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STUDI E FORMAZIONE

Il Prof. Mauro Stener, nato a Trieste il 13 giugno 1967, si €' laureato in Chimica il 13
marzo 1992 presso I'Universita’ di Trieste con il punteggio di 110/110 e lode
discutendo una tesi in chimica-fisica dal titolo: "Analisi teorica e sperimentale
dellomopolimerizzazione in emulsione” (relatore: Prof. N. Rahman). Nel dicembre
1992 e' risultato vincitore della borsa di studio per il Dottorato di Ricerca in Scienze
Chimiche (V111 Ciclo) con sede amministrativa Trieste, ed ha quindi iniziato a svolgere
l'attivita' di ricerca nell'area Chimica Teorica (relatore: Prof. P. Decleva). La tematica
di ricerca sviluppata nel corso del dottorato consiste nell'applicazione della teoria del
funzionale densita’ a stati elettronici eccitati di atomi e molecole. Il Prof. Stener ha
regolarmente terminato il periodo di frequenza del Dottorato di Ricerca il 31 ottobre
1995 ed in data 31 ottobre 1996 ha superato I'esame finale per il conseguimento del
Titolo di Dottore di Ricerca.

ESPERIENZE PROFESSIONALI

Dal 1 novembre 1995 il Prof. Stener ha fruito di una borsa di studio annuale di post-
dottorato (scadenza 31 ottobre 1996) nell'ambito del programma "Human Capital
Mobility" dellUnione Europea (contratto EU Projekt ERB-CHRX-CT 94-0532)
presso listituzione estera denominata: “Lehrstuhl flir Theoretische Chemie -
Technischen Universitat Minchen" (Cattedra di Chimica Teorica dell'Universita’
Tecnica di Monaco - Germania), titolare della cattedra: Prof. Dr. Notker Résch. In
questa sede estera il Prof. Stener ha svolto un‘attivita' di ricerca di chimica teorica
basata sulla teoria del funzionale densita’ relativistico con applicazioni a cluster
metallici. A decorrere dal 6 aprile 1998, il Prof. Stener e stato nominato ricercatore
universitario per il settore scientifico-disciplinare C02X - Chimica fisica presso la
Facolta di Scienze Matematiche, Fisiche e Naturali dell'Universita di Trieste, in quanto
vincitore di concorso. Nell’anno 2001 il Prof. Stener e’ stato confermato in ruolo come
Ricercatore Confermato.

Nell'anno 2006 il Prof. Stener ha conseguito l'idoneita’ a Professore Associato, avendo
partecipato ad una valutazione comparativa bandita dall'Universita' "Tor Vergata" di
Roma. Successivamente e' stato chiamato dalla Facolta’ di Scienze Matematiche



Fisiche e Naturali dell'Universita' di Trieste, dove ha preso servizio come Professore
Associato il 1 dicembre 2006.

Nel gennaio 2014 il Prof. Mauro Stener ha conseguito 1’Abilitazione Scientifica
Nazionale di prima fascia per il settore concorsuale 03/A2 (Modelli e metodologie per
le scienze chimiche). Ha preso servizio come Professore Ordinario di chimica fisica il 3
giugno 2019 presso il Dipartimento di Scienze Chimiche e Farmaceutiche
dell’Universita di Trieste, dove ricopre attualmente tale posizione.

ATTIVITA’ DIDATTICA

Il Prof. Stener ha iniziato a tenere insegnamenti come titolare ufficiale del corso a
partire dal 2000, e ha insegnato nei corsi di laurea a ciclo unico di chimica
(insegnamento di chimica fisica organica) e scienze ambientali (insegnamento di
chimica fisica) ha quindi insegnato nella laurea triennale di scienze ambientali (chimica
fisica) e nelle lauree specialistiche e magistrali di chimica (chimica fisica 4 e chimica
quantistica) e scienze ambientali (chimica fisica ambientale). Attualmente il Prof.
Stener ¢ titolare degli insegnamenti della Laura Magistrale in Chimica “Chimica Fisica
4 e chimica Fisica dei solidi” (9 CFU) e “Quantum Chemistry” (6 CFU) quest’ultimo
tenuto in lingua inglese. Le valutazioni degli studenti sono molto positive, sono state
rese pubbliche e vengono allegate alla presente domanda (Titolo 17)

Per il dottorato di ricerca in chimica il Prof. Stener ha tenuto ad anni alterni, a partire
dal 2010, il corso “Response theory” e il corso “Computational Chemistry”.

Il Prof. Stener ha avuto anche numerose esperienze didattiche internazionali, tenendo
un corso su invito presso la scuola estiva del European Master in Theoretical
Chemistry and Computational Modeling (TCCM) a Groningen nel settembre 2015, e
presso la First International Training School on NanoAlloys (ISNA)” (Pisa 20-26 May
2012) sponsored by COST Action MP0903 NANOALLOQY e presso la CECAM
Summer School on Atomistic Simulation Techniques for Material Science,
Nanotechnology, and Biophysics, 14-30 June 2017, CECAM-IT-SIDE (SISSA,
Trieste Italy). Inoltre nel febbraio 2017 il Prof. Stener ha tenuto un corso di 3 crediti
(ECTS) intitolato “Selected Topics in Theoretical Chemistry” avente per argomento
“DFT and TDDFT: from basic theory to applications” presso I’Universita di Groningen
(NL) all’interno di un accordo Ersamus (staff mobility). Il Prof. Stener ¢ responsabile
di un Erasmus Agreement tra I’Universita di Trieste e I’Universita di Groningen (NL).

- Supervisione di studenti laureandi, PhD, post-doc.

Il Professor Stener e stato supervisore di 11 Tesi di Laurea di cui 9 di tipo
internazionale nell’ambito dell Master Europeo in chimica teorica TCCM in
collaborazione con le Universita di Barcellona, Groningen e Madrid. Il Professor
Stener e stato supervisore di due dottorandi e di due assegnisti.

ATTIVITA DI RICERCA

L’attivita’ di ricerca del Prof. Mauro Stener si colloca nel campo della chimica teorica,
e riguarda sia lo sviluppo di nuovi metodi di calcolo a livello DFT e TDDFT sia le
applicazioni dei metodi sviluppati a tematiche specifiche, in particolare:

- Studio teorico dei processi di fotoionizzazione molecolare

- Studio teorico di cluster metallici



1. sviluppo di nuovi metodi di calcolo a livello DFT e TDDFT

Il Prof. Stener ha iniziato a sviluppare nuovi metodi di calcolo a livello DFT e TDDFT
gia durante il Dottorato di ricerca, quando ha implementato un nuovo metodo TDDFT
iterativo atomico in base di B-splines: utilizzando il potenziale LB94 con corretto
comportamento asintotico Coulombiano é stato possibile descrivere le risonanze di
autoionizzazione (Feshbach) nei gas nobili [7]. Successivamente 1’algoritmo € stato
esteso al caso molecolare, utilizzando un’espansione monocentrica di B-spline [27].
Poiché il metodo TDDFT iterativo ha mostrato problemi di convergenza, & stato
proposto un algoritmo alternativo diretto, che e stato implementato a livello
molecolare con una base di B-spline multicentrica (LCAO) [67]. Parallelamente allo
sviluppo del continuo, sono anche stati sviluppati schemi per il trattamento delle
eccitazioni degli elettroni di core a livello TDDFT nel discreto, che sono stati
successivamente inclusi nel programma ADF, sia a livello non-relativistico [51] che a
livello relativistico ZORA [69]. Piu recentemente & stato proposto uno schema
alternativo a quello di Casida per lo studio TDDFT del fotoassorbimento di valenza in
sistemi di grandi dimensioni, come ad esempio cluster metallici con comportamento
plasmonico. In queste situazioni lo schema di Casida non risulta efficiente a causa
dell’elevato numero di radici necessarie. Pertanto ¢ stato sviluppato un nuovo
algoritmo basato sul calcolo della polarizzabilita dinamica complessa, che invece di
diagonalizzare una matrice riconduce il calcolo ad una risoluzione di un sistema lineare
la cui dimensione e quella della base ausiliaria del fitting della densita. Questo metodo &
stato successivamente incluso e distribuito all’interno del codice ADF [152] ed esteso
anche al calcolo del dicroismo circolare [161]. Piu recentemente sono anche state
sviluppate tecniche di analisi per la razionalizzazione e I’assegnamento delle features
spettrali in sistemi grandi e complessi [176].

2. Studio teorico dei processi di fotoionizzazione molecolare

La descrizione teorica dei processi di fotoionizzazione €’ ancora un problema
aperto nel settore della chimica quantistica. Infatti il fotoelettrone emesso in seguito
all'assorbimento di un fotone deve essere descritto da una funzione d’onda che
corrisponde ad uno stato non-legato, cioe’ appartenente allo spettro continuo
elettronico. Le funzioni d’onda non-legate obbediscono a condizioni al contorno
diverse da quelle degli stati legati, infatti mentre questi ultimi decadono
esponenzialmente a grandi distanze, il continuo mantiene un comportamento asintotico
oscillante. La difficolta’ di gestire le opportune condizioni al contorno ha impedito fino
ad ora l’affermarsi di algoritmi ed implementazioni computazionali standard in questo
importante settore della chimica teorica, al contrario degli stati legati la cui descrizione
e’ ormai ben consolidata e di conseguenza sono disponibili molti programmi per la loro
descrizione. Inoltre I’esigenza di un metodo teorico efficiente per la descrizione della
fotoionizzazione ¢’ molto sentito anche a livello sperimentale: infatti molto spesso i
dati delle misure sono di difficile interpretazione diretta, e quindi la disponibilita’ di un
metodo teorico affidabile permette una razionalizzazione ed una comprensione piu’
approfondita dell’esperimento.

Il metodo teorico sviluppato dal Prof. Mauro Stener si basa sull’utilizzo di un
Hamiltoniano di tipo Kohn-Sham, cioe’ nello schema tipico della Teoria del Funzionale



Densita’ (DFT), rappresentato in uno spazio in base finita costituito da funzioni di tipo
B-spline. Le funzioni B-spline si sono dimostrate particolarmente versatili per la
gestione delle condizioni al contorno degli stati non-legati, mentre I’Hamiltoniano di
tipo funzionale densita’ rappresenta un buon compromesso tra accuratezza dei risultati
e sforzo computazionale. Infatti, mentre i metodi ab-initio altamente correlati possono
fornire risultati molto accurati ma solo su sistemi molto piccoli a causa della loro
pesantezza computazionale, i metodi DFT sono applicabili anche a sistemi molto estesi
e quindi di interesse prettamente chimico. Per questa ragione di piu’ vasta applicabilita’
si e’ deciso di adottare lo schema DFT. Il metodo e’ stato sviluppato a partire da una
base monocentrica (cioe’ con tutte le funzioni aventi la stessa origine) come descritto
nelle pubblicazioni [13-15, 17, 19].

Nei lavori [20, 21, 41] e’ stato proposto uno schema alternativo per superare 1
limiti dell’approccio monocentrico: il set di funzioni di base e’ stato arricchito con
funzioni supplementari centrate sui nuclei fuori centro. Cio’ permette di trattare
agevolmente quei sistemi che necessiterebbero di espansioni monocentriche troppo
grandi per dare risultati convergenti.

Il metodo monocentrico e’ stato comunque anche impiegato per lo studio del
fullerene C60 e di alcuni dei suoi derivati endoedrici M@CG60 in cui un atomo metallico
e’ stato incapsulato nella gabbia. In particolare sono state individuate intense “shape
resonances” nel continuo, che sono associate alla struttura a gabbia di queste molecole
sia nella valenza [22, 23] che nel core del metallo [24].

Un aspetto fondamentale del metodo, tipico di tutti gli approcci DFT, ¢’ la
scelta del potenziale di scambio e correlazione. Pertanto si e’ deciso di esplorare le
prestazioni del potenziale LB94, che ha la corretta coda Coulombiana al contrario dei
potenziali correntemente impiegati nei calcoli convenzionali. | risultati ottenuti sono
discussi nel riferimento [26], e dimostrano come la scelta del potenziale LB94 sia
vantaggiosa. Infatti, oltre a fornire risultati piu’ accurati in confronto alle scelte
precedenti (come ad esempio VWN) soprattutto per le ionizzazioni di core, LB9%4 ¢’
anche computazionalmente molto piu’ economico. Cio’ ha permesso di estendere lo
studio a tutte le ionizzazioni in C6H6 [29] e in C60 [36], e di affrontare grandi
molecole come i complessi di metalli di transizione [30, 35, 37].

Nonostante 1'impiego del potenziale LB94 con comportamento asintotico
corretto I’ampia casistica di molecole studiate ha evidenziato ancora alcune
discrepanze tra la teoria e I’esperimento, che sono state attribuite all’assenza, nel
metodo di Kohn-Sham, degli effetti di screening. Tali effetti, pero’, possono essere
descritti con I’estensione della teoria alla sua versione Time Dependent (TD-DFT) che
negli ultimi anni si e’ rapidamente affermata per la descrizione accurata a livello DFT
degli stati eccitati. Pertanto si e’ deciso di implementare un metodo TD-DFT
molecolare in base di B-spline monocentriche, utilizzando un algoritmo iterativo per la
risoluzione delle equazioni perturbative al primo ordine. Cio’ ha fornito risultati
eccellenti per la fosfina, che e’ la molecola su cui il metodo Kohn-Sham forniva la
sezione d’urto fortemente sottostimata (circa del 70%) rispetto all’esperimento.
L’implementazione computazionale e I’applicazione del metodo TD-DFT a PH3 ed N2
sono I’argomento trattato nel riferimento [27], mentre in [47, 50] il metodo e’ stato
applicato agli idruri della prima e seconda riga, nonche’ all’acetilene [56]. E’ stato
anche constatato come I’approccio TD-DFT per la fotoionizzazione sia competitivo ad



analoghi metodi ab-initio, come risulta da una ricerca condotta in collaborazione con
I’Universita’ di Pisa [34]. Viste le ottime e promettenti prestazioni del metodo TD-
DFT sono stati anche considerati potenziali di scambio e correlazione ancora piu’
evoluti di LB94. In particolare ¢’ stato studiato lo schema EXX (Exact Exchange) che
ha fornito eccellenti risultati sui gas nobili, anche sui parametri di Fano associati alle
autoionizzazioni, che sono estremamente sensibili alla scelta del potenziale. Questo
lavoro [32] e’ stato condotto in collaborazione con 1’Universita’ di Monaco
(Germania).

Il Dott. Stener ha proposto un nuovo algoritmo per la risoluzione del problema

TDDFT, che evita il ricorso ad uno schema iterativo, con notevole guadagno sulla
stabilita’ numerica. Tale algoritmo ¢’ stato implementato a livello atomico [44] nel
caso relativistico, ed e’ stato anche applicato allo studio di Xe ¢ Hg [46] e serie
isoelettroniche [54].
Il Dott. Mauro Stener ha pubblicato un lavoro come unico autore in cui si estende il
calcolo TD-DFT allo studio della fotoionizzazione di molecole orientate, che ha fornito
risultati in ottimo accordo con recenti esperimenti effettuati con tecniche di
coincidenza [45]. Questa tematica (MF-PAD) si é rilevata estremamente feconda in
termini di interazione con vari gruppi sperimentali [80, 84, 87, 90, 92, 96, 103, 106,
113,121, 124, 125, 127, 129, 135, 138, 139, 143, 147, 162, 175, 180]

Il calcolo del continuo elettronico si €’ dimostrato molto interessante per la
modellizzazione di recenti esperimenti sulla distribuzione angolare dei fotoelettroni
risolta nel tempo su molecole poliatomiche, in particolare la pirazina [48, 49] e C2 [55]
Tale ricerca e’ stata condotta in collaborazione con T. Seideman della Northwestern
University di Evanston (USA). Un’altra collaborazione, con il Prof. T. Watanabe
(Tokyo Metropolitan University, Japan), si e’ invece sviluppata per le applicazioni del
calcolo del continuo elettronico al fenomeno della Penning lonization [62].

E’ stato anche sviluppato il calcolo degli effetti di dicroismo circolare in
fotoemissione angolarmente risolta (CDAD), che ha portato ad un primo lavoro
teorico di implementazione [57] e a una serie di successivi lavori in collaborazione con
gruppi sperimentali [58,66,68,71,73,88,100,114,119,164] che hanno dimostrato la
rilevanza di questa tematica innovativa. Di particolare rilievo uno studio combinato
teorico sperimentale su un complesso metallico chirale che ha evidenziato un aumento
notevole del CDAD in corrispondenza dell’autoionizzazione 3p->3d del cobalto [119].

3. Studio teorico di cluster metallici e sistemi estesi

La seconda tematica di ricerca coltivata dal Dott. Stener consiste nello studio
teorico di proprieta’ di clusters metallici e sistemi estesi. Anche in questo campo
I’approccio DFT si e’ dimostrato molto promettente, in quanto, grazie alla sua
economicita’ di calcolo, permette lo studio di oggetti di grandi dimensioni,
relativamente al campo della chimica guantistica. In questo ambito sono stati utilizzati
e sviluppati programmi provenienti da altri gruppi di ricerca, come ADF (Universita’ di
Amsterdam) e PARAGAUSS (Universita’ di Monaco, Germania) che impiegano
entrambi uno schema LCAO e funzioni di base convenzionali, rispettivamente STO e
GTO.

Nei lavori [8, 10, 16, 18, 28] sono stati analizzati la struttura elettronica e gli
aspetti strutturali di cluster metallici e bimetallici con leganti carbonilici e tiolici.



L’interesse per questi sistemi e’ essenzialmente applicativo, per le loro proprieta’
magnetiche e in quanto modelli utili per la comprensione del legame chimico nei Self
Assembled Monolayer.

In [31] e’ stata invece studiata una serie di clusters di nickel ricoperti di atomi
di oro, che mostrano interessanti correlazioni tra struttura geometrica, struttura
elettronica e magnetismo (inteso come numero di elettroni spaiati). Cio’ si colloca
come lavoro preliminare per lo studio ed il design di nuovi materiali dotati di speciali
proprieta’ magnetiche.
Tutti questi studi sono stati condotti in collaborazione con I’Universita’ Tecnica di
Monaco (Germania) e rappresentano la naturale prosecuzione dell’attivita’ di ricerca
svolta dal Dott. Stener durante il post-dottorato di un anno trascorso a Monaco.
| successivi lavori [25, 33, 40, 53, 61, 63] consistono in varie applicazioni del metodo
DFT a problematiche struttutali e spettroscopiche tipiche della chimica inorganica e
bio-inorganica.
Nel 2003 ¢’ stato anche proposto ed implementato nel programma ADF un nuovo
algoritmo, dimostratosi molto efficiente, per il calcolo delle eccitazioni elettroniche di
core con il metodo TDDFT [51, 69] che poi é stato successivamente utilizzato in vari
contesti: molecole libere [60, 81, 97, 101, 104, 108, 122, 136, 141, 154, 165, 171,
179] sistemi bulk [64, 75, 77, 109, 128] e molecole adsorbite su superficie [86, 95,
123, 131, 137, 148, 155, 167]. Sono stati anche considerati gli effetti vibrazionali sugli
spettri NEXAFS in collaborazione con il gruppo del Prof. Yi Luo [141] e del Prof.
Vincenzo Barone [154].
A partire dal 2007 il Prof. Stener ha iniziato ad interessarsi del fotoassorbimento in
grandi cluster metallici, in particolare per approfondire la natura delle transizioni
cosiddette plasmoniche, cioé con carattere fortemente collettivo. Poiche gli effetti
plasmonici emergono quando i sistemi raggiungono dimensioni nanometriche, questa
tematica rappresenta una sfida notevole per la chimica quantistica, anche a livello
TDDFT in quanto i sistemi da considerare sono molto grandi (centinaia di atomi). La
simmetria puo essere di aiuto per i cluster liberi, ma in presenza di leganti i sistemi
sono spesso privi di simmetria. Inizialmente e stato utilizzato il metodo di Casida per la
risoluzione delle equazioni TDDFT, nell’implementazione di ADF, cid ha permesso lo
studio di cluster liberi simmetrici di Au e Ag [85, 91, 94, 111, 115, 118, 140, 142, 144,
145, 150, 151, 153, 156, 163, 166, 169, 170, 177].
In queste situazioni lo schema di Casida si € dimostrato poco efficiente a causa
dell’elevato numero di radici necessarie per coprire un intervallo significativo di
energie nello spettro calcolato. Pertanto, per superare tale limite, e stato sviluppato un
nuovo algoritmo basato sul calcolo della polarizzabilita dinamica complessa, che invece
di diagonalizzare una matrice riconduce il calcolo TDDFT ad una risoluzione di un
sistema lineare la cui dimensione é quella della base ausiliaria del fitting della densita.
Questo metodo ¢ stato successivamente incluso ¢ distribuito all’interno del codice
ADF [152] ed esteso anche al calcolo del dicroismo circolare [161]. Piu recentemente
sono anche state sviluppate tecniche di analisi per la razionalizzazione e
I’assegnamento delle features spettrali in sistemi grandi e complessi [176]. Questo
nuovo strumento di indagine si € dimostrato molto competitivo ed ha permesso lo
studio di numerose problematiche connesse con le proprieta ottiche di cluster metallici
[152, 157, 158 160, 161, 168, 172, 174, 176, 178, 181, 182]. Al momento sono in



corso uleriori sviluppi, per considerare, ad esempio, gli effetti conformazionali dei
leganti sugli spettri di assorbimento e, soprattutto, nel dicroismo circolare.

- Indicatori bibliometrici della produzione scientifica (da Web of Science,
aggiornato al 28 novembre 2020) 193 pubblicazioni 1SI tutte su giornali internazionali
con referee, 4308 citazioni, h-index=35, valutazione VQR 2011-2014 eccellente su
tutti e 3 prodotti conferiti, valutazione CVR (UniTS) ricercatore attivo.

- collaborazioni nazionali ed internazionali;

Il prof. Stener ha in corso collaborazioni nazionali con:

1)Alessandro Fortunelli (CNR-IPCF Pisa): su proprieta ottiche di cluster metallici

2) Monica De Simone (CNR-1OM): gas phase beam-line presso il sincrotrone Elettra
(Trieste) su fotoassorbimento e fotoemissione di molecole in fase gassosa

3) Vincenzo Barone (Scuola Normale Superiore — Pisa): su struttura vibrazionale in
NEXAFS e XPS.

4) Stefano Turchini (CNR-ISM Roma) su CDAD

Il prof. Stener ha in corso collaborazioni internazionali con:

1) Akira Yagishita (Photon Factory, Institute of Materials Structure Science, KEK,
Tsukuba, Japan) su Molecular Frame Photoelectron Angular Distributions (MF-PAD)
2) Yi Luo (Theoretical Chemistry, Department of Biotechnology Royal Institute of
Technology, Stockholm, Sweden) su: metal L-edges XANES ed effetti vibrazionali.

3) lvan Powis (School of Chemistry, University of Nottingham, UK) su CDAD

4) Tamar Seideman (Northwestern University, Evanston, USA) su Time-Resolved
Photoelectron Imaging

5) David Holland (Daresbury Laboratory, Daresbury, UK) sulla fotoionizzazione
molecolare

6) Ria Broer (Theoretical Chemistry, Zernike Institute for Advanced Materials,
Groningen, The Netherlands) su quantum dots di semiconduttori e cluster di oro
plasmonici

7) Amal Dass (Mississippi University, USA) sul fotoassorbimento di cluster metallici
protetti da leganti.

8) Thomas Biirgi (Universita di Ginevra — CH) sul dicroismo circolare di cluster
metallic

9) Kostantin Neyman (Universita di Barcellona - ICREA) sulla struttura e il
fotoassorbimento di nanoalloys metallici.

- partecipazione e coordinamento di progetti di ricerca;

1) Prof. Stener é stato coordinatore nazionale del progetto PRISMA INSTM 2004
"Studio dei fenomeni di fotoassorbimento di core e di valenza in materiali cristallini e
nanostrutturati, Anno 2004 Prot. PC-31/2004"

2) partecipante PRIN 2010 "DESCARTES - Development of Energy-targeted Self-
assembled supramolecular systems: a Convergent Approach through Resonant
information Transfer between Experiments and Simulations"

3) partecipante PRIN 2008 "MODELLI TEORICI E STUDI COMPUTAZIONALI
DI OSSERVABILI SPETTROSCOPICHE DI SISTEMI CONDENSATI "



4) partecipante  PRIN 2006 "Metodi computazionali per lo studio di proprieta
strutturali e dinamiche di nanoparticelle in sospensioni colloidali "

5) partecipante PRIN 2004 "MODELLI TEORICI E ALGORITMI
COMPUTAZIONALI PER LE OSSERVABILI SPETTROSCOPICHE E LE
PROPRIETA' DI RISPOSTA MOLECOLARE "

6) partecipante  PRIN 2000 " MODELLI TEORICI E ALGORITMI PER
L'INTERPRETAZIONE DI OSSERVABILI SPETTROSCOPICHE ™

7) partecipante PRIN 1998 " Sviluppo di algoritmi per l'interpretazione di osservabili
spettroscopiche "

8) coordinatore di due progetti ISCRA B del CINECA e partecipante di 3 ISCRA
projects

9) coordinatore di un progetto HPC (High Performace Computing) Grant 2010 del
CASPUR.

10) coordinatore di un progetto FRA 2014 di UniTS

11) assegnatario, nel 2017, del finanziamento MIUR “Fondo per le attivita base di
ricerca” FFABR

- Relazioni ad invito in convegni di rilievo (selezione, per la lista completa vedi
sezione successiva intitolata “COMUNICAZIONI A CONGRESSI”)

1) M. Stener

"Molecular Photoionization: a density functional approach with applications to circular
dichroism in photoelectron angular distribution™

International Networking for Young Scientists: "Chirality in Molecular Physics"

British Council, Paris, France, 7-11 March 2005 (invited talk)

2) M. Stener

"A TDDFT study on the dichroism in the photoelectron angular distribution from a
chiral transition metal compound”

Gordon Research Conference: "Photoions, Photoionization & Photodetachment”
January 31 - February 5, 2010, Hotel Galvez, Galveston (Texas - USA)

Invited lecture

3) M. Stener

" The TDDFT approach for the description of core electron excitations in bulk
materials and large clusters"

Actinet 13 Workshop: Coupling XAS and Theoretical Chemistry for Heavy Atoms.
Avignon (F), 23-24 June 2010, invited talk.

4) Mauro Stener

"TDDFT and DFT approaches for core electron excitations: molecules, bulk materials
and large clusters"

CECAM workshop on: "X-ray Spectroscopy : Recent Advances in Modelling and
New Challenges” July 13, 2011 to July 15, 2011, CECAM-ETHZ, Zurich,
Switzerland, keynote lecture.

5) "Core electron excitations in molecules, large clusters and bulk materials: a TDDFT
approach”

Workshop: “Holistic Computational Spectroscopy” CMST Action CM1002
CODECS: COnvergent Distributed Environment for Computational Spectroscopy,
Pisa, Scuola Normale Superiore, 16 — 18 novembre 2011, invited lecture.



6) “Cls and Fls photoelectron angular distribution from oriented CH3F molecules: a
combined theoretical TDDFT and experimental study”

MPS2012, International Conference on Many Particle Spectroscopy of Atoms,
Molecules, Clusters and Surfaces, August 27 - September 1, 2012, Berlin (Germany),
invited lecture.

7) M. Stener and O. Baseggio

“TDDFT for large systems”

Invited seminar at the ADF Developers Workshop, SCM, Vrije Universiteit
Amsterdam,

February 18-20, 2014, Amsterdam, The Netherland.

8) M. Stener, G. Barcaro, L. Sementa and A. Fortunelli

“TDDFT computational study of optical photoabsorption in thiolate-protected
AgnAum nanoclusters”

European Cost Action MP0903: "COST Action MP0903 Final Conference" Hotel
Regina Elena, Santa Margherita Ligure (Genova, Italy), 5 —9 April 2014, invited talk.
9) M. Stener

‘TDDFT and DFT approaches for NEXAFS: free molecules, bulk materials and
adsorbed molecules’

COST MP1306 EUSpec action first Whole Action Meeting, September 15-17, 2014
Catholic University of Louvain, Louvain la Neuve, Belgium, invited talk.

10) Oscar Baseggio, Giovanna Fronzoni and Mauro Stener

“A New Time Dependent Density Functional Algorithm for Large Systems and
Plasmons in Metal Clusters”

Invited talk, 15" International Conference on Quantum Chemistry (151CQC) , satellite
meeting on Advanced Modelling of Nano Materials (AMNM) Hefei, China, 14-17
June 2015.

11) Mauro Stener and Oscar Baseggio

“The POLTDDFT module in ADF: new analysis tools for chiro-optical spectra in the
TDDFT framework”

ADF Developer Meeting 2018, Vrije Universiteit Amsterdam, 26-29 March 2018,
invited talk.

- Appartenenza a comitati scientifici, editoriali, commissioni internazionali
Membro eletto nel Consiglio Direttivo della Divisione di Chimica Teorica e
Computazionale della Societa Chimica Italiana dal 2010 la 2016 (2 mandati) , cooptato
nel direttivo a partire dal 2017.

- Membro Internazionale della Jury d’Habilitation of the University of Paris-Sud 11
(January 2011)

- Opponent nella commissione di esame finale per il PhD in Theoretical Chemistry
Stockholm University, three times, april 2011, june 2012, may 2016.

- referee of FIRB projects of MIUR (Italian Ministery of University and Research)

- referee of VQR review of MIUR (Italian Ministery of University and Research)

- referee for the Department Of Energy (DOE) of USA

- member of the Americal Physical Society (APS)

- referee for the following scientific journals: J. Chem. Phys., J. Phys. Chem., Chem.
Phys., Chem. Phys. Letters, PCCP, Theoretical Chem. Accounts, JACS, J. Phys. B.



- Membro del Comitato Scientifico del primo, secondo, terzo, quarto e quinto
congresso nazionale della Divisione di Chimica Teorica e Computazionale della
Societa Chimica ltaliana (Pisa 2012, Padova 2013, Roma 2015, Pisa 2016, Trieste
2018).

- Membro del Comitato Organizzatore del workshop “Nanostructured Metal Optics:
from Theory to Enhanced Spectroscopies, Sensing, Imaging”, Scuola Normale
Superiore, Pisa, 1 aprile 2016.

- membro internazionale e Rapporteur du jury per il conferimento del Dottorato di
Ricerca presso 1’Université de recerche Paris Sciences et Lettres PSL Research
University, Ecole doctorale n. 388, Specialité Chimie Theorique (19 settembre 2017)

- membro internazionale del PhD examining committee per il conferimento del
Dottorato di Ricerca presso I’Universita di Groningen (1 febbraio 2016)

- Capacita organizzativa nell’ambito dell’Ateneo.

-Direttore del Dipartimento di Scienze Chimiche e Farmaceutiche di UniTS a partire
dal 1 settembre 2018 fino al 31 agosto 2021.

- membro del Senato Accdemico dell’Universita di Trieste dal 1 novembre 2018 al 31
ottobre 2021.

- Vice-Direttore del Dipartimento di Scienze Chimiche di UniTS dal Novembre 2008
al Novembre 2010 e del Dipartimento di Scienze Chimiche e Farmaceutiche di UniTS
dal 1 settembre 2015 al 31 agosto 2018.

- Rappresentante di Ateneo nel Consiglio Direttivo del consorzio INSTM dal
novembre 2009 al novembre 2015.

- Coordinatore del Dottorato in Chimica da giugno 2012 a ottobre 2017.

- e stato membro della giunta di dipartimento con delega per la Biblioteca

- e stato membro della commissione didattica della Laurea Specialistica del Corso di
Studi in Chimica

- Capacita di divulgazione e di terza missione

Il Prof. Stener propone da pit di 10 anni il seminario tematico “Le nanotecnologie” per
le scuole secondarie della Regione FVG, che ¢ stato svolto nell’ambito del Progetto
Lauree Scientifiche (PLS) per avvicinare i giovani alla chimica.
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Theoretical Tools for In-silico Spectroscopy (TheTIS)

Pisa, 18-20 February 2009, Oral contribution

63)_M. Stener, P. Decleva, M. Yamazaki, J. Adachi, T. Teramoto and A. Yagishita
"Photoelectron angular distribution from core ionization of a single oriented NO,
molecule”

COST action CM0702, International Workshop on ATOMIC PHYSICS: "Ultra-fast
dynamics in finite atomic and molecular systems probed with novel light sources", Max
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Planck Institute for the Physics of Complex Systems (MPIPKS), Dresden, 23 - 25
november 2009, poster.

64) M. Stener

"A TDDFT study on the dichroism in the photoelectron angular distribution from a
chiral transition metal compound"

Gordon Research Conference: "Photoions, Photoionization & Photodetachment”
January 31 - February 5, 2010, Hotel Galvez, Galveston (Texas - USA)

Invited talk.

65) M. Stener

"Resonances in chiral photoemission from a transition metal compound”

COST ACTION CMO0702, 1st Meeting of the WG2, Universita’ di Trieste, 22-24
April 2010, comunicazione orale.

66) D. Catone, S. Turchini, T. Prosperi, N. Zema, G. Contini, V. Feyer, M. Beccari,
K. C. Prince, M. Stener, P. Decleva

"Gas phase circular dichroism in the photoelectron spectroscopy of dissymmetric
metal-organic complex: Co(ll1)-tris-(acetylacetonate)."

XVIII Meeting of the Italian Society for Synchrotron Radiation (SILS 2010), 24-26
June 2010, Padova, Italy, poster.

67) M. Stener

" The TDDFT approach for the description of core electron excitations in bulk
materials and large clusters"

Actinet 13 Workshop: Coupling XAS and Theoretical Chemistry for Heavy Atoms.
Avignon (F), 23-24 June 2010, invited talk.

68) D. Catone, S. Turchini, T. Prosperi, N. Zema, G. Contini, V. Feyer, M. Beccari,
K. C. Prince, M. Stener, P. Decleva

"GAS PHASE CIRCULAR DICHROISM IN THE PHOTOELECTRON
SPECTROSCOPY OF ASYMMETRIC METAL-ORGANIC COMPLEX: Co(lll)-
tris-(acetylacetonate)."

10th European Conference on Atom, Molecules and Photons (ECAMP 10),
Salamanca, Spain, July 4-9, 2010, poster.

69) A. Kivimaki, L. Avaldi, P. Bolognesi, M. Coreno, P. O'Keeffe, V. Feyer, J.
Alvarez Ruiz, M. Stankiewicz, M. Stener, G. Fronzoni, P. Decleva

"Photoabsorption, photoionization and photoelectron — Auger electron coincidence
studies of the SF6 molecule at and above the S 2p edge"

37th International Conference on Vacuum Ultraviolet and X-ray Physics
(VUVX2010), University of British Columbia, Vancouver, BC, Canada,11-16 July
2010, poster.

70) Mauro Stener, Nicola Durante and Alessandro Fortunelli
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"TDDFT computational study of optical photoabsorption in Au, and Au,Agm
nanoclusters”

European Cost Action MP0903: "Nanoalloys as advanced materials: from structure to
properties and applications™ Joint Working Group Meetings, Faculty of Chemistry,
Universitat de Barcelona, April 14-16, 2011, invited talk.

71) Mauro Stener

"TDDFT and DFT approaches for core electron excitations: molecules, bulk materials
and large clusters"

CECAM workshop on: "X-ray Spectroscopy : Recent Advances in Modelling and
New Challenges” July 13, 2011 to July 15, 2011, CECAM-ETHZ, Zurich,
Switzerland, keynote lecture.

72) R. De Francesco, M. Stener, G. Fronzoni

“X-Ray absorption spectroscopy at the L,; edges of transition metal oxides by
relativistic time dependent density functional calculations”

XXIV Congresso Nazionale della Societa’ Chimica Italiana

Lecce, 11 — 16 September 2011, poster.

73) M. Romeo, R. De Francesco, M. Stener, G. Balducci, G. Fronzoni

“C K-edge NEXAFS Spectra of Model Systems for C,H, on Si(100): a DFT
Simulation”

XXIV Congresso Nazionale della Societa’ Chimica Italiana

Lecce, 11 — 16 September 2011, poster.

74) R. De Francesco, G. Fronzoni, M. Stener

“Theoretical study of near edge x-ray absorption fine structure spectra of metal
phtalocyanines at C and N Kedges”

XXIV Congresso Nazionale della Societa’ Chimica Italiana

Lecce, 11 — 16 September 2011, poster.

75) Mauro Stener

"Core electron excitations in molecules, large clusters and bulk materials: a TDDFT
approach”

Workshop: “Holistic Computational Spectroscopy” CMST Action CMI1002
CODECS: COnvergent Distributed Environment for Computational Spectroscopy,
Pisa, Scuola Normale Superiore, 16 — 18 novembre 2011, invited talk.

76) M. Stener , D. Catone, P. Decleva, G. Contini, N. Zema, T. Prosperi, V. Feyer, K.
C. Prince, S. Turchini

“Resonant Circular Dichroism of Chiral Metal-Organic complex”

Primo Congresso Nazionale della Divisione di Chimica Teorica e Computazionale della
Societa Chimica Italiana, Pisa, Area della Ricerca del CNR, 22 - 23 febbraio 2012,
poster.
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77) M. Stener, Piero Decleva, Tomoya Mizuno, Jun-ichi Adachi, Misato Kazama,
Hiroaki Yoshida, and Akira Yagishita

“Cls and F1s photoelectron angular distribution from oriented CH3F molecules: a
combined theoretical TDDFT and experimental study”

MPS2012, International Conference on Many Particle Spectroscopy of Atoms,
Molecules, Clusters and Surfaces, August 27 - September 1, 2012, Berlin (Germany),
invited talk.

78) M. Stener

"Recent advances in the theoretical description of photoelectron angular distribution”
Scuola Normale Superiore, Pisa, December, 20" 2012

Invited seminar

79) Oscar Baseggio, Mauro Stener, Michele Romeo and Giovanna Fronzoni

“THE NEAR-EDGE X-RAY-ABSORPTION FINE-STRUCTURE OF 02
CHEMISORBED ON Ag(110) SURFACE STUDIED BY DENSITY FUNCTIONAL
THEORY”

Secondo Congresso Nazionale della Divisione di Chimica Teorica e Computazionale
della Societa Chimica Italiana, Padova, 20 - 22 febbraio 2013, poster.

80) M. Romeo, G. Balducci, M. Stener, G. Fronzoni

NITROGEN AND CARBON K-EDGE NEXAFS SPECTRA OF MODEL
SYSTEMS FOR C5H5N ON Si(100) : A DFT SIMULATION

M. Romeo, G. Balducci, M. Stener, G. Fronzoni

Secondo Congresso Nazionale della Divisione di Chimica Teorica e Computazionale
della Societa Chimica Italiana, Padova, 20 - 22 febbraio 2013, poster.

81) M. Stener

“TDDFT computational study of optical photoabsorption in Ag,Pt, nanoclusters”
European Cost Action MP0903: "Nanoalloys as advanced materials: from structure to
properties and applications™ Workshop - Working groups 2 and 4, Domaine de Valpreé,
Lyon, France, 7 — 9 April 2013, invited talk.

82) M. Stener
“Metal clusters: electronic structure and photoabsorption TDDFT calculations”

Scuola di Dottorato in Scienze Molecolari, Universita degli Studi di Padova, May 2™
2013, invited seminar.

83) O. Baseggio and M. Stener

“A New Valence Photoabsorption TDDFT Algorithm for Large Systems”

15th International Conference on Density Functional Theory and its Applications,
September 9 — 13, 2013, Durham, UK, poster.

84) M. Stener
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“Playing with TDDFT algorithms: from photoionization of small molecules to
photoabsorption of large systems”

Invited seminar at the Computer Chemistry Center and the Chair of Theoretical
Chemistry, Department Chemie und Pharmazie, Friedrich-Alexander-Universitaet
Erlangen-Nuernberg,

December 9" 2013, Erlangen, Germany.

85) M. Stener and O. Baseggio

“TDDFT for large systems”

Invited seminar at the ADF Developers Workshop, SCM, Vrije Universiteit
Amsterdam,

February 18-20, 2014, Amsterdam, The Netherland.

86) O. Baseggio, G. Fronzoni and M. Stener

“A New Valence Photoabsorption TDDFT Algorithm for Large Systems”
Talk, Winter Modeling 2014,

March 13-14, 2014, Modena, Italy.

87) M. Stener, G. Barcaro, L. Sementa and A. Fortunelli

“TDDFT computational study of optical photoabsorption in thiolate-protected Ag,Aum
nanoclusters”

European Cost Action MP0903: "COST Action MP0903 Final Conference™ Hotel
Regina Elena, Santa Margherita Ligure (Genova, Italy), 5 — 9 April 2014, invited talk.

88) M. Stener

‘TDDFT and DFT approaches for NEXAFS: free molecules, bulk materials and
adsorbed molecules’

COST MP1306 EUSpec action first Whole Action Meeting, September 15-17, 2014
Catholic University of Louvain, Louvain la Neuve, Belgium, invited talk.

89) M. Stener, G. Fronzoni, O. Baseggio, G. Cardenas, Y. Luo, W. Hua, M. De
Simone, M. Coreno, B. Apicella, M. Alfe, A. Kivimaki, A. Baiardi and V. Barone
“Vibrationally resolved high-resolution NEXAFS and XPS spectra of polycyclic
aromatic hydrocarbons and heterocyclic compounds”

Talk, Winter Modeling 2014 Special Edition, Scuola Normale Superiore,

December 1-2, 2014, Pisa, Italy.

90) Oscar Baseggio, Giovanna Fronzoni and Mauro Stener

“A New Time Dependent Density Functional Algorithm for Large Systems and
Plasmons in Metal Clusters”

Invited talk, 15" International Conference on Quantum Chemistry (151CQC) , satellite
meeting on Advanced Modelling of Nano Materials (AMNM) Hefei, China, 14-17
June 2015.

91) Mauro Stener, Oscar Baseggio and Giovanna Fronzoni
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“A New Time Dependent Density Functional Algorithm for Plasmons in Metal
Clusters”

CECAM workshop: “Computational plasmonics: an ab initio and multiscale
perspective”, 2-4 November 2015, CECAM-HQ-EPFL, Lausanne, Switzerland,
contributed talk.

92) A. Fortunelli, L. Sementa, G. Barcaro, A. Dass, E. Apra, M. De Vetta, O.
Baseggio, G. Fronzoni and M. Stener

“Designing ligand-enhanced optical absorption of thiolated gold nanoclusters: new
results and a new TDDFT method”

Terzo Congresso Nazionale della Divisione di Chimica Teorica e Computazionale della
Societa Chimica Italiana, Roma, 14 - 16 dicembre 2015, poster.

93) M. Stener

" A New TDDFT Algorithm for Plasmons in Metal Clusters "

Invited seminar at the Theoretical Chemistry, Zernike Institute for Advanced Materials,
University of Groningen, Groningen, The Netherlands.

1 febbraio 2016

94) M. Stener

"A New TDDFT Algorithm for Plasmons in Metal Clusters"

Invited seminar at the Department of Theoretical Chemistry and Biology, Royal
Institute of Technology, Stockholm, Sweden

19 maggio 2016

95) M. Stener and A. Fortunelli

" A New TDDFT Method for Optical Design of Metal Clusters™
Oral contribution at the 6th EuCheMS Chemistry Congress,
Sevilla (Spain) 11 — 15 September 2016.

96) Mauro Stener, Paolo Ronchese, Giovanna Fronzoni, Daniele Toffoli, Alessandro
Fortunelli, Luca Sementa, Giovanni Barcaro

“A computational study on the optical interaction between BODIPY and the
[Auzs(SCHa)1s]” cluster: long-range interactions”

Quarto Congresso Nazionale della Divisione di Chimica Teorica e Computazionale
della Societa Chimica Italiana, Pisa, Scuola Normale Superiore, 3 - 5 ottobre 2016,
poster.

97) G. Fronzoni, D. Toffoli, M. Stener, H. Ustunel, A. Cossaro, C. Dri, Zhijing Feng
“Core-level spectroscopic study of derivatives of phenyl-boronic acid on Au(111)
surface: an experimental and theoretical investigation”

Quarto Congresso Nazionale della Divisione di Chimica Teorica e Computazionale
della Societa Chimica Italiana, Pisa, Scuola Normale Superiore, 3 - 5 ottobre 2016,
poster.
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98) Mauro Stener, Oscar Baseggio, Giovanna Fronzoni, Alessandro Fortunelli, Stan
van Gisbergen, Erik van Lenthe

“A New Efficient Time Dependent Density Functional Algorithm for Large Systems:
Theory, Implementation and Plasmonics Applications”

17th International Conference On Density Functional Theory and its Applications,
August 21-25, 2017, Tallberg, Sweden

Oral Contribution.

99) Mauro Stener

“A New TDDFT Algorithm for Plasmons in Metal Clusters”

Invited seminar: Chimie Théorique et Modélisation, Institut de Recherche de Chimie
Paris, Chimie ParisTech, 19 settembre 2017.

100) Mauro Stener

“A New Efficient Time Dependent Density Functional Algorithm for Large Systems:
Theory, Implementation and Plasmonics Applications”

International Center for Theoretical Physics, Trieste (Italy), Condensed Matter and
Statistical Physics invited seminar, January 25th 2018

101) Mauro Stener and Oscar Baseggio

“The POLTDDFT module in ADF: new analysis tools for chiro-optical spectra in the
TDDEFT framework”

ADF Developer Meeting 2018, Vrije Universiteit Amsterdam, 26-29 March 2018,
invited talk.

102) Mauro Stenerl,*, Daniele Toffolil, Marco Medvesl, Andrea Russil, Alessandro
Fortunelli2, Luca Sementa2

“Origin of Circular Dichroism in noble metal clusters by TDDFT »

Workshop MOST2020, CNR-IOM, Trieste, 20-21 january 2020.

103) M. Stener

“Theoretical Methods and Studies of the Optical Properties of Nanoalloys*
Second International School on NanoAlloys (ISNA-2)

Pisa, January 22nd 2020

104) M. Stener
“Theoretical Studies of the Optical and Photo-catalytic Properties of Nanoalloys “

Second International School on NanoAlloys (ISNA-2)
Pisa, January 23rd 2020

Trieste, 28 novembre 2020
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Mauro Stener
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