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Recentemente, si è cercato di evidenziare la struttura geometrica alla base di differenti teorie
fisiche. Questa idea ha trovato un solido fondamento fisico matematico nei lavori di E. Tonti
nell’ambito dell’elettromagnetismo e della teoria dell’elasticità [1-5], di A. Bossavit con la
comprensione delle proprietà geometriche alla base del metodo di Galerkin negli elementi
finiti  applicati  all’elettromagnetismo  computazionale  [6-7],  di  A.  Di  Carlo  con  la
formulazione geometrica della conduzione del calore [8] o di T. Weiland riguardo alla ‘Finite
Integration Technique’ applicata alla propagazione elettromagnetica [9-10].

Emerge  pertanto  una  struttura  geometrica  comune  alla  base  di  molte  leggi  fisiche  che
consente di riformulare tale leggi in forma discreta rispetto ad una coppia di complessi di
celle  orientati  ed  interallacciati,  uno  duale  dell’altro,  ottenendo  l’Approccio  Geometrico
Discreto (AGD) per la fisica computazionale; alcuni esempi di tale approccio applicato alle
equazioni di Maxwell sono descritti nei lavori [11-12].

In  questo  quadro,  ci  siamo proposti  di  dimostrare  come sia  possibile  applicare  il  modus
operandi del AGD anche alla equazione di Schrödinger tempo invariante discretizzata rispetto
ad un complesso primale simpliciale, basato su tetraedri [13]. Ne è risultato un nuovo ed
efficiente  strumento  di  modellizzazione  numerica  indispensabile  per  descrivere  diversi
fenomeni quantistici che hanno luogo nei moderni dispositivi elettronici nanostrutturati dove
è fondamentale riuscire a tenere in conto la reale struttura tridimensionale del dispositivo [14-
15].

L’idea di base è la riformulazione dell’equazione di Schrödinger tempo invariante in termini
di nuove quantità scalari, vettoriali e tensoriali coinvolte in due diverse categorie di equazioni
di  bilancio  e  legate  da  equazioni  costitutive  nel  continuo.  Successivamente,  dopo  una
discretizzazione del dominio spaziale in elementi geometrici quali nodi, lati, facce e volumi di
una coppia di complessi di celle simpliciale con duale baricentrico, si sono introdotte quantità
integrali (dette gradi di libertà), quali circolazioni o flussi, corrispondenti alle quantità scalari,
vettoriali e tensoriali introdotte, associandole a nodi, lati,  facce e volumi dei complessi di
celle.  I  gradi  di  libertà  sono  legati  da  controparti  discrete  ma  esatte delle  equazioni  di
bilancio. Successivamente si costruiscono le controparti discrete delle equazioni costitutive,
esatte solo per campi  uniformi all’interno di ciascun elemento, tali  da mappare i  gradi di
libertà associati  agli  enti  geometrici  di  un complesso con i  corrispondenti  gradi di  libertà
associati ad enti geometrici del complesso duale.

Un  grosso  vantaggio  è  che  l’AGD  porta  naturalmente  ad  un  problema  agli  autovalori
standard e simmetrico risolubile in modo molto efficiente anche per un numero elevato di
elementi;  al  contrario  gli  Elementi  Finiti  portano  ad  un  problema  agli  autovalori
generalizzato, nettamente più oneroso da risolvere.



L’approccio proposto è stato validato [13] dapprima il problema di riferimento della particella
in un parallelepipedo per il quale esiste la soluzione analitica; successivamente si è analizzato
il problema applicativo di ‘quntum-dot’ piramidali all’interno di eterostrutture disomogenee in
silicio ed ossido [16].
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