Valentina Migliorati
Curriculum Vitae

Part I — General Information

|Full Name

Valentina Migliorati

|Spoken Languages

Part II — Education

Type

[taliano, Inglese

Year Institution

Notes (Degree, Experience,...)

University graduation |

2006 | [Universita degli studi di Roma
La Sapienza

Laurea in Chimica. Voto:
110/110 e lode. Titolo della tesi:
Studio strutturale e dinamico di
soluzioni acquose di Hg(2+) e
Cd(2+)  attraverso  metodi
computazionali e spettroscopia
di assorbimento dei raggi X.
Media degli esami: 29/30

PhD |

2009 | |Universita degli studi di Roma
La Sapienza

Dottorato in Scienze Chimiche.
Titolo della tesi: A combined
theoretical and experimental
investigation of Ion Hydration.

Licensure 01 |

2014 | |-

Abilitazione Scientifica
Nazionale per il ruolo di
Professore Associato in Chimica
Generale ed Inorganica (settore
concorsuale 03/B1) conseguita il
1/12/2014.

Licensure 02 |

2017 | |- |

Abilitazione Scientifica
Nazionale per il ruolo di
Professore Associato (seconda
fascia) in Chimica Fisica
(settore concorsuale 03/A2 -
Modelli e metodologie per le
Scienze Chimiche) conseguita il
03/08/2017 .

Licensure 03 |

2018 | |-— |

Abilitazione Scientifica
Nazionale per il ruolo di
Professore Associato in Chimica
Generale ed Inorganica (settore
concorsuale 03/B1) conseguita il
07/08/2018.




Licensure 04

| 018 | |-

Abilitazione Scientifica

Part III — Appointments

IITA — Accademic Appointments

Nazionale per il ruolo di
Professore Associato in
Fondamenti ~ Chimici  delle
Tecnologie (settore concorsuale
03/B2). Data conseguimento

abilitazione: 25/10/2018.

Start  End Institution Position

01/11/| [31/10/ | |Dipartimento di Chimica, Universita| [Dottorando di ricerca in Scienze

2006 | [2009 | |degli studi di Roma “La Sapienza” Chimiche

01/03/ | 28/02/ | |Dipartimento di Chimica, Universita| |Assegnista di Ricerca — SSD CHIM/02

2010 2011 degli studi di Roma “La Sapienza”

01/03/ | [29/02/ | |Dipartimento di Chimica, Universita |Assegnista di Ricerca — SSD CHIM/02|

2011 | [2012 | |degli studi di Roma “La Sapienza”

01/03/| [28/02/ | [Dipartimento di Chimica, Universita |Assegnista di Ricerca — SSD CHIM/02|

2012 2013 degli studi di Roma “La Sapienza”

01/03/ | [28/02/ | |Dipartimento di Chimica, Universita |Assegnista di Ricerca — SSD CHIM/02|

2013 | [2014 | |degli studi di Roma “La Sapienza”

01/03/| [28/02/ | [Dipartimento di Chimica, Universita |Assegnista di Ricerca — SSD CHIM/02|

2014 | 2015 degli studi di Roma “La Sapienza”

01/03/ | [29/02/ | |Dipartimento di Chimica, Universita |Assegnista di Ricerca — SSD CHIM/02|

2015 | [2016 | |degli studi di Roma “La Sapienza”

01/03/| [28/02/ | [Dipartimento di Chimica, Universita |Assegnista di Ricerca — SSD CHIM/02|

2016 2017 | |degli studi di Roma “La Sapienza”

01/03/ | [28/02/ | |Dipartimento di Chimica, Universita |Assegnista di Ricerca — SSD CHIM/02|

2017 | [2018 | |degli studi di Roma “La Sapienza”

01/03/ | |31/08/ | |Dipartimento di Chimica, Universita| |Assegnista di Ricerca

2018 2019 degli studi di Roma “La Sapienza” (Nei periodi 27/6/2018-26/7/2018 e
8/1/2019-8/6/2019 il contratto e stato
S0Speso rispettivamente per
gravidanza a rischio e maternita).

01/12/| 30/11/ | |Dipartimento di Chimica, Universita| |Assegnista di Ricerca — SSD CHIM/02

2019 2020 degli studi di Roma “La Sapienza”

01/06/ | |---- Dipartimento di Chimica, Universita| |Posizione attuale: Ricercatore a tempo

2021 degli studi di Roma “La Sapienza” determinato di tipo A (RTDA) — SSD

Part IV — Teaching experience

CHIM/02




Year Institution Lecture/Course

2006/ | |Dipartimento di Chimica, Universita| [Lezioni di Esercitazioni del Corso di Chimica

2007 degli studi di Roma “La Sapienza” Fisica II (canale MZ) (II anno Laurea triennale
in Chimica)

2006/ | |Dipartimento di Chimica, Universita| |Contratto di tutorato per l'espletamento di

2007 degli studi di Roma “La Sapienza” attivita di tutorato, didattico-integrative,
propedeutiche e di recupero

2007/ | |Dipartimento di Chimica, Universita| [Lezioni di Esercitazioni del Corso di Chimica

2008 degli studi di Roma “La Sapienza” Fisica II (canale MZ) (II anno Laurea triennale
in Chimica)

2008/ | |Dipartimento di Chimica, Universita| [Lezioni di Esercitazioni del Corso di Chimica

2009 degli studi di Roma “La Sapienza” Fisica II (canale MZ) (II anno Laurea triennale
in Chimica)

2009/ | |Dipartimento di Chimica, Universita| [Lezioni di Esercitazioni del Corso di Chimica

2010 degli studi di Roma “La Sapienza” Fisica II (canale MZ) (II anno Laurea triennale
in Chimica)

2010/ | |[Dipartimento di Chimica, Universita| [Lezioni di Esercitazioni del Corso di Chimica

2011 degli studi di Roma “La Sapienza” Fisica II (canale MZ) (II anno Laurea triennale
in Chimica)

2011 | |Centro di editoria, orientamento e| [Didattica per la preparazione di esami

formazione universitaria CISU. universitari di Fisica

2011/ | [Dipartimento di Chimica, Universita| [Lezioni di Esercitazioni del Corso di Chimica

2012 degli studi di Roma “La Sapienza” Fisica II (canale MZ) (II anno Laurea triennale
in Chimica)

2012/ | [Dipartimento di Chimica, Universita| [Lezioni di Esercitazioni del Corso di Chimica

2013 | |degli studi di Roma “La Sapienza” Fisica II (canale MZ) (II anno Laurea triennale
in Chimica)

2013/ | [Dipartimento di Chimica, Universita| [Lezioni di Esercitazioni del Corso di Chimica

2014 | |degli studi di Roma “La Sapienza” Fisica II (canale MZ) (II anno Laurea triennale
in Chimica)

2014/ | Dipartimento di Chimica, Universita| [Lezioni di Esercitazioni del Corso di Chimica

2015 | |degli studi di Roma “La Sapienza” Fisica II (canale MZ) (II anno Laurea triennale
in Chimica)

2015/ | [Dipartimento di Chimica, Universita| [Lezioni di Esercitazioni del Corso di Chimica

2016 | |degli studi di Roma “La Sapienza” Fisica II (canale MZ) (II anno Laurea triennale
in Chimica)

2016/ | [Dipartimento di Chimica, Universita| [Lezioni di Esercitazioni del Corso di Chimica

2017 degli studi di Roma “La Sapienza” Fisica II (canale MZ) (II anno Laurea triennale
in Chimica)

2017/ | Dipartimento di Chimica, Universita| [Lezioni di Esercitazioni del Corso di Chimica

2018 | |degli studi di Roma “La Sapienza” Fisica II (canale MZ) (II anno Laurea triennale
in Chimica)

2012- | Dipartimento di Chimica, Universita| |Assistenza nella Supervisione di tesi di Laurea

2018 | |degli studi di Roma “La Sapienza” magistrale e triennale in Chimica e nella

supervisione di dottorandi di ricerca (in

particolare di 2 dottorandi di ricerca, 5 lauree




magistrali e 8 lauree triennali).

2019/ | [Dipartimento di Chimica, Universita| [Corso di dottorato "Metodi computazionali per
2020 | |degli studi di Roma “La Sapienza” lo studio di sistemi molecolari complessi" per
gli studenti del corso di dottorato in Scienze
Chimiche — 3 CFU
2020/ | |Dipartimento di Chimica, Universita| [Titolare dell’insegnamento di "Metodologia
2021 degli studi di Roma “La Sapienza” NMR in Chimica Analitica con Laboratorio"
(SSD: CHIM/02) per il Corso di Laurea
Magistrale in Chimica Analitica — 6 CFU
2021/ | [Dipartimento di Chimica, Universita| [Titolare dell’insegnamento di "Metodologia
2022 | |degli studi di Roma “La Sapienza” NMR in Chimica Analitica con Laboratorio"
(SSD: CHIM/02) per il Corso di Laurea
Magistrale in Chimica Analitica — 6 CFU
2020/ | |Dipartimento di Chimica, Universita| [Membro delle commissioni di laurea triennali
2021 —| |degli studi di Roma “La Sapienza” e magistrali per il CAD in Chimica (L27 —
2021/ LMb54).
2022

Part V - - Society memberships, Awards and Honors

Year

Title

2010

L'articolo “Hydration Properties of the Bromide Aqua Ion: the Interplay of First
Principle and Classical Molecular Dynamics, and X-ray Absorption Spectroscopy”, (P.
D’Angelo, V. Migliorati, L. Guidoni, Inorg. Chem. 2010, 49, 4224) e stato seleziato
come una delle ricerche piu interessanti tra quelle condotte utilizzando la luce di
sincrotrone allo European Synchrotron Radiation Facility (ESRF) di Grenoble ed é stato
incluso negli ESRF HIGHLIGHTS 2010.

2015

L’articolo "The non-octarepeat copper binding site of the prion protein is a key reg-
ulator of prion conversion" (G. Giachin, P.T. Mai, T.H. Tran, G. Salzano, F. Benetti,
V. Migliorati, A. Arcovito, S. della Longa, G. Mancini, P. D’Angelo, G. Legname, Sci
Rep. 5, 15253, 2015) ¢ stato selezionato come una delle ricerche piu interessanti tra
quelle condotte utilizzando la luce di sincrotrone allo European Synchrotron Radiation
Facility (ESRF) di Grenoble ed é stato incluso negli ESRF HIGHLIGHTS 2015.

2017

European Journal.

L’articolo "How Does Celll Nitrate Dissolve in a Protic Ionic Liquid? A Com-

bined Molecular Dynamics and EXAFS Study" (A. Serva, V. Migliorati, R. Spezia,
P. D’Angelo, Chem. Eur. J. 23, 8424, 2017) e stato selezionato per la pubblicazione
dell’Inside Back Cover (DOI: 10.1002/chem.201701561) dalla rivista Chemistry - a

2017

L’articolo "Following a chemical reaction on the millisecond time scale by simultane-
ous X-ray and UV/Vis spectroscopy"” (G. Olivo, A. Barbieri, V. Dantignana, F. Sessa,
V. Migliorati, M. Monte, S. Pascarelli, T. Narayanan, O. Lanzalunga, S. Di Stefano, P.
D’Angelo, J. Phys. Chem. Lett. 8, 2958, 2017) e stato selezionato come una delle
ricerche piu interessanti tra quelle condotte utilizzando la luce di sincrotrone allo Eu-
ropean Synchrotron Radiation Facility (ESRF) di Grenoble ed e stato incluso negli
Spotlight on Science.




Part VI - Funding Information [grants as PI-principal investigators or I-investigator]

Year Title Program Grant value
|2010 Protic Ionic Liquids: a structural and| PROGETTI di RICERCA |85.000 euro |
spectroscopic study by means of| [Sapienza Universita di Roma-
experimental and computational| [prot. C26A10H5T8 — Ruolo
techniques ricoperto: Partecipante
2011 | [The structure of metal-containing] PROGETTI di RICERCA| [80.000 euro |
compounds in protic ionic liquids:| [Sapienza Universita di Roma-
theoretical and experimental studies | [prot. C26A11SMBW - Ruolo
ricoperto: Partecipante
2012 | [The coordination chemistry of| [PROGETTI di RICERCA| [64.000 euro |
lanthanides and actinides in task| [Sapienza Universita di Roma-
specific ionic liquids: a combined| pprot. C26A129ZAY - Ruolo
experimental and theoretical| [ricoperto: Partecipante
investigation
|2013 The coordination chemistry off PROGETTI di RICERCA| [3.000 euro
lanthanides and  actinides in| |[Sapienza Universita di Roma-
complex liquids: a combined XAS| prot. C26A13K8AN - Ruolo
and MD investigation ricoperto: Partecipante
|2013 The coordination chemistry of| [Risorse computazionali| |1070000 ore
lanthanides and actinides in Ionic| [SCRA-CINECA- prot.| |calcolo
Liquids HP10CCQEUQ -Ruolo
ricoperto: Responsabile
scientifico.
2014 | (The role of metal ions in the prion| [PROGETTI di RICERCA| [50.000 euro |
conversion of different human prion| [Sapienza Universita di Roma-
protein variants prot. C26A14L7CX- Ruolo
ricoperto: Partecipante
|2015 Unraveling halide hydration: the| PROGETTI per avvio alla |3.000 euro |
interplay of Car-Parrinello| [RICERCA Sapienza
Molecular Dynamics and EXAFS| [Universita di Roma -prot.
spectroscopy. C26N159PNB. Ruolo
ricoperto: Responsabile
scientifico.
|2015 Hydrogen Peroxide Activation by| PROGETTI di RICERCA| {30000 euro
Non-Heme Iron Complexes: A| [Sapienza Universita di Roma
Route for Sustainable and Selective| |-prot. C26H159F5B. Ruolo
Oxidation Processes. ricoperto: Partecipante
|2015 Structure and properties of geminal| [Risorse computazionali| {1100000 ore
dicationic  Ionic  Liquids/water| [[SCRA-CINECA- prot.| [calcolo
mixtures HP10C2QOF3 - Ruolo
ricoperto: Responsabile
scientifico.
|2016 Deep eutectic mixtures: a new| PROGETTI di RICERCA| 36600 euro

generation of green solvents.

Sapienza Universita di Roma

- Ruolo ricoperto:




Partecipante
|2017 Unraveling the peculiar properties| |[Risorse computazionali| 2100000 ore
of a new generation of green| [SCRA-CINECA - prot| [calcolo
solvents: the deep eutectic solvents | [HP10CZTDIS - Ruolo
ricoperto: Responsabile
scientifico.
|2018 Deep eutectic solvents: a combined| [Risorse computazionali| 400000 ore
theoretical and experimental study| [[SCRA-CINECA- grant| |calcolo
of the structural and dynamic| HP10CGVY3L - Ruolo
properties ricoperto: Responsabile
scientifico.
|2020 Unveiling the nanostructure of| [Risorse computazionali| 60000 ore
aqueous and methanol mixtures of| [SCRA-CINECA - grant| [calcolo
Deep Euctectic Solvents HP10C7XQP3 - Ruolo
ricoperto: Responsabile
scientifico.

Part VII — Participation to post-lauream courses

Year

Title

2008

Partecipazione al corso: “Understanding Molecular Simulations”. 7-18 Gennaio 2008.
Universita di Amsterdam. Amsterdam.

2009

Partecipazione al corso: “Ottimizzazione di codici scientifico-tecnici.” 17-19 Marzo
2009. CASPUR. Roma.

2009

Partecipazione al corso: “Introduzione all’HPC: calcolo parallelo” 12-14 Maggio 2009.
CASPUR. Roma.

2011 |

Partecipazione al corso: “Scripting in Python”. 25-28 Ottobre 2011. CASPUR. Roma.

Part VIII - Participation to Conferences and Workshops

Year

Title

2008

Partecipazione al “Terzo Convegno Giovani Chimici”. Presentazione di un poster dal
titolo: “Zn*" ion hydration under pressure”. 18-19 Giugno 2008. Universita “La
Sapienza”. Roma.

2009

Partecipazione al “XXXIII Congresso Nazionale della societa Chimica Italiana”.
5-10 Luglio 2009. Sorrento.

2009

Partecipazione alla “14th International Conference on X-ray Absorption Fine structure
(XAFS14)”. Presentazione di un contributo orale dal titolo “Ion Hydration in high-
density water”. 26-31 Luglio 2009. Camerino.

2010

Partecipazione al “CECAM workshop on Aqueous Solvation of Ions”. Presentazione di
un contributo orale dal titolo “A combined theoretical and experimental investigation of
ion hydration”. 22-24 Febbraio 2010. CECAM-ETHZ, Zurigo, Svizzera.




2010

Partecipazione all' “International Conference on Ionic Liquids for Electrochemical
Devices - ILED-2” Presentazione di un poster dal titolo: “A combined Molecular
Dynamics and X-ray diffraction study of protic ionic liquid/water mixtures” 09-11
Giugno 2010. Roma.

010

Partecipazione al “Quarto Convegno Giovani Chimici”. Presentazione di un poster dal
titolo: “Studio strutturale e dinamico della coordinazione in acqua dello ione Br™. 16-17
Giugno 2010. Universita “La Sapienza”. Roma.

012

Partecipazione al “Quinto Convegno Giovani Chimici”. Presentazione di un poster dal
titolo: “Effetto degli ioni Zn(2+) e Hg(2+) sulla struttura dell'acqua”. 12-13 Giugno
2012. Universita “La Sapienza”. Roma.

014

Partecipazione al “Sesto Convegno Giovani Chimici”. Presentazione di un poster dal
titolo: “Le funzioni di Wannier: uno sguardo su strutture e dinamiche nascoste”. 17-18
Giugno 2014. Universita “La Sapienza”. Roma.

015

HOEHE

Partecipazione al workshop: “Computer Simulations for Condensed Phase Systems:
From Correlated Electrons to Novel Materials” 4-6 Maggio 2015. CNR. Roma.

2015

Partecipazione come Invited Speaker alla Conferenza internazionale “the EMN
Bangkok Meeting on Materials 2015”. Presentazione di una comunicazione orale su
invito dal titolo: “Local Order and Long Range Correlations in Imidazolium Halide
[onic Liquids”. 10-13 Novembre 2015, Bangkok, Thailandia.

2015

Partecipazione al “III Congresso Nazionale della Divisione di Chimica Teorica e
Computazionale della Societa Chimica Italiana”. Presentazione di una comunicazione
orale dal titolo: “The hidden hydration structure of halide ions: An insight into the
importance of Lone Pairs”. 14-16 Dicembre 2015, Sede Centrale del CNR, Roma.

2016

Partecipazione alla conferenza “XXIV SILS (Societa italiana luce di Sinctrotrone)
meeting 2016~ Presentazione di un poster dal titolo: “Unraveling the coordination
geometry of Sc** in aqueous solution: the strange case of the far-coordinated water
molecule”. 21-23 Settembre 2016. Universita di Bari. Bari

2016

Partecipazione al Congresso “IV Congresso Nazionale della Divisione di Chimica
Teorica e Computazionale della Societa Chimica Italiana”. Presentazione di un poster
dal titolo: “Sc*" in aqueous solution: the strange case of the far-coordinated water
molecule”. 3-5 Ottobre 2016. Scuola Normale Superiore. Pisa.

2019

Partecipazione al Congresso "XLVII Congresso Nazionale della Divisione di Chimica
Fisica della Societa Chimica Italiana". Presentazione di un contributo orale dal titolo:
“Unraveling the solvation properties of Lanthanide (3+) ions: a combined Molecular
Dynamics and XAS approach.” 1-4 Luglio 2019. Universita "La Sapienza". Roma.

2021

Part IX —

Partecipazione al Congresso “XXVII Congresso Nazionale della Divisione di Chimica
Fisica della Societa Chimica Italiana”. Presentazione di un contributo orale dal titolo:
“Unraveling the solvation properties of Lanthanide (3+) ions: from molecular solvents
to Ionic Liquid based systems.” 14-23 Settembre 2021. Evento online.

Research Activities




Keywords

Brief Description

Dinamica
Molecolare

Calcoli ab-initio

Sviluppo di campi di
forza

XAS

Sistemi disordinati

L’attivita di ricerca e incentrata prevalentemente sullo studio delle proprieta
strutturali e dinamiche di sistemi disordinati attraverso approcci integrati
innovativi, che combinano simulazioni di Dinamica Molecolare (DM) e
diverse tecniche sperimentali, quali la spettroscopia di assorbimento dei
raggi X (XAS) e la diffrazione dei raggi X. Gli interessi scientifici
abbracciano diversi campi della Chimica Fisica, come lo sviluppo di campi
di forza classici attraverso calcoli ab initio, lo studio di soluzioni acquose di
ioni metallici, lantanidi ed alogenuri mediante simulazioni di Dinamica
Molecolare ab initio o classica in combinazione con i dati sperimentali
XAS, lo studio di liquidi ionici puri e in miscele con acqua e ’indagine
delle proprieta di solvatazione di ioni metallici in solventi organici ed in
liquidi ionici. In particolare, si e dedicata allo studio di soluzioni acquose di
ioni metallici attraverso una metodologia che combina la Dinamica
Molecolare con la spettroscopia EXAFS (Extended X-ray Absorption Fine
Structure). Data la difficolta di ottenere informazioni accurate su sistemi
disordinati utilizzando un singolo metodo di indagine, 1’approccio EXAFS-
DM si é rivelato essenziale per ottenere informazioni strutturali attendibili
su questi sistemi. Inoltre ha perfezionato e applicato allo studio delle
proprieta di idratazione di ioni un metodo di analisi dei dati XANES (X-ray
Absorption Near Edge Structure) che permette di calcolare uno spettro
XANES teorico, da confrontare con il dato sperimentale, come media
configurazionale di un set di configurazioni estratte dalle simulazioni di
Dinamica Molecolare. Tale procedura combinata XANES-DM ha fornito
uno strumento prezioso per ottenere una descrizione tridimensionale
accurata della geometria di coordinazione degli ioni metallici in soluzione
acquosa. Ha applicato questi metodi di indagine anche allo studio di
soluzioni acquose di ioni metallici in condizioni estreme di pressione (fino a
6.4 GPa) e allo studio dell’effetto degli ioni sulla struttura dell’acqua,
argomento ampiamente dibattutto in letteratura negli ultimi decenni. Ha
inoltre studiato le proprieta di idratazione di ioni alogenuro combinando la
spettroscopia XAS con simulazioni di Dinamica Molecolare classica e di
tipo Car-Parrinello. Ha esteso e applicato la procedura XANES-DM e
EXAFS-DM allo studio delle proprieta strutturali e dinamiche di ioni
metallici in solventi organici. In questo ambito, ha anche sviluppato
attraverso calcoli ab-initio dei potenziali di interazione ione-solvente da
utilizzare nelle simulazioni, dimostrandone la wvalidita attraverso il
confronto con i dati sperimentali XAS. Ha inoltre sviluppato dei metodi
innovativi di analisi delle simulazioni che le hanno permesso di identificare
le geometrie di coordinazione di ioni metallici come lo ione Scandio(3+) o
ioni alogenuro come lo ione bromuro. I metodi messi a punto possono
essere utilizzati in futuro per determinare le geometrie di coordinazione di
altri ioni in soluzione, geometrie che spesso risulta molto difficile
identificare a causa della elevata mobilita delle molecole di solvente e del
disordine intrinseco di questo tipo di sistemi. Si e inoltre dedicata allo
studio di liquidi ionici puri, di miscele formate da acqua e liquidi ionici e
della solvatazione di ioni metallici in liquidi ionici e recentemente di
solventi ad eutettico profondo, sempre utilizzando simulazioni di Dinamica
Molecolare e la spettroscopia XAS, o combinando la Dinamica Molecolare




con la tecnica sperimentale di diffrazione dei raggi X. Questi approcci
integrati si sono rivelati essenziali per descrivere in modo accurato la
complessa rete di interazioni presente in questi sistemi.

Part X— Participation to a research group

Year Title

2006-..| [Partecipazione a partire da Novembre 2006 al gruppo di Ricerca XAMD inizialmente in
qualita di Dottorando, successivamente come Assegnista di Ricerca, e attualmente come
RTD-A presso il Dipartimento di Chimica dell'Universita degli studi di Roma "La
Sapienza" coordinato dalla Prof.ssa Paola D'Angelo. Il gruppo di ricerca é caratterizzato
da numerose collaborazioni nazionali ed internazionali. Queste collaborazioni hanno
permesso la pubblicazione di numerosi articoli in collaborazione. Inoltre il gruppo ha
ottenuto diversi progetti di Ateneo, ai quali ho preso parte come partecipante o come
responsabile scientifico, che sono stati finanziati dall'Universita di Roma "La Sapienza".

Part XI- Principal collaborations

Prof. Ingmar Persson, Department of Chemistry and Biotechnology, Swedish University of
Agricultural Sciences, Uppsala, Svezia. Studio delle proprieta di coordinazione di ioni Lantanidi
trivalenti e di ioni metallici in soluzione acquosa, in solventi organici e in solidi cristallini.

Prof. Riccardo Spezia, Magali Duvail, Prof. Pierre Vitorge, Laboratoire Analyse et Modelisation
Pour la Biologie et L’Environnement, Evry University, France. Determinazione di un nuovo set
di raggi ionici per tutta la serie di ioni Lantanidi trivalenti in soluzione acquosa.

Prof. Adriano Filipponi, Dipartimento di Scienze Fisiche e Chimiche, Universita degli Studi
dell’Aquila, Prof. Andrea di Cicco, Scuola di Scienze e Tecnologie, Universita di Camerino,
Dott. Simone de Panfilis, Centre for Life Nano Science - IIT, Dipartimento di Fisica, Universita
di Roma "La Sapienza". Studio delle proprieta di idratazione di ioni metallici in acqua in
condizioni estreme di temperatura e pressione (a partire da condizioni ambiente fino a circa 6.4
GPa).

Giuliana Aquilanti, Sincrotrone Elettra di Trieste e Sakura Pascarelli, Sincrotrone ESRF di
Grenoble. Studio delle proprieta strutturali e dinamiche di liquidi ionici.

Prof. Leonardo Guidoni, Dipartimento di Chimica, Ingegneria Chimica e dei materiali,
Universita degli studi dell’Aquila. Proprieta di idratazione di ioni alogenuro attraverso
simulazioni di Dinamica Molecolare di tipo Car-Parrinello.

Prof. Vincenzo Barone, attualmente Direttore della Scuola Normale Superiore di Pisa. Studio
delle proprieta di coordinazione dello ione Hg(2+) in acqua combinando simulazioni di Dinamica
Molecolare, spettroscopia EXAFS e spettroscopia XANES.

Part XII - Peer Reviewing and Editorial activities

Year Title

2012- | |Svolge attivita come Referee per diverse riviste scientifiche internazionali
ancora | |dell'’American Chemical Society, dell'’American Institute of Physics, di Elsevier e della
incorso | Royal Society of Chemistry, tra le quali: Inorganic Chemistry, Journal of Physical
Chemistry, Journal of Chemical Physics, Physical Chemistry Chemical Physics, Journal
of Molecular Liquids, Catalysis Science & Technology, Nanoscale e Journal of




Chemical Information and Modeling.

|2021 Ha svolto attivita editoriale per la rivista scientifica internazionale “Materials”
pubblicata da MDPI.

Part XI- Summary of Scientific Achievements
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