIS e sugli indicatori bibliometrici alla data indicata e non tiene conto di eventuali periodi di congedo obbligatorio, che in sede di domanda ASN danno diritto a incrementi percentuali dei valori. La simulazione può differire dall'esito di un’eventuale domanda ASN sia per errori di catalogazione e/o dati mancanti in IRIS, sia per la variabilità dei dati bibliometrici nel tempo. Si consideri che Anvur calcola i valori degli indicatori all'ultima data utile per la presentazione delle domande.

La presente simulazione è stata realizzata sulla base delle specifiche raccolte sul tavolo ER del Focus Group IRIS coordinato dall’Università di Modena e Reggio Emilia e delle regole riportate nel DM 589/2018 e allegata Tabella A. Cineca, l’Università di Modena e Reggio Emilia e il Focus Group IRIS non si assumono alcuna responsabilità in merito all’uso che il diretto interessato o terzi faranno della simulazione. Si specifica inoltre che la simulazione contiene calcoli effettuati con dati e algoritmi di pubblico dominio e deve quindi essere considerata come un mero ausilio al calcolo svolgibile manualmente o con strumenti equivalenti.
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