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Vescovi AL, Giabbai B, Semrau MS, Fanelli S, Storici P, Squitieri F, Morea V, llari
A. Known Drugs ldentified by Structure-Based Virtual Screening Are Able to Bind
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Tirocinio tesi

Identification of Key-Structural and Functional Residues in Homologous Protein
Structures

Agosto 2019 — Novembre 2019

Dipartimento di Scienze radiologiche, oncologiche ed anatomo-patologiche della
“Sapienza Universita di Roma”

Sviluppo di un metodo per I'analisi comparativa di programmi di allineamento
strutturale di proteine.

Gennaio 2019 — Luglio 2019

Istituto di Biologia e Patologia Molecolari IBPM CNR

Analisi strutturale del recettore Sigma-1 ed individuazione di composti gia in uso
come farmaci e potenzialmente in grado di legarlo mediante analisi computazionale

(virtual screening) di composti presenti in banche dati specializzate (manoscritto in
preparazione).

Analisi di strutture tridimensionali (3D) e costruzione di modelli 3D di proteine
appartenenti alla famiglia Ras e di proteine che interagiscono con RHES (Carbo et al,
2019).

Dottorato di ricerca in Biochimica XXXVI ciclo
2020 —in corso

Universita degli studi di Roma "La Sapienza”

Bioinformatica
Universita degli Studi di Roma "Tor Vergata"
2014 - 2018

"Caratterizzazione delle superossido dismutasi in un cianobatterio estremo-
tollerante".

Utilizzo di ClustalO e Jalview per la creazione di multiallineamenti. Analisi si
sequenzatramite Prosite e simili. Ricostruzione di struttura 3D diproteine e
docking molecolare. Espressione genicainrisposta al disseccamento.

Scienze Biologiche
Universita degli Studi della Tuscia
2009 - 2014

"Astrobiologia: Nascita, Sviluppo e prospettive future di una nuova scienza".
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Tecniche
biologiche

Universita degli studi di Roma Tor Vergata

Caratterizzazione di superossido dismutasi di cianobatterio attraverso
multiallineamenti (ClustalO + Jalview), predizione di struttura 3D (I-TASSER, Swiss-Model),
docking molecolare (HADDOCK+PDBePISA), analisi proteina (Pfam, Prosite)

2012

Lab. Di Genetica e Biochimica delle Proteine Vegetali, DAFNE - Viterbo

Preparazione di campioni biologici di origine vegetale (frumento) in laboratorio -
Acquisizione di varie tecniche dilaboratorio: Estrazione e Purificazione di DNA, PCR,
Elettroforesi

2012

Laboratorio d’analisi, Azienda Ospedaliera di Cassino (FR)

Acquisizione manualita nella manipolazione e trattamento di campioni biologici -
Apprendimento tecniche di analisi diimmunometria

2011 - 2012

Laboratorio di Microscopia SEM, TEM e confocale, CIME - Centro
MicroscopiaElettronica, Viterbo

Osservazione di campioni al microscopio - Preparazioni di campioni biologici
- Teoria sulla
microscopia elettronica

S.0. Windows e Linux - Pacchetto office e simili - Programmi per la manipolazione di
immagini (e.g., Gimp) - Principali programmi e databases per 'analisi di sequenze,
strutture e funzioni di proteine, tra i quali:

- database: Pfam, Prosite, PDB, ecc.

- programmi per l'analisi ed il confronto di sequenze proteiche: Blast, PsiBlast, ClustalO,
JalView, ecc.

- programmi perlavisualizzazione e I'analisi di strutture 3D di proteine: e.g., Chimera, Swiss-
PDB Viewer, PyMol, ecc.

- programmi per la costruzione di modelli 3D di proteine: Swiss-Model, I- TASSER, HH-Pred,
ecc.

- programmi di docking traproteine: HADDOCK, DOCK, ecc.
- programmi di docking tra proteine e piccole molecole: Autodock, Vina, ecc.

- programmi per la preparazione di piccole molecole per il virtual screening: MarvinSketch,
openbabel, ecc.

Python - C - Ruby - HTML5 e CSS - MySQL- Linux bash

Preparazione campioni biologici SDS-PAGE — qRT-PCR - Estrazione DNA/RNA
Western Blotting



Lingue Parlate

Interessi di
Ricerca

Italiano — madrelingua

Inglese - buono

Francese - elementare

Analisi computazionale di strutture tridimensionali, sequenze e funzioni di proteine
mirata all'individuazione di relazioni sequenza-struttura-funzione tra proteine
evolutivamente correlate.

Predizione di struttura e funzioni proteiche basata su metodi evoluzionistici.
Individuazione di molecole utilizzabili in campo biomedico sia mediante "virtual

screening" di composti presenti in banche dati che mediante progettazione razionale di
proteine e peptidi con proprieta modificate sulla base di informazioni evoluzionistiche.



