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Introduzione
Negli studi in ambito ambientale, per garantire la qualita delle acque destinate al consumo umano, animale e ad
uso agricolo, e di grande attualita lo studio dei cosiddetti inquinanti emergenti (farmaci, conservanti, ritardanti di
fiamma,...), sostanze presenti a bassissime concentrazioni che possono costituire una fonte di rischio per la salute
a causa della loro tossicita intrinseca o legata ai loro prodotti di trasformazione o a seguito di fenomeni di
accumulo.
Un’altra tematica con importanti ricadute ambientale € quella della gestione dei rifiuti, in particolare della
frazione organica. E’ stato dimostrato che le biomasse residuali possono essere fonte di sostanze (BBS) in grado di

promuovere la fotodegradazione di inquinanti organici e che quindi si prestano ad essere utilizzate anche per la
rimozione degli inquinanti emergenti.

Obiettivo e metodologie sperimentali

-Isolare nuove BBS a partire da diverse tipologie di biomasse residuali e caratterizzarle dal punto di vista
strutturale e delle proprieta chimico-fisiche (NMR, ICP-AES, IC, TOC, potenziometria, tensiometria)

-Preparare e caratterizzare fotosensibilizzanti ibridi BBS-magnetite che possano essere recuperati al termine
della degradazione degli inquinanti e riutilizzati in modo da minimizzare la produzione di scarti (XRD, TGA, SEM,
TEM, FTIR, Simulatori solari)

-Ottimizzare i processi di degradazione degli inquinanti (effetto pH, aggiunta ossidanti ausiliari, sorgente di
irraggiamento)

-Determinare i prodotti di degradazione (HPLC-MS) ed identificare le specie reattive (EPR)

Materiali ibridi ossidi metallici-BBS come
fotocatalizzatori per la degradazione di inquinanti
emergenti presenti in acque destinate al consumo
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Studio del meccanismo di produzione di specie reattive
ossidanti mediante irraggiamento di BBS

BBS hanno comportamento analogo alla sostanza umica HS
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Altre informazioni: Alcune attivita verranno condotte presso i laboratori di ricerca di Via Quarello.

E’ possibile svolgere parte della tesi presso il Campus di Alcoy dell’Universita Politecnica di Valencia, Spagna
(ERASMUS).

Sono attive altre collaborazioni in Francia, (Clermont-Ferrand) ed in Argentina (La Plata, Neuquen)
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Introduzione

Nell'ambito della farmacologia moderna sono di grande
interesse sistemi per la teranostica, ovvero sistemi che
funzionano da sensori biologici e contemporaneamente
sono in grado di funzionare da farmaco vero e proprio.
In questa ottica nel nostro laboratorio si stanno
sviluppando MOF che si possono ottenere facilmente in
forma nanoparticellare e che presentano proprieta di
ottica non lineare (NLO), per cui potranno essere
utilizzati come biosensori in vitro.
Contemporaneamente tali composti possono essere
facilmente sintetizzati con isotopi radioattivi, utili per la
radioterapia per la cura del cancro. Le nanoparticelle in
esame possono essere funzionalizzate con anticorpi
monoclonali o con altri metodi per concentrarle °°°°°
maggiormente all’interno delle cellule cancerogene, feeml Q@
limitando cosi gli effetti collaterali della terapia. :é:: /
Obiettivo * -%—- «
Sintetizzare nuovi MOF a base di zuccheri e Sali  sufce ihaicaion
inorganici in modo da 1) aumentare l'intensita della . > OQO
seconda armonica emessa dalle nanoparticelle e “Qo’ Compoaltn
renderle quindi pit «visibili» in vitro, 2) controllare la MUSUnGHonally J pask ol Argen O £ 207 4530
dimensione delle nanoparticelle per facilitare il loro

inserimento nelle cellule cancerogene.

(Ca,Sr)(fruttosio), |,
(Ca,Sr)(glucosio) ,(Cl,Br,l),

Nanoparticle
Synthesis

Metodologie sperimentali

Sintesi. Sintesi e cristallizzazione in soluzione in assenza di ossigeno e temperatura controllata.
Metodi di ricoprimento e funzionalizzazione delle nanoparticelle.

Caratterizzazione strutturale. Mediante diffrazione dei raggi X per cristallo singolo, diffrazione dei
raggi X per polveri cristalline, spettroscopia IR, UV, VIS.

Studio ab inizio delle proprieta NLO. Studio mediante tecniche computazionali della struttura e delle
proprieta correlate  all’emissione di seconda armonica (polarizzabilita, iperpolarizzabilita,
suscettivita ottica).

Misure NLO. La capacita di generare la seconda armonica sara testata mediante una nuova tecnica
microscopica sviluppata dall'INRIM.

Altre informazioni

Non-linear optical properties of b-D-fructopyranose calcium chloride MOFs: an experimental and

theoretical approach, D. Marabello, P. Antoniotti, P. Benzi, C. Canepa, E. Diana, L. Operti, L. Mortati, M. P.
Sassi, J. Mater. Sci., 50, 12 (2015), 4330-4341
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Manufacturing

PRESTAZIONI

. VINCOLI DI
Introduzione PROGETTO

Fabbrica intelligente

* Produzione "custom made”
* Minimizzazione magazzino
* Alleggerimento componenti

N

Manifattura additiva di componenti
* Fusione di polveri metalliche mediante
sistemi laser a partire da un disegno CAD

PRESTAZIONI
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Obiettivi

4
* Confronto delle microstrutture di
componenti metallici ottenuti mediante R o o IEERPS Gactuy
additive manufacturing, processi industriali wl -
tradizionali e processi metallurgici di ol
laboratorio di non equilibrio. ol
* Calcolo di diagrammi di stato di non —
equilibrio per prevedere formazioni di fasi g ik
nel processo di additive manufacturing. - (
an | —
) TSR ST TN ST SO TUT ST
Metodologie sperimentali R e

Preparazione. Solidificazione di leghe metalliche a diverse velocita di raffreddamento (colata in
stampo, melt-spinning, laser melting).

Caratterizzazione strutturale e microstrutturale. Diffrazione di raggi X, microscopia elettronica in
scansione (SEM), microscopia elettronica in trasmissione (TEM).
Calcolo diagrammi di fase: CALPHAD.

Proprieta meccaniche. Misure di indentazione strumentata per la determinazione di durezza e
modulo di Young.
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Introduzione

* Gliidruri complessi possono essere utilizzati come elettroliti allo
stato solido in batterie.

* La conduttivita dipende dal metodo di sintesi (tempra del fuso
vs. macinazione di polveri).

* Effetto diinterfacce e interfasi sul meccanismo di conducibilita
ionica

Obiettivi
* produzione di materiali innovativi anodici e catodici per batterie

lonic conductivity (S/cm)
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* materiali ad elevata conducibilita di ioni Li* da utilizzare come elettroliti solidi (LiBH,)

* aumento della capacita specifica di accumulo
* incremento delle potenze erogate

Charge (energy storage) —- e-
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EC@store

http://ecostore.hzg.de/index.html.en

Metodologie sperimentali

Sintesi. Meccanochimica, tempra da fuso.

Caratterizzazione termica. Calorimetria differenziale a scansione (DSC).

Caratterizzazione strutturale e microstrutturale. Diffrazione di raggi X. Microscopia elettronica.
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EC@sTore
Introduzione http://ecostore.hzg.de/index.html.en

* Gliidruri complessi possono essere utilizzati come elettroliti in
batterie allo stato solido, che riducono sensibilmente i rischi di
incendio nelle batteria al Litio. harge enrysorage) — - -

* La conduttivita ionica dipende dalla struttura cristallina, dalla
composizione e dal metodo di sintesi.

@- —— Discharge (power to the device)

* Per migliorare le possibili applicazioni industriali occorre
studiare l'effetto di interfacce e interfasi sul meccanismo di 4 5
conducibilita ionica. f e i
i | :
Obiettivi scientifici S
* Preparazione di materiali innovativi per elettroliti allo stato
solido mediante alligazione meccanica.
* Caratterizzazione strutturale, spettroscopica, termica e o
determinazione della conducibilita ionica. 101
* Ottimizzazione della struttura cristallina, mediante : :Z L T TN 1 T
combinazione di metodi DFT e di analisi topologica. g 4 et
* Studio della relazione tra la struttura cristallina e la conducibilita g o T
ionica. 2’ ot ' i —
- 108 ‘ LiBH¢
10¢
Metodologie sperimentali e teoriche or s e W g

Inverse Temperature 1000/T (1/K)

Sintesi: Meccanochimica, da soluzione.

Caratterizzazione termica: Calorimetria differenziale a scansione
(DSC) analisi termogravimentrica (TGA).

Caratterizzazione strutturale e microstrutturale: Diffrazione di raggi
X. Microscopia elettronica.

Caratterizzazione spettroscopica: NMR stato-solido, Raman, ATR
Caratterizzazione elettrochimica: spettroscopia di impedenza (EIS),
voltammetria ciclica (CV).

Metodi teorici: DFT ed analisi topologica, analisi termodinamica e
cinetica delle trasformazioni di fase, studio dei diagrammi di fase
(Calphad).
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Introduzione “ W8 REGIONE
’ . . . < M W PIEMONTE
* 'immagazzinamento di energia resta un problema aperto per UNONEEUROPEA
I'applicazione su vasta scala delle fonti rinnovabili.
* Llidrogeno e un potenziale vettore di energia per applicazioni s
stazionarie e mobile e la necessita di ottimizzare 1
I'immagazzinamento dell’'idrogeno richiede nuovi materiali e nuovi 3

impianti.

* Vari materiali a base di idruri possono essere utilizzati per la
realizzazione di serbatoi allo stato solido, che riducono
sensibilmente i rischi ed i costi per 'immagazzinamento di
idrogeno. ' I I

* Lo studio si inserisce nell'ambito di una economia dell’idrogeno. m I I I _

Obiettivi scientifici g By, Ty, By, ey g, gy 0y B, P,

* Preparazione mediante alligazione meccanica di materiali fimeot

innovativi con un’elevata densita gravimetrica di H, per e
I'immagazzinamento di idrogeno. @ﬁ\ g < : e =
* Caratterizzazione strutturale, spettroscopica, termica e & 7 = ‘:{:@
VOlUmetrica. LaNi5H7 LiBH4 Li2Mg(NH)2 e
* Ottimizzazione delle proprieta termodinamiche e cinetic =2~ c .
mediante combinazione di metodi DFT e di calcolo dei
diagrammi di fase. Studio della relazione tra la struttura
cristallina e 'immagazzinamento di idrogeno.
* Sviluppo di serbatoi per idrogeno ed
analisi del ciclo di vita (LCA)

——Energy production

B Energy consumption

Consumption/fproduction (kWh)

g

Metodologie sperimentali e teoriche

Sintesi: Meccanochimica, fusione in forno.

05C (mWimg)

Caratterizzazione termica: Calorimetria differenziale a scansione
(DSC) analisi termogravimentrica (TGA).

Caratterizzazione strutturale e microstrutturale: Diffrazione di raggi
X. Microscopia elettronica.

Caratterizzazione spettroscopica: NMR stato-solido, Raman, ATR

Assorbimento/desorbimento di gas: Calorimetria ad alta pressione
(HP-DSC), misure isoterme di pressione/composizione.

Metodi teorici: DFT ed analisi termodinamica e cinetica delle e
trasformazioni di fase, studio dei diagrammi di fase (Calphad). S
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IntrOdUZIone Subsystems Modeling TE Module Design:
. . . . . . and Design Exadpraeratns dirs
Conversione diretta di energia termica in Hoat Exchanger N
Design: o oy N .

energia elettrica (e viceversa)

v effetto Seebeck (termico -> electrico)
AV = o AT

v'Effetto Peltier (pompa di calore)

Exhaust gas inlet

I Cooling blocks
o=l TE Modules
\ Hot side heat exchanger

Exhaust as outlet »RD

TEG Design:
Progr

rogram metric. $Watt

Efficienza conversione termoelettrica

m="22
Ky +Kp

05
a’oT A y =

Efficiency

= Tcold/Thot=0.25
02 — Teold/Thot=0.5 [

oo v TeoldThot=0.75
. K=Ky +K, ot —
(fattore di poterA el " Tph

Proprieta intrinsiche del materiale

Termine di Carnot

Obiettivi

Ottimizzazione di:

* Proprieta termoelettriche»
* Processi di sintesi

* Proprieta meccaniche

* Processi di
termoelettriche

Metodologie sperimentali

T : coefficiente Seebeck
T o : conducibilita elettrica
{ K, : conducibilita termica elettronic
iKph: conducibilita termica fononica

assemblaggio celle

Sintesi fusoria

Sinterizzazione
da polveri

Drogaggio influenza a, o e k,,
Drogaggio non influenza «,,,

Ky, PUO essere disaccopiato da k,
da difetti (puntuali, di superficie)

Carrier concentration (cm-%) 1804

104 104

AA OO sinterizzazione polveri (1)
1004 dJO O sintesi fusoria
OO A sinterizzazione polveri (2)
80 T T T
300 400 500 600 700

Temperature (K)

Sintesi. Metallurgia fusoria e delle polveri.

Caratterizzazione termica. Calorimetria differenziale a scansione (DSC), analisi termogravimetrica
(TGA)

Caratterizzazione strutturale e microstrutturale. Diffrazione di raggi X, microscopia elettronica in
scansione (SEM), microscopia elettronica in trasmissione (TEM).

Proprieta meccaniche. Indentazione strumentata, microdurezza Vickers.
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Introduzione www.ellenmacarthurfoundation.or

* The Brundtland Report (1987): lo sviluppo sostenibile € uno - £
sviluppo che soddisfi i bisogni del presente senza compromettere
la possibilita delle generazioni future di soddisfare i propri.

* Economia circolare € un termine per definire un sistema
economico pensato per potersi rigenerare da solo.

* | flussi di materiali sono di due tipi: quelli biologici, in grado di
essere reintegrati nella biosfera, e quelli tecnici, destinati ad essere —,
rivalorizzati senza entrare nella biosfera. R —

* |l programma Industria 4.0 del governo italiano e finalizzato allo
sviluppo di una industria digitale e alla realizzazione di una
economica circolare.

Obiettivi scientifici !
* La ricerca si propone di rispondere alle seguenti domande:

* Come si fa a raggiungere uno sviluppo sostenibile per oo

I'industria chimica? ; Mﬁ

. \ . . Primary //‘> ,s
* Come si puo misurare il progresso nel suo production {/ )\
. 5 5

ragglungm?en'tc'). _ _ @'1 . @ﬁ : %% t)t>¢@
* Che cosa significa in pratica? K ¢ j
* Quale ruolo puo giocare I'industria chimica? : % 4

Studio del ruolo dei materiali critici nell’'industria chimica. 4 f S
* Analisi dei cicli produttivi di alcuni materiali e studio delle {ﬂﬁ e
modalita di inserimento in una economia circolare. e —/
Studio del ciclo di vita di materiali e prodotti.
Metodologie sperimentali e teoriche

¢ Caratterizzazione di materiali da riciclo nelllambito di una
economia circolare.

* Sviluppo di tecnologie per il riciclo dei materiali.

* Ottimizzazione dei consumi energetici di processi produttivi
nell’industria chimica.

* Analisi dei modelli di business per I'industria chimica nell’lambito
di una economia circolare.

RESIDUAL
WASTE

* Analisi delle normative e degli aspetti legislativi legati
all’'economia circolare.

* Analisi del ciclo di vita (LCA) di materiali e prodotti.
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Introduzione

* Dealligazione e proprieta elettrochimiche di leghe
metalliche (a base di oro e altri metalli nobili)

* Dissoluzione selettiva di elementi meno nobili del
componente principale

* Creazione di un network con porosita controllata

*Sinterizzazione di polveri a granulometria

Current Density (mA/cm?)

controllata
E 06 ' ém :f o E’E'“ ’
3 A AN i oo
%04 y //'/ \'\f‘ En,e ; ¥ 3
é v/ 4 ‘\ S04 ‘ ’
Obiettivi 3 /Wj £ _
0.0 -- 0,0
. . . . . . 1 A 1 00 A 0!
* Ottimizzazione e comprensione dei processi N e T T wmmaciome
elettrochimici Ly fytd
* Caratterizzazione microstrutturali s S
.ps . . s . P - ¢ B4 4%
* Verifica di proprieta elettrocatalitiche dEEST L A 5 3 R G
* Verifica di proprieta diagnostiche it e Lt A e+ SR
* Verifica della porosita e delle proprieta di trasporto SERS w P EF
passivo di fluidi - YYyY :
P — -
§ - g
._'". wlﬁcmuos.fflle;‘ch:!‘g\;ibmlima B h it = e
Metodologle Sper|mental| | inensiy decrsases 950 1000 1050 1100 1150 1200 1250

Raman shift cm’'
s

Sintesi. Rapida solidificazione di leghe metalliche. Dealligazione selettiva per via chimica o
elettrochimica.

Caratterizzazione strutturale e microstrutturale. Diffrazione di raggi X, microscopia elettronica in
scansione (SEM), microscopia elettronica in trasmissione (TEM), microscopia a forza atomica
(AFM).

Proprieta funzionali.

* Elettro-catalisi dell’elettro-ossidazione del metanolo (voltammetria ciclica).

* Funzionalizzazione di oro nanoporoso con molecole selettive per diagnostica in soluzioni
diluite mediante Surface Enhanced Raman Scattering (SERS).
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Introduzione

Modellizzazione processi fusione e
solidifijmpzione

Ottimizzazione tecw)gie di produzione

Necessita di misure di proprieta termofisiche
accurate, indipendenti dall’'ambiente

121 CMSX_10

. . e scanning method 08
OblettIVI 10y enthelpy method 064
8| 5 044
» Misure accurate di: < 2 02
e 2 6 3 00
* Calore specifico = 2 451
.. . 54 -
* Entalpie di fusione N 8 04y
T . « Joge . -06

* Intervalli di fusione e solidificazione o a8] —ookimn

P 1200 1400 1600 1400 1500 1800 1700
» Studio di: TIK T

* Solidificazione "containerless”
* Fenomeni di sottoraffreddamento del liquido

Metodologie sperimentali
Caratterizzazione termica. Calorimetria differenziale a scansione (DSC), analisi termica
differenziale (DTA), calorimetria drop.

Caratterizzazione strutturale e microstrutturale. Diffrazione di raggi X, microscopia elettronica in
scansione (SEM), microscopia elettronica in trasmissione (TEM).
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Introduzione

La scarsa disponibilita delle risorse fossili
unita al loro crescente costo ha stimolato,
negli ultimi anni, la ricerca di fonti
rinnovabili alternative per la produzione di
energia e prodotti chimici per I'industria,
nell’ottica di sviluppo di una bioraffineria. Monosaccaridi

Le biomasse residuali lignocellulosiche [: W ]
sono una risorsa di crescente interesse in

guanto non competono con le risorse =
dedicate all'alimentazione. Inoltre, Ila T e — Mm
valorizzazione degli scarti con tecnologie i .°
non convenzionali rappresenta una Solventi green Y Biopolimeri
soluzione sostenibile dal punto di vista additivi per biocarburanti

ambientale ed economico al problema di

trattamento dei rifiuti.

Obiettivo
Sviluppo di nuovi protocolli sostenibili per l'ottenimento di prodotti ad alto valore aggiunto e
intermedi per l'industria chimica a partire da biomasse residuali, che prevedano I'utilizzo di nuove

tecnologie come le microonde. Nell'ottica di una maggiore sostenibilita, studio di sistemi catalitici
eterogenei.

Composti
aromatici

Biomasse

Metodologie sperimentali

Reazioni di conversione. Ottimizzazione dei parametri di reazione e studio dei migliori sistemi
catalitici su cellulosa commerciale in processi batch in microonde e/o ultrasuoni, e poi
applicazione delle stesse condizioni su biomasse lignocellulosiche residuali.

Caratterizzazione strutturale. Intermedi e prodotti di conversione finali saranno caratterizzati
strutturalmente mediante Risonanza Magnetica Nucleare, Spettrometria di Massa,
Spettroscopia I.R.

Scale-up. Le condizioni ottimizzate in batch verranno adattate a processi in flusso, nell’'ottica
dello studio di un eventuale scale-up industriale

Altre informazioni

La tesi prevede attivita sperimentale che sara condotta presso i laboratori del Dipartimento di
Scienza e Tecnologia del Farmaco, Via Pietro Giuria 9
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Introduzione
Sfruttare i principi della Green Chemistry
significa ridurre o eliminare l'uso e la

produzione delle sostanze pericolose
durante tutte le fasi della lavorazione. |
principi della Green Chemistry

sottolineano I'importanza

dell’ utilizzo di solventi e ausiliari innocui, e
'uso di materie prime rinnovabili, in
processi ad alta efficienza energetica. Nei
processi di sintesi, inoltre, I'uso di passaggi
di modificazione temporanea dovrebbe
essere evitato in quanto accompagnati da

—

Arilazione diretta

Prog
Riduzion®

Catalisi cart

eterogenea

Arl-X + Ar-H ———» Ar'-Ar?
MW

Solventi non tossici e
biodegradabili

' 5 3 L
Biomasse lignocellulosiche

Catalisi
eterogenea

Arl-H + Ar2-H ———» Arl-Ar?
MW

ulteriore consumo di reagenti e solventi.
Cross-coupling ossidativo

Obiettivo

Migliorare la sostenibilita dei processi di sintesi di fine chemicals attraverso:

- I'utilizzo di solventi non tossici derivati dalle biomasse, in alternativi ai tradizionali;

- una migliore efficienza energetica tramite l'utilizzo delle microonde, che permettono di ridurre i

tempi di reazione e la formazione di sottoprodotti;

- sviluppo di protocolli di arilazione diretta come alternativa ecologicamente benigna alle
metodologie tradizionali di cross-coupling;

- sviluppo/utilizzo di sistemi catalitici supportati che permettano la semplificazione delle procedure
di purificazione del prodotto e di riciclo del catalizzatore stesso

Metodologie sperimentali

Reazioni_di arilazione diretta e cross-coupling ossidativo. Ottimizzazione dei parametri di
reazione e studio dei migliori sistemi catalitici e solventi derivati da biomasse in reattori a
microonde. Confronto con il metodo convenzionale.

Caratterizzazione strutturale. Intermedi e prodotti finali saranno caratterizzati strutturalmente
mediante Risonanza Magnetica Nucleare, Spettrometria di Massa, Spettroscopia I.R.

Altre informazioni
La tesi prevede attivita sperimentale che sara condotta presso i laboratori del Dipartimento di
Scienza e Tecnologia del Farmaco, Via Pietro Giuria 9
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Lignina Cellulosa

Introduzione ¢ 6 W /. SE
Biomasse residuali lignocellulosiche possono TN IS
essere utilizzate come materia prima per la pretratiamento ;ff %g?g

produzione di biocarburanti di seconda
generazione, o di biopolimeri. Entrambi i
processi si basano su reazioni di Emicellulosa
fermentazione di monosaccaridi.

Le componenti principali delle biomasse
lignocellulosiche sono la cellulosa,
I'emicellulosa e la lignina. Per ottenere £
zuccheri fermentabili, allora, queste devono —_— F

Pretrattamento

Biomassa

Bioetanolo
Biobutanolo

Lignina —» Valorizzazione

essere sottoposte a processi di

pretrattamento ed idrolisi. Il pretrattamento caeal | l ot Glucosio

della biomassa & di fondamentale importanza Emice,,u,ose P ‘e""e"“"°“° %
per disgregare la struttura della parete o "0‘*
c'eIIu.Iare e sepe?rar.e la cellulosa e o or %"’a
I'emicellulosa dalla lignina. poliidrossialcanoati (PHA)
Obiettivo

Studio di processi sostenibili per il pretrattamento e l'idrolisi di biomasse lignocellulosiche, per
ottenere substrati da impiegare in processi biochimici per la sintesi di bioetanolo e biopolimeri. In
particolare, verranno impiegate tecniche non convenzionali e solventi non tossici alternativi per il
pretrattamento di biomasse lignocellulosiche, con lo scopo di:

-individuare sistemi catalitici e additivi compatibili con i microorganismi utilizzati nella successiva
fermentazione, da poter usare in processi selettivi mediati dalle microonde e dagli ultrasuoni.
-ottenere direttamente zuccheri monomerici oppure facilitare la successiva attivita idrolitica
enzimatica

-limitare la formazione di prodotti di degradazione inibitori di fermentazione.

-valorizzare anche le frazioni non fermentescibili (lignina)

Metodologie sperimentali

| processi di pretrattamento e idrolisi in microonde ed ultrasuoni verranno valutati e ottimizzati
sulla base delle conversioni, delle rese e della selettivita, utilizzando le tecniche di risonanza
magnetica nucleare (NMR) allo stato liquido e solido, la spettrometria di massa, anche
accoppiata alla gascromatografia e alla cromatografia liquida (GC-MS, LC-MS), la spettroscopia
infrarossa e la microscopia elettronica a scansione. Verra valutato il potere antiossidante della
lignina, una volta separata dalla cellulosa, nell’ottica di una sua valorizzazione. Una volta ottenuti

i biopolimeri, questi verranno caratterizzati, sia con strumenti a disposizione del gruppo, sia
avvalendosi di collaborazioni esterne.

Altre informazioni

La tesi prevede attivita sperimentale che sara condotta presso i laboratori del Dipartimento di
Scienza e Tecnologia del Farmaco, Via Pietro Giuria 9
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Introduzione s, a Tpe1 }1‘\’5"
Per PDT si intende la somministrazione di un farmaco Eaon f:ﬁ?i?}"“ I o oo
fotosensibile (PS) ad un paziente il cui tumore viene s’@ “"'{‘&‘".k’ ',,...v
poi trattato con luce dell’appropriata lunghezza ‘o,

d’onda. In presenza di ossigeno, il PS porta alla e e

generazione di specie citotossiche ed alla v,
conseguente morte delle cellule e dei tessuti
interessati. La PDT offre un’alternativa sia come .
trattamento a sé stante, sia nei casi in cui le cellule so
tumorali sviluppino immunoresistenza ai farmaci
chemioterapici e diventi necessario un metodo di cura
alternativo.

Obiettivo

Sintetizzare nuovi sensibilizzatori (PS) appartenenti

alla famiglia dei coloranti polimetinici (squaraine,
cianine, croconine) capaci di assorbire la radiazione

NIR, la quale ha maggiore potere penetrante e quindi
consente di fotoeccitare il sensibilizzatore nelle zone

piu interne del tessuto ove il tumore mostra la
massima vascolarizzazione.

Metodologie sperimentali

Sintesi. Intermedi e sensibilizzatori finali saranno sintetizzati per via tradizionale e mediante
irraggiamento con microonde.

Absorption
Fluorescence

Internal conversion

reflection
50150 pm
1mm

scattering 2mm

ption
10 mm

Caratterizzazione strutturale. Intermedi e sensibilizzatori finali saranno caratterizzato
strutturalmente mediante Risonanza Magnetica, Spettrometria di Massa e Spettroscopia I.R.

Proprieta fotosensibilizzanti. La capacita di generare ossigeno singoletto sara testata mediante
spettroscopia UV-visibile studiando la degradazione di un probe indotta dall'ossigeno singoletto.

Tossicita. Sara testata la tossicita al buio dei fotosensibilizzatori utilizzando linee cellulari sane
scelte come modello di tessuti normali.

Test PDT. Saranno condotti test di terapia fotodinamica sui sensibilizzatori che risulteranno non
tossici al buio.

Riferimenti
* Eur. J. Med. Chem. (2016), 113, 187-197.
* J. Photochem. Photobiol. B: Biol. (2016), 158, 16-22.

Altre informazioni
La tesi prevede attivita sperimentale che sara condotta presso i laboratori del Dipartimento di
Chimica di via Quarello .
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Introduzione

| nanomateriali esibiscono peculiari
proprieta chimiche, fisiche e ottiche
che dipendono dalle loro dimensioni e
che sono differenti da quelle presenti
nei materiali di dimensioni

dES
convenzionali (cosiddetti bulk s %’ P35
materials). : =p 280

; P = = g% 1E06 “
- ES
0E+00
e 1 AW

Obiettivo /
Sintesi di opportuni nuovi coloranti S
appartenenti alla famiglia dei coloranti oi\@" Methylorange

polimetinici (squaraine, cianine).
Funzionalizzazione dei nanomateriali ed
infine studio della loro interazione con
proteine e/o farmaci.

(X
e o
=
s> W
3 b‘Q

Riferimenti

« Analyst, (2015), 140(16), 5754-5763.

* Carbon, (2010), 48 (12), 3391-3398.

* Chem. Commun., (2010), 46 (9), 1443-1445.

Dye-loaded halloysite

Metodologie sperimentali

Sintesi. Intermedi e sensibilizzatori finali saranno sintetizzati per via tradizionale e mediante
irraggiamento con microonde.

Caratterizzazione strutturale. Intermedi e sensibilizzatori finali saranno caratterizzato strutturalmente
mediante Risonanza Magnetica, Spettrometria di Massa e Spettroscopia I.R.

Caratterizzazione spettroscopica. Caratterizzazione fotochimica dei coloranti mediante spettroscopia
UV-Vis, fluorescenza statica, time-resolved ed anisotropia.

Caratterizzazione dei complessi nanomateriale/colorante mediante SEM, TEM, TGA, AFM, Raman,
FT-IR.

Altre informazioni
La tesi prevede attivita sperimentale che sara condotta presso i laboratori del Dipartimento di
Chimica di via Quarello
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Introduzione

| farmaci ad uso sistemico, in seguito alla somministrazione, entrano nel circolo sanguigno,
raggiungono gli organi bersaglio ed esplicano la propria azione farmacologica. All'interno
dell’organismo il farmaco segue quindi un percorso ben definito, che pud essere suddiviso in
quattro tappe: assorbimento, distribuzione, metabolismo ed escrezione (ADME).

| farmaci nel plasma possono presentarsi in due forme: liberi o legati. Dopo essere stati assorbiti, i
primi giungono negli organi bersaglio, mentre gli altri si legano reversibilmente alle proteine
plasmatiche, perdendo quindi l'attivita farmacologica. Il legame con le proteine influisce quindi
sulla farmacocinetica e sulla farmacodinamica. Nel primo caso perché condiziona la velocita di
distribuzione e di eliminazione, dato che solo il farmaco libero e in grado di diffondere; nel
secondo caso perché solo la quota non legata puo svolgere la propria funzione una volta raggiunto

il sito d’azione.
drug (or xenobiotics)

Obiettivo ‘Qtransporters
Determinazione delle costanti di interazione tra g
farmaci e proteine di trasporto o coinvolte in

free drug circulation

proteliy bt geug ﬂ carrier/protein

particolari patologie o studio dell'interazione free drug ===== free drug + protein bound drug
proteina-proteina per indagare alcuni pathway // ™ -

i free dr
ceIIuIa r. unchanged drug or metabollites "

enzyme

Studio dell’interazione farmaco-proteina o proteina-
proteina mediante spettroscopia UV-Vis, fluorescenza
statica, time-resolved e anisotropia.

kidney <« metabollites  jiver

transporters
excreted drug and metabolites

SITE Il SITEI

Metodologie sperimentali
Studio delle interazioni. Studio dal punto di vista
termodinamico mediante spettroscopia UV-Vis e

Ibuprofen

,ﬁ 3 . .
e~ 1] fluorescenza per determinare le costanti
ot termodinamiche di associazione e dissociazione
e delle interazioni.
@ Ketoprofen Studio dal punto di vista cinetico mediante
Ph e A .
© e V& fluorescenza stopped-flow per determinare le
" > N . . . . . . . . .
: \“—«O AN costanti cinetiche di associazione e dissociazione

delle interazioni.
Riferimenti

* Bioorg. Med. Chem. (2015), 23 (20), 6581-6586.

* J. Photochem. Photobiol. A: Chem. (2015), 299, 38-43.

Altre informazioni
La tesi prevede attivita sperimentale che sara condotta presso i laboratori del Dipartimento di

Chimica di via Quarello.



Dipartimento di Chimica — Universita di Torino

Corso di Laurea Magistrale in Chimica Industriale

Progetto di TESI: SINTESI DI TENSIOATTIVI GEMINI FLUORURATI
PER TERAPIA GENICA

Unita di ricerca: Prof. Guido Viscardi, Prof.ssa Claudia Barolo, Dr. Pierluigi Quagliotto, Dr. Nadia Barbero
Collaborazioni: Prof.ssa Emilia Fisicaro (Universita di Parma)

Docente di riferimento: Prof. Guido Viscardi E-mail: guido.viscardi@unito.it; Tel. 011 670 7598
Disponibile dal: 01/02/2017

Tipologia: Tesi Sperimentale/Tesi Compilativa

Introduzione @ zx_ﬁ
| tensioattivi cationici sono predisposti a trasferire N3 N $=3,4,6,8 10,12

~
geni in una cellula. E' possibile modulare le ! (CRal 0
- . a - .. . (CH2)n (CHp), n=2
caratteristiche dei tensioattivi gemini modificando lo (|;F ((I:F :
spaziatore e la lunghezza di catena. (| 2)m [ ¥m m=5,7,9
CF3 CF3

Obiettivo
Sintetizzare tensioattivi fluorurati gemini in grado di
trasferire un gene ad una cellula in modo efficiente.
Partendo da un composto attivo della serie, si
cercano composti pit attivi tramite modifiche
strutturali.

+FGP12

Metodologie sperimentali
Sintesi. Sintesi dei tensioattivi in ambiente anidro.

Caratterizzazione _strutturale. Intermedi e sensibilizzatori finali saranno caratterizzati
strutturalmente mediante spettroscopia NMR e spettrometria di massa.

Prove biologiche. Le prove biologiche sono effettuate presso I’'Universita di Parma.

Altre informazioni
La tesi prevede attivita sperimentale che sara condotta presso i laboratori del Dipartimento di
Chimica di via Giuria 7.
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Introduzione

L’etica della chimica richiede di mutare la sintesi dei
composti per il mondo moderno, riducendo I'impatto
ambientale. Negli ultimi tre anni, reazioni complesse
sono state condotte in ambiente acquoso e a
temperatura ambiente. In tali condizioni & necessario
riprogettare completamente la chimica per un
solvente “nuovo”.

Obiettivo

Sintetizzare composti organici di interesse
applicativo, usando H,0 come solvente.

L'uso di tensioattivi, di sintesi e “green”, € una
considerevole innovazione nella sintesi
organica. L'utilizzo di tensioattivi “Green” e
che formano micelle di grosse dimensioni
consente di condurre le reazioni a
temperatura ambiente . Reazioni

Condensazione Aldolica, Michael, Knoevenagel, Krohnke, Suzuki-Miyaura, Sonogashira

Targets: composti e materiali per sistemi fotovoltaici

Metodologie sperimentali Riferimenti:

Sintesi. Sintesi di tensioattivi e loro applicazione alla Lipshutz etal.J. Org. Chem. 2017, 82, 2806-2816.

sintesi in solvente acquoso di intermedi e composti Quagliotto et al. Dyes & Pigments 2017, 137, 468-479.
.. Lipshutz, B.H. et al. Green Chem., 2014, 16, 3660-3679.
per scopo applicativo.

) ' Klumphu, P. et al. J. Org. Chem. 2014, 79, 888-900.
Caratterizzazione strutturale. UV, IR, NMR, Massa.
Disegno Sperimentale.

Altre informazioni
La tesi prevede attivita sperimentale che sara condotta presso i laboratori del Dipartimento di
Chimica di via Giuria 7.
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Celle solari DSC acquose

. Sviluppo di coloranti

. Sviluppo di elettroliti polimerici e biopolimerici
. Design of experiments

. Elettrochimica applicata

Nuovi sistemi di accumulo dell’energia

(batterie)
. Sviluppo di materiali elettrodici tramite
riconversione di scarti agroalimentari
. Sviluppo di elettroliti polimerici e
biopolimerici
. Assemblaggio e testing elettrochimico di

celle a base litio e sodio da laboratorio e
a livello pre-industriale

Riferimenti
Metodologie sperimentali (risultato di alcuni lavori di tesi)
* Sintesi organica
* Caratterizzazione elettrochimica * Chem. Sci. 7 (2016) 4880
* Preparazione di materiali ibridi * Green. Chem., 10.1039/C6GC02625G
* Caratterizzazione elettrica * Energy Tech., 10.1002/ente.201600285
* Sviluppo di formulazioni * ChemSusChem 8 (2015) 3668

* Scientific Reports 6 (2016) 19892

* Carbon 107 (2016) 811
Altre informazioni
La tesi prevede attivita sperimentale che sara condotta presso i laboratori del Dipartimento di
Chimica di via Quarello 15A e Via Giuria 7, nonché presso i laboratori del Politecnico.
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* Sintesi di leganti e sistemi organometallici * Sintesi di molecole organiche a basso costo con
* Sintesi di Metal Organic Frameworks assorbimento nell’UV e specifiche
* Caratterizzazione chimico-fisica caratteristiche di emissione (alti Stokes Shift e
* In caso di stage all’estero (Dr. R. Costa) rese quantiche)
preparazione e caratterizzazione del * Utilizzo come additivi in resine poliuretaniche
dispositivo (possibile stage in azienda)
* In caso di stage in azienda: compatibilizzazione * Caratterizzazione chimico-fisica del polimero
con sistemi polimerici fotoattivo
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Altre informazioni
La tesi prevede attivita sperimentale che sara condotta presso i laboratori del Dipartimento di
Chimica di via Giuria 7.
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Introduzione " )
| complessi di Re, Fe, Mn ed altri metalli con leganti .

organici sono in grado di promuovere la riduzione 1 A
elettrochimica della CO,. Lo scopo finale del lavoro & | ™'
quello di ottenere elevate attivita e selettivita. B(OH);
L'utilizzo dell’energia solare per condurre la riduzione !
permette di produrre i Solar Fuels.

(i) PA(PPhs)s, KoCO3, DME, H,0, 80°C overnight;
. . (ii) HCI 2M, MeOH, 65°C, overnight;
Obiettivo (iii) Re(CO)sCl, Toluene, 120°C, 2h

Sintesi di leganti organici, loro complessi e
funzionalizzazione di elettrodi di carbonio
vetroso. Determinazione dell’attivita verso la
riduzione della CO,. Sviluppo di reazioni di
tipo Green” per 'ottenimento dei prodotti di

interesse.
o
H__O o
(N
. tensioattivo . = CH;COONH,
base H,O tensioattivo tensioattivo
base H,O H,O
Metodologie sperimentali
Sintesi: intermedi, leganti e complessi metallici. i . R 7 R
Caratterizzazione: UV, IR, NMR, Massa. © _— @ — >
Funzionalizzazione elettrochimica degli elettrodi. N i
Prove di riduzione elettrochimica della CO,. w
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Altre informazioni
La tesi prevede attivita sperimentale che sara condotta presso i laboratori del Dipartimento di
Chimica di via Giuria 7.



