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Definizione delle aree di ricerca

Parole Chiave: Diffrazione di Raggi X da polveri e da cristallo singolo, Calcolo
Teorico, Materiali Zeolitici, Cristalli Molecolari, Sistemi Misti Organico-Inorganico

Descrizione dell’attivita’ di ricerca

L’ attivita di ricerca si svolge nel campo della determinazione strutturale di sistemi molecolari e materiali
cristallini, utilizzando sia tecniche sperimentali che metodi di tipo computazionale. La principale
metodologia sperimentale d’indagine strutturale impiegata ¢ la diffrattometria a raggi X da cristallo
singolo e da polveri, utilizzando sia sorgenti convenzionali che luce di sincrotrone, a seconda del tipo di
problematica affrontata. A questi metodi sperimentali sono stati affiancati approcci teorici sia di tipo
classico (meccanica e dinamica molecolare) che quantomeccanico (a livello semiempirico ed ab initio). I
risultati di tali indagini sono stati, successivamente, confrontati con i dati di tipo cristallografico e
spettroscopico disponibili in letteratura, facendo ampio uso delle banche dati di tipo cristallografico.
Inoltre sono state ampiamente utilizzate anche le tecniche di calcolo e di grafica molecolare per il
modeling di sistemi chimici.

Queste tecniche sono applicate allo studio strutturale e conformazionale di 1) molecole di interesse
biofarmacologico e biomedicale, con il fine di capire le relazioni tra struttura e attivita in soluzione ed in
vivo, dove esse svolgono la loro azione e 2) allo studio di materiali, allo scopo di determinarne
accuratamente la struttura allo stato solido e a correlarla alle loro proprieta chimico-fisiche e catalitiche.
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Strumentazione utilizzata per I'attivita’ di ricerca

1) Diffrattometro di raggi X da cristallo singolo; 2) Diffrattometro di raggi X da polveri;

3) Possibilita di accedere a diffrattometri da polveri, da cristallo singolo e per la diffussione ai bassi
angoli (SAXS) che fanno usa di sorgenti non convenzionali (sincrotroni); 4) Calcolatori per gli studi
computazioni e software di interesse chimico (Jaguar, Gaussian, Macromodel, QSite, Crystal)

Attivita’ conto terzi

Studi diffrattometrici da raggi X da polveri e da cristallo singolo.

Competenze didattiche

Chimica Fisica di base, ambientale e dei materiali. Teoria e pratica della diffrazioni di raggi X da polveri
e cristallo singolo. Metodologie di modeling di sistemi chimici e tecniche di ricerca nei database di tipo
strutturale (Cambridge Structural Database, Protein Data Bank, Inorganic Structural database)




