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Andrea Spitaleri 
 
CURRICULUM VITAE 
 
 
 
INFORMAZIONI PERSONALI  

COGNOME SPITALERI 

NOME ANDREA 

DATA DI NASCITA 19.07.1973 
 
 
 
TITOLI 
 
TITOLO DI DOTTORE DI RICERCA O EQUIVALENTI, OVVERO, PER I SETTORI INTERESSATI, DEL DIPLOMA 
DI SPECIALIZZAZIONE MEDICA O EQUIVALENTE, CONSEGUITO IN ITALIA O ALL'ESTERO 

 

22/02/2006, PhD in Chimica,  
Università di Sheffield (UK),  
Titolo: “1H NMR Investigation of Crystal Nucleation in Solution” 
Supervisor: Prof. Christopher A. Hunter 

 
TITOLO DI STUDIO 

 

16/11/1999 
Laurea in Chimica (vecchio ordinamento), Università di Pisa,  
Titolo: “Ruthenium nanoparticles on polydimethylphosphazene: preparation, structural study and 
catalytic activity” 
Relatore: Prof. Dario Pini 
Voto: 105/110 

 
 
CONTRATTI DI RICERCA, ASSEGNI DI RICERCA O EQUIVALENTI 

 

 
16.11.2022-oggi  
Ricercatore chimico computazionale, Neurogenomics, Human Technopole, Milano, Italia 
 
01.06.2020-14.11.2022  
Ricercatore bioinformatico, Emerging Bacterial Pathogens Unit, Libera Università Vita Salute S. 
Raffaele, Milano, Italia 
 
01/06/2018-31/05/2020  
Ricercatore bioinformatico, Center for Omics Science, Ospedale San Raffaele, Milano, Italia 
 
07/05/2014-oggi  



Cofondatore e Consulente scientifico di BiKi Technologies srl, Genova, Italia 
 
01/09/2013-31/05/2018  
Ricercatore Post-dottorato,Istituto Italiano di Tecnologia, Genova, Italia  
 
01/01/2011-31/12/2013 
Principal Investigator di un grant di ricerca AIRC - Ospedale San Raffaele, Milano, Italia 
 
01/03/2010-30/11/2010  
Collaboratore scientifico in visita e Principal investigator HPC2 grant Grupo de Biofisica 
computactional, CNIO, Madrid, Spagna 
 
05/01/10/2006-30/11/2006  
Collaboratore scientifico in visita e Principal investigator HPC2 grant Bijvoet Centre for Biomolecular 
Research at University of Utrecht (NL) 
 
04/2005-31/08/2013  
Ricercatore Post-dottorato, Ospedale San Raffaele, Milano, Italia   
 
01/01/2004-30/09/2004  
Collaboratore scientifico a contratto presso Astrazeneca Pharmaceutical, Macclesfield, UK  
  
01/01/2001-31/08/2001  
Collaboratore scientifico a contratto presso EPFL, Losanna, Svizzera   
 
01/01/2000-31/08/2000  
Collaboratore scientifico a contratto presso il Dipartimento di Bioorganica, Università di Pisa, Pisa, 
Italia   

 
 
ATTIVITÀ DIDATTICA A LIVELLO UNIVERSITARIO IN ITALIA O ALL'ESTERO 
(inserire periodo [gg/mm/aa inizio e fine], anno accademico, ateneo, corso laurea, numero ore, ecc.) 

 

2021-2022 Professore a contratto, per il corso di Biologia Cellulare, “Esercitazioni sul calcolo 
computazionale in ambito medico”, Libera Università "Vita Salute S.Raffaele" Milano, Dip. FACOLTA' DI 
MEDICINA E CHIRURGIA 

2020-2021 Professore a contratto, per il corso di Biologia Cellulare, “Esercitazioni sul calcolo 
computazionale in ambito medico”, Libera Università "Vita Salute S.Raffaele" Milano, Dip. FACOLTA' DI 
MEDICINA E CHIRURGIA 

2019-2020 Professore a contratto, per il corso di Biologia Cellulare, “Esercitazioni sul calcolo 
computazionale in ambito medico”, Libera Università "Vita Salute S.Raffaele" Milano, Dip. FACOLTA' DI 
MEDICINA E CHIRURGIA 

2020 Docente a contratto del modulo “Structural Biology” del Master di secondo livello in 
"Bioinformatics and Functional Genomics", presso Università degli Studi di Milano, Italia. Lezioni di 
introduzione bioinformatica al WGS e calcoli di docking proteina-proteina 
 
2019 Docente a contratto del modulo “Structural Biology” del Master di secondo livello in 
"Bioinformatics and Functional Genomics", presso Università degli Studi di Milano, Italia. Lezioni di 
calcoli di docking proteina-proteina 
 

 
 



 
 
 
 
 
DOCUMENTATA ATTIVITÀ DI FORMAZIONE O DI RICERCA PRESSO QUALIFICATI ISTITUTI ITALIANI O 
STRANIERI; 
(inserire anno accademico, ente, corso, periodo, ecc.) 

 

2022-oggi Human Technopole, Milano, Dipartimento di Neurogenomica 

1. Sviluppo ed applicazione di metodologie computazionali per lo studio di effetti di mutazioni in 
proteine coinvolte in malattie neurodegenerative. 

2. Studio interazione proteina-lipoparticelle per la caraterizzazione di isoforme APOE coinvolte nella 
malattia Alzheimer.   

3. Sviluppo di nuovi approcci computazionali per lo studio evolutivo di canali ionici coinvolti nella 
comunicazione “in-out” cellulare attraverso la ricostruzione di elettrofisiologia computazionale. 

4. Sviluppo di nuovi approcci computazionali per lo studio della network comunicativa tra i residui 
delle proteine utilizzando inferenza relazionale neurale. 

2018-2022 Ospedale San Raffaele – Università Vita-Salute San Raffaele, Milano 

1. Studio dell’interazione proteina-peptide e proteina-nanoparticelle nello sviluppo di nuove terapie 
per la resistenza antibiotica utilizzando nanoparticelle come “drug delivery”. 

2. Sviluppo in silico di un vaccino per Klebsiella pneumoniae batterio utilizzando sistemi ompK35 
incorporati in membrana POPC (work package Ricerca finalizzata 2021 Ministero della Salute). 

3. Studio e caratterizzazione del folding di “small RNA” coinvolti nella resistenza antibiotica. 
4. Sviluppo ed applicazione di nuovi approcci computazionali per lo studio e predizione della 

resistenza antibiotica da dati clinici. 
5. Applicazione di analisi di dati WGS allo studio della resistenza antibiotica. 

2013-2018 Istituto Italiano di Tecnologia, Genova 

1. Sviluppo di metodologie computazionali per lo studio e la predizione della cinetica di dissociazione 
dei complessi farmaco-proteina. 

2. Studio computazionale della interazione SRC kinase con farmaci e della corrispondente cinetica di 
associazione e dissociazione.  

3. Studio computazionale della interazione GPCR proteine con molecole di interesse farmacologico.  
4. Studio in silico di una proteina ingegnerizzata utilizzata come nanoporo biologico per riconoscere 

la sequenza di un peptide traslocante mediante segnale FRET.  
5. Sviluppo di un nuovo metodo computazionale per effettuare docking flessibile utilizzando la 

dinamica molecolare enhanced. Metodo incluso in BiKi Life Sciences suite (MD-Binding). 

2005-2013 Dulbecco Telethon – Ospedale San Raffaele, Milano 
 
1. Studi strutturali sperimentali e computazionali di HMGB1 e dei suoi complessi con molecole di 

origine naturale con azione antinfiammatoria (glicirrizina, carbenoxolone). 
2. Studi strutturali sperimentali dei domini PHD fingers e dei complessi da essi formati nell’ambito 

della sindrome poliendocrina autoimmune di tipo 1 (APECED). 
3. Studi in silico dell’interazione tra integrine e peptidomimetici nell’ambito dello studio 

dell’angiognenesi del tumore (principal investigator grant AIRC)  



 
 
 
REALIZZAZIONE DI ATTIVITÀ PROGETTUALE 

2022 Organizzatore del workshop virtuale "Genomics and Bioinformatics applied to TB Workshop", 
https://gallantries.github.io/video-library/events/mtb-ngs/program.html Questo corso avanzato ha 
permesso di acquisire capacità sia teoriche che pratiche relative al sequenziamento del genoma di 
MTBC e all'analisi bioinformatica dei dati MTBC WGS. 21/03/2022-25/03/2022    

2022 Organizzatore del workshop "Bioinformatic analysis" per il European Reference TB Laboratory 
Network (ERLTB-Net2) small capacity building training, Milano, Italia. Questo corso avanzato ha 
permesso di acquisire capacità sia teoriche che pratiche relative al sequenziamento del genoma di 
MTBC e all'analisi bioinformatica dei dati MTBC WGS. 04/04/2022-08/04/2022 
 
2021 Organizzatore del workshop Next-Generation Sequencing of SARS-CoV-2 FIND, the global alliance 
for diagnostics, https://www.futurelearn.com/courses/next-generation-sequencing- of-sars-cov-2 

2020 Organizzatore del VII Annual retreat of Division of Genetics and Cell Biology of San Raffaele 
Hospital, Milan, Italy. Evento organizzato in modalità virtuale. L'organizzazione prevedeva la raccolta 
di fondi tramite sponsorship industriali, individuazione della località, scelta degli "invited speakers", 
scelta degli abstracts per poster session e relazioni orali, chairman di sessioni scientifiche, 
organizzazione della tavola rotonda con il Prof. Massimo Delledonne.  

2019 Organizzatore del VI Annual retreat of Division of Genetics and Cell Biology of San Raffaele 
Hospital, Milan, Italy. Evento organizzato presso Centro Paolo VI, Brescia, Italia L'organizzazione 
prevedeva la raccolta di fondi tramite sponsorship industriali, individuazione della località, scelta 
degli "invited speakers", scelta degli abstracts per poster session e relazioni orali, chairman di sessioni 
scientifiche, organizzazione della tavola rotonda con il Prof. Massimo Cacciari. 
https://sites.google.com/view/dgcbretreat . 

07.05.2014-oggi Co-fondatore, amministratore delegato e consulente scientifico di BiKi Technologies 
SRL (Genova, Italia) start-up ad alto contenuto tecnologico. http://www.bikitech.com/team/ 

07.05.2014 Collaborazione scientifica con la start-up BiKi Technologies s.r.l Conduzione di progetti di 
ricerca in collaborazione con partner industriali (Servier, Sanofi, Pfizer, Astrazenca, Astex, Angelini, 
Chiesi) e accademia (UNIMI, UNIMIB, IIT, UNIBO). I progetti di ricerca si basavano su consulenza 
scientifica su reali target farmaceutici di interesse industriale. In particolare, docking flessibile, 
analisi di koff, determinazione di pocket. 

01.01.2011-31.12.2013 Principal Investigator, My First AIRC Grant, Associazione Italiana per la 
Ricerca sul Cancro, “Modulation of integrin-binding selectivity: a computational approach”. Il progetto 
di 3 anni prevedeva un’analisi conformazionale sistematica in silico di piccoli ciclopeptidi, docking dei 
vari conformeri sull’integrina coinvolta in angiogenesi del tumore.  

2010 HPC-Europa2 project, CNIO, Madrid, “The effect of epigenetic modifications in the binding 
mechanism of histone tails with PHD fingers proteins”. Il progetto prevedeva l’applicazione di bias-
exchange metadynamica per studiare il mechanismo di binding proteina-peptide attraverso l’utilizzo 
di 10,000 ore di calcolo HPC.  
 
2006 HPC-Europa2 project, University of Utrecht, “Information-driven protein-ligand docking: 
introducing NMR-based filters”. Il progetto prevedeva lo sviluppo di un nuovo approccio chimico-fisico 
per formulare una nuova funzione di scoring nel docking, attraverso l’utilizzo di 10,000 ore di calcolo 
HPC.  

 
 
ORGANIZZAZIONE, DIREZIONE E COORDINAMENTO DI GRUPPI DI RICERCA NAZIONALI E INTERNAZIONALI, 
O PARTECIPAZIONE AGLI STESSI 
(per ciascuna voce inserire anno, ruolo, gruppo di ricerca, ecc.) 



 

2006 Modellizzazione delle strutture proteina-ligando tramite calcoli di docking e dati di NMR di 
HMGB1 e carbenoxolone usando HADDOCK software. Collaborazione con Prof. M.E. Bianchi, Ospedale 
San Raffaele Institute. Ruolo e competenze: Preparazione di topologie del ligando, setup del calcolo, 
esecuzione ed analisi di simulazioni. 04/04/2005-04/04/2006     

2006-2007 Modellizzazione delle strutture proteina-ligando tramite calcoli di docking, dinamica 
molecolare e dati di NMR di SH3 e peptide poliprolina usando HADDOCK e GROMACS software. 
Collaborazione con Dr.ssa A Boletta, Ospedale San Raffaele Institute. Ruolo e competenze: 
Preparazione di topologie del ligando, setup del calcolo, esecuzione ed analisi di simulazioni.  

2007 Sviluppo di una nuova funzione di scoring delle strutture proteina-ligando e proteina-proteina 
tramite calcoli di docking e pertubazione del chemical shift, usando HADDOCK e GROMACS software. 
Collaborazione con Prof. AMJJ Bonvin Utrecht University (HPC Europa project) Ruolo e competenze: 
Preparazione di topologie del ligando, setup del calcolo, esecuzione ed analisi di simulazioni.    

2008-2012 Modellizzazione delle strutture proteina-peptidomimetico tramite calcoli di docking, dati 
di NMR e di dinamica molecolare "enhanced" (metadynamics) di integrina aVb3 e ciclopeptidi basati su 
sequenza RGD. Collaborazione con Dr. Gianpaolo Rizzardi (Molmed S.P.A) e Prof. Angelo Corti 
(Ospedale San Raffaele) Ruolo e competenze: Preparazione di topologie del ciclopeptide, setup del 
calcolo, esecuzione ed analisi di simulazioni.    

2010-2012 Modellizzazione delle strutture proteina-peptide tramite calcoli di dinamica molecolare 
"enhanced" (metadynamics) di PHD fingers e histone tails. Collaborazione con Prof. FL Gervasio, Grupo 
de biofisica computactional, Spain, (HPC Europa2 Project). Ruolo e competenze: Preparazione di 
topologie del ligando, setup del calcolo, esecuzione ed analisi di simulazioni.    

2013-2014 Modellizzazione della struttura proteina-proteina sotto stress ossidativo tramite calcoli di 
dinamica molecolare e docking tra Ceruloplamina ed Integrina nello studio nella trasmissione del 
segnale intracellulare. Collaborazione con Dr. M. Alessio, Head, Proteome biochemistry Unit. Ospedale 
San Raffaele, Milano, Italia. Ruolo e competenze: Preparazione di topologie del ligando, setup del 
calcolo, esecuzione ed analisi di simulazioni.    

2013-2018 Sviluppo ed implementazione nel software BiKi Life Science di BiKi Technologies s.r.l. di 
algoritmi per simulare il processo di legame tra proteina e ligando (docking flessibile). Collaborazione 
con Dr. W Rocchia (Istituto Italiano di Tecnologia), Prof. A Cavalli (UNIBO). Ruolo e competenze: 
Preparazione di topologie del ligando, setup del calcolo, esecuzione ed analisi di simulazioni. 
Benchmark ed implementazione dell'algoritmo MD-Binding in BiKi Life Sciences.  

2017-2018 Work package in Horizon 2020 progetto No 687089 PROSEQO, 
https://singleproteinsequencing.eu/people Sviluppo (proof-of-concept) di una nuova tecnologia di 
sequenziamento di proteine che utilizza nanostrutture plasmoniche per potenziare la rivelazione 
ottica e controllare il movimento delle molecole mediante intrappolamento ottico mediante la 
spettroscopia FRET. Collaborazione con Dr. F De Angelis (Istituto Italiano di Tecnologia). Ruolo e 
competenze: Preparazione di topologie del ligando, setup del calcolo, esecuzione ed analisi di 
simulazioni usando CINECA HPC. Lavoro pubblicato su rivista con alto impact factor 

2018-2022 Basi molecolari e caratterizzazione dei meccanismi di resistenza antimicrobica tramite 
calcoli di dinamica molecolare "enhanced" e docking. Lo studio prevede l'utilizzo di dati sperimentali 
di genomica ed attraverso approcci computazionali l'interpretazione del meccanismo di resistenza di 
alcuni antibiotici comunemente utilizzati. Infine, metodi di machine learning vengono applicati per 
poter predire la resistenza ed i loro fattori trainanti. Collaborazione con molteplici gruppi 
internazionali afferenti all'OMS (Organizzazione Mondiale di Sanità) e ECDC (European Centre for 
Disease Prevention and Control). Ruolo e competenze: Individuazioni e caratterizzazione di mutazioni 
a livello genomico tramite approcci bioinformatici. Modellizzazione attraverso AlphaFold2 delle 
mutazioni sulle proteine. Preparazione di topologie del ligando, setup del calcolo, esecuzione ed 
analisi di simulazioni. 01/06/2018-14/11/2022      



2018-2021 Work package in Comprehensive Resistance Prediction for Tuberculosis: an International 
Consortium (CRyPTIC, http://www.crypticproject.org/ ) per studiare e predire mutazioni sui genomi e 
loro effetti sulle proteine di >10.000 genomi di batteri (tubercolosi). Collaborazione con Dr. Philip 
Fowler, University of Oxford, UK. Ruolo e competenze: Individuazioni e caratterizzazione di mutazioni 
a livello genomico tramite approcci bioinformatici. Modellizzazione attraverso AlphaFold2 delle 
mutazioni sulle proteine. Preparazione di topologie del ligando, setup del calcolo, esecuzione ed 
analisi di simulazioni.    
 
2023-2026 Work package in Ricerca Finalizzata del Ministero della Salute “B cells-driven protection 
Klebsiella pneumoniae: potential for prevention and treatment (KP-PROTECT)”, codice del progetto 
RF-2021-12372668. Il work package computazionale prevede la determinazione di putativi epitopi ti 
proteine transmembrane come Ompk35 per lo sviluppo di nuovi vaccini per combattere la resistenza 
antibiotica. Ruolo e competenze: Individuazione e caratterizzazioni di molteplici sequenze scaricate 
da database italiano ed internazionale. Caratterizzazione a livello proteico della struttura proteica e 
l’influenza della struttura all’interno di una membrana lipidica POPC/POPE. Modellizzazione dei vari 
segmenti proteici attraverso calcoli di Monte Carlo e Dinamica Molecolare. Setup del sistema 
proteina+membrana, esecuzioni ed analisi di simulazioni. Calcolo di docking tra proteina in membrana 
e peptidi. 

 
 
 
 
TITOLARITÀ DI BREVETTI 
(per ciascun brevetto, inserire autori, titolo, tipologia, numero brevetto, ecc.) 

 

 
Coautore di brevetto in collaborazione con Chiesi Farmaceutici S.P.A., Associazione per la lotta alla 
talassemia di Ferrara, Associazione veneta per la lotta alla talassemia. Titolo del brevetto: "3-deoxy-
3-amide derivatives of carbohydrates as inducers of erythroid cell differentiation". Prof. Giorgio 
Catelani, D’Andrea Felicia, Gambari Roberto, Andrea Spitaleri, Application Number PCT/IB02/04042 
 

 
 
ATTIVITÀ DI RELATORE A CONGRESSI E CONVEGNI NAZIONALI E INTERNAZIONALI 
(inserire titolo congresso/convegno, data, ecc.) 

 

Relatore al workshop "2nd EU-NMR Annual User Meeting", Autrans, France. Titolo della relazione 
(talk): "Combined use of NMR binding studies and computational methods to characterize novel aVb3 
interactors" ,07/01/2009-10/01/2009     

Relatore al workshop "Summer school on simulation approaches to problems in molecular and cellular 
biology", Belfast, Irlanda del Nord. Titolo della relazione(poster session): "Combined use of NMR 
binding studies and computational methods to characterize novel aVb3 interactors". 31/08/2009-
04/09/2009     

Relatore al workshop "1st Metodi Computazionali per i processi chimici e biochimici", Vignale 
Monferrato, Italia. Titolo della relazione (talk): " Uso della meta-dinamica nella progettazione di 
antagonisti di isoDGR-Based avb3 per una regolazione fine dell’insieme conformazionale".  10/05/2011-
13/05/2011     

Relatore al workshop "2nd Metodi Computazionali per processi chimici e biochimici", Vignale 
Monferrato, Italia. Titolo della relazione (talk): " Protein structure and dynamics: NMR data and 
Simulations". 22/05/2012-25/05/2012     

Relatore al workshop "Exploring Protein Interactions through Theory and Experiments", Cecam, 
Losanna, Svizzera. Titolo della relazione(talk):"Molecular mechanism study of the encountering 
complex between the histone tails with PHD finger proteins: the effect of epigenetic modifications". 
https://www.cecam.org/workshop-details/679. 24/09/2012-26/09/2012     



Relatore al workshop "Enhancing molecular simulations with PLUMED", Belfast, Irlanda del Nord. Titolo 
della relazione(talk):"Metadynamics in the design and conformational characterization of X1-RGD-X2 
based αvβ3 integrin antagonist" https://www.cecam.org/workshop-details/539. 28/05/2014-
02/06/2014     

Relatore al workshop "Advanced modeling to investigate biomolecules", Genova, Italia. Titolo della 
relazione(talk):" Fast Protein-Ligand and Protein-Peptide docking via enhanced sampling molecular 
dynamics" https://www.cecam.org/workshop-details/471. 20/11/2014-21/11/2014    

Relatore al "X EUROPEAN WORKSHOP IN DRUG DESIGN" meeting, Siena, Italia. Titolo presentazione 
orale: "Studying protein-ligand via enhanced molecular dynamics simulations: the MD-Binding 
algorithm" Presentazione orale terza classificata tra gli abstract scelti tra i poster. 17/05/2015-
22/05/2015     

Relatore al Training report and updated plan, H2020 EINFRA-5-2015 project number 675728. EMBL-EBI, 
Hinxton, UK. Titolo della relazione(talk):"Molecular dynamics and enhanced sampling to describe 
protein-ligand binding" https://zenodo.org/record/574620#.YpfiozlByV4. 03/05/2016-04/05/2016  

Relatore al "21st EuroQSAR" meeting. Verona, Italia Titolo della relazione (poster session): "Studying 
protein-ligand via enhanced molecular dynamics simulations: the MD-Binding algorithm" 
https://www.ldorganisation.com/v2/produits.php?cle_menus=1238915962. 04/09/2016-08/09/2016 

Relatore al "Computational Advances in Drug Discovery - SBDD2017" meeting, Losanna, Svizzera. Titolo 
della relazione (poster session): " Enhancing Protein-Ligand binding simulation by biasing local 
hydrophobicity". 05/08/2017-08/08/2017     

 
 
CONSEGUIMENTO DI PREMI E RICONOSCIMENTI NAZIONALI E INTERNAZIONALI PER ATTIVITÀ DI RICERCA 
(inserire premio, data, ente organizzatore, ecc.) 

 

01.01.2011-31.12.2013 Principal Investigator, My First AIRC Grant, Associazione Italiana per la 
Ricerca sul Cancro, “Modulation of integrin-binding selectivity: a computational approach”. Grant di 
150.000€ 

2014 European Workshop in Drug Design Workshop, Best poster session in developing new flexible 
docking 

2010 HPC-Europa2 fellowship, EU (HPC-Europa2 Pan European Research Infrastructure on High 
Performance Computing), to develop the following project: “The effect of epigenetic modifications in 
the binding mechanism of histone tails with PHD fingers proteins”. HPC resource Mare Nostrum, Spain. 
Project developed in CNIO, Madrid 

2007 HPC resources under Distributed European Computing Initiative, European HPC services, to 
develop the following project: “A dynamic model of integrin aVb3-cyclopeptides interaction” 

2006 HPC-Europa2 fellowship, EU (HPC-Europa2 Pan European Research Infrastructure on High 
Performance Computing), to develop the following project: “Information-driven protein-ligand 
docking: introducing NMR-based filters”. HPC resource SARA, NL. Project developed in Utrecht 
University, University 

 
PRINCIPALI INTERESSI 

1. Proteine/ligandi/nucleici acidi interazioni  
2. Comunicazione intra-proteina (network) 
3. Interazioni nanoparticelle in drug delivery  
4. Proteine ingegnerizzazione in sensori and vaccini 



5. Predizione e caratterizzazione di target di smRNA/lncRNA 
6. Meccanismo nella resistenza antibiotica 
7. Sviluppo di nuovi metodi per automatizzare processi di analisi 

 
 
 
ULTERIORI INFORMAZIONI 

 

Abilitazioni scientifiche nazionali 

Abilitazione Scientifica Nazionale 2022-2032 a professore di II fascia nel settore disciplinare 03/D1 
(Chimica e Tecnologie Farmaceutiche, Tossicologiche e Nutraceutico-Alimentari)  

Abilitazione Scientifica Nazionale 2022-2032 a professore di II fascia nel settore disciplinare 05/E1, 
(Biochimica Generale)  

Abilitazione Scientifica Nazionale 2022-2032 a professore di II fascia nel settore disciplinare 02/D1 
(Fisica Applicata, Didattica e Storia della Fisica) 
 
 
Attività editoriali 
 
Revisore per riviste scientifiche internazionali (Scientific Reports, Journal of Chemical Information and 
Modeling, PLOS, Frontiers)  

 
 
COMPETENZE PROFESSIONALI 

 

Chimica fisica computazionale 

Dinamica molecolare classica e “enhanced” (metadynamics, potential scaled, Adiabatic-bias Molecular 
Dynamics, MD-Binding), docking molecolare in proteina-proteina, proteina-ligando e proteina-acidi 
nucleici, simulazioni di sistemi molecolari con metodi Montecarlo classici, calcoli basati sulla teoria 
del funzionale di densità (density functional theory, DFT) per determinazione di parametri di molecole 
organiche. Applicazione di metodi di machine learning a dati di dinamica molecolare per lo studio di 
effetti allosterici e comunicazione intra-proteina. Coarse-grained simulazioni in ambito DNA/RNA per 
lo studio di folding di small-RNA. Calcolo dell’energia libera utilizzando FEP e Poisson-Boltzmann.  

Chimica fisica sperimentale/Biofisica 

Spettroscopia NMR monodimensionale per molecole organiche. Determinazione dello spostamento 
chimico (“chemical shift perturbation”) per la determinazione in silico di aggregati molecolari. 

Biologia Computazionale/Bioinformatica 

Analisi di dati di WGS short (Illumina) e long reads (Oxford Nanopore), de novo assembly di genoma, 
determinazioni di nuove mutazioni, analisi di trasmissione epidemiologica. Applicazione di metodi di 
machine learning a dati “omici”.  

COMPETENZE INFORMATICHE 
 

Competenze informatiche generali 

Conoscenza approfondita della gestione avanzata dei sistemi operativi Linux e Microsoft Windows e dei 
loro più comuni applicativi; conoscenza degli strumenti di amministrazione e personalizzazione d’uso 



dei sistemi operativi Linux per singolo utente e per gruppi di utenti attraverso reti locali. Conoscenza 
approfondita dello scripting e della programmazione/gestione dei dati e dei sistemi operativi nei più 
comuni linguaggi e ambienti principalmente per sistemi operativi Linux: Awk, Bash Native Language, 
TCL, Perl e Python (conoscenza avanzata); C, Fortran 77 (conoscenza di base). Buona conoscenza 
dell’hardware dei calcolatori 

Competenze informatiche specifiche 

Chimica computazionale: GROMACS, AMBER e NAMD (dinamica molecolare), BiKi Life Sciences e 
PLUMED (enhanced MD); SimRNA e oxDNA (coarse-grained DNA/RNA); CAMPARI (simulazioni molecolari 
Montecarlo); SwissModel, i-Tasser, MODELLER, ROSETTA e AlphaFold2 (modellizzazione per omologia 
di strutture di proteine); Vienna package (RNA/DNA structure); HADDOCK, ZDOCK, rDock, AutoDock, 
Glide Maestro Schrodinger suite (docking molecolare); Muscle, Omega, Mafft (multiple alignement 
sequence); IQ-Tree, RAML (anal RNWChem (calcoli quantomeccanici “ab initio”); MGLtools, RDKit, 
OpenBabel (chemoinformatica);  

Spettroscopia NMR: SPARTA+, SHIFTS, SHIFTX (programmai per analisi ed interpretazione molecolare 
di spettri). Spettroscopia NMR monodimensionale per molecole organiche. Determinazione dello 
spostamento chimico (“chemical shift perturbation”) per la determinazione in silico di aggregati 
molecolari. 

Software e librerie scientifiche per elaborazione di dati numerici: Matlab, Octave, Gnuplot, R, 
Biopython, Pandas, Seaborn, Matplotlib, Networkx, PyTorch, MD-Task, MDAnalysis, MD-traj. 

Visualizzazione molecolare: VMD, Avogadro, Pymol, Chimera 

Analisi di dati di WGS: bwa, bowtie2, samtools, gatk, varscan, guppy2 Nanopore, metagenomica 
(kraken2, clarkS), 16S (QIIME2), assembly (spades, flye).RNA-seq  

Pipeline tools: nextflow, nf-core, docker, singularity 

Analisi statistica di dati di trascrittomica a singola cellula: CellRanger, pySCENIC (network inference). 

SOFTWARE SVILUPPATI 

MD-Binding: Flexible docking (BiKi Life Sciences) 

GMXPBSA: Binding free energy calculation using MM/PBSA approach from GROMACS simulation 
(bash/perl) 

nmropt Chemical shift perturbation calculation (Fortran and C language) 

NMRScore Re-scoring poses from docking using chemical shift perturbation (perl, published in 
J.Med.Chem. 2008) 

Muma Metabolomic Univariate and Multivariate Analysis (R language) http://cran. r-
project.org/web/packages/muma/index.html) 
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