Laboratori di Tecnologie Chimiche — DICA
Aree tematiche di ricerca

Le attivita di ricerca scientifica del gruppo di Tecnologie Chimiche del DICA si svolge
prevalentemente su due grandi filoni tematici descritti qui di seguito, affrontando sia
studi di tipo teorico-computazionale (Giacomo Giorgi e Marzio Rosi) che sperimentale

(Stefano Falcinelli).

1) Materiali innovativi e (foto)catalisi in reazioni chimiche di interesse ambientale e

nella produzione e stoccaggio di energia:

Studio di materiali fotovoltaici innovativi (referente: G. Giordgi).

Si tratta di studi teorici volti a caratterizzare proprieta strutturali, elettroniche ed ottiche di
nuovi materiali per applicazioni fotovoltaiche low-cost. Su tutti, grande rilevanza é data
allo studio delle perovskiti di alogenuri ibride organico-inorganiche (OIHP). Questi
materiali, la cui configurazione 3D é caratterizzata dalla relazione stechiometrica ABXs
(A=catione organico a catena corta, solitamente CHs;NHs", MA, metilammonio;
B=Pb?*,Sn?*; X=alogeno. In Figura 1 il polimorfo cubico di MAPbIs), sono stati sintetizzati
per la prima volta negli anni ‘80 a partire dal corrispettivo composto totalmente inorganico
(CsPbX3), ma solo piu recentemente sono stati applicati come materiale assorbente per
celle solari grazie al lavoro del gruppo di Miyasaka (Toin University, Giappone) le cui celle

iniziali fornivano fotoconversioni (PCE) dell’'ordine del 3%.
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Figure 1. Struttura ottimizzata di CHsNHzsPbls (pseudo)-cubico. (a sinistra) Cella Unitaria. (a destra)

Supercella 4 x 4 x 4. Grigio, grande: atomi di Pb;viola: |; marrone: C; Grigio chiaro, piccolo: N; Bianco: H.
(Riprodotto con permesso da [1]. Copyright (2013) American Chemical Society.)



L’ingegnerizzazione del materiale e delle celle in questione ha portato al raggiungimento
(e superamento) di valori “monstre” di PCE > 25% arrivando a sfiorare il limite di
fotoconversione teoricamente previsto da Schockley-Queisser per celle a giunzione

singola.

In questo ambito la nostra indagine si incentra sulle proprieta di interesse di tutte le
dimensionalitd del materiale in questione (3D, [1,2] 2D, [3], 1D [4] e OD [5,6]) senza
trascurare sistemi ibridi quali interfacce di OIHP ed altri semiconduttori.[7]

Infatti, sebbene le proprieta piu sorprendenti in termini di efficienze di fotoconversione
siano proprie dei materiali 3D, la presenza di un catione organico a catena corta (MA,
metilammonio) particolarmente idrofilo rende I'impiego di tali materiali 3D in celle solari

problematico per quanto concerne la stabilita nei confronti di umidita e calore.

La possibilitd di rimpiazzare tali cationi a catena corta con altri cationi organici a catena
pit lunga (idrofobi) se da un lato abbassa I'efficienza finale del dispositivo fotovoltaico
dall’altro ne aumenta tremendamente la stabilita. Per questo motivo ci interessiamo oltre
che allo studio di materiali di partenza 3D, anche di materiali misti 2D/3D e di materiali
puri 2D, con la struttura di questi ultimi propria di un pozzo quantico come mostrato in

Figura 2.
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Figura 2. (a) Vista laterale e (b) vista dall'alto della struttura n = 2 isolata (NS-RPP). Stessa vista (c,d) per il
pozzo quantico bulk (QW-RPP). [Grigio: atomi di Pb; viola: I; marrone: C; blu chiaro: N; bianco: H.] (Riprodotto
con permesso da [3]. Copyright (2018) American Chemical Society.)

E’ importante sottolineare come questi materiali (misti 2D/3D e 2D puri) stabilizzati dalla
presenza di cationi organici a lunga catena (alifatici: butilammonio, BA; aromatici:
fenetilammonio, PEA) hanno una ulteriore funzione di rispetto dell’ ambiente: la stabilita
enormemente aumentata dalla presenza di detti cationi idrofobi garantisce infatti una

minor (nulla) dispersione di piombo, materiale tossico per definizione, nel’ambiente.

In seconda battuta, il raggiungimento di quello che abbiamo indicato come il limite teorico
di efficienza di conversione di Schockley-Queisser (~33%) per celle a singola giunzione
apre la strada verso lo studio (teorico, nel nostro caso) di sistemi di interfaccia
caratteristici di celle tandem formate da OIHPs e altri semiconduttori. In Figura 3
riportiamo la descrizione atomistica dell’interfaccia formato da una superficie (001) di
silicio e quella di (001) di MAPDIs, interfaccia che sebbene non direttamente applicabile a

celle tandem (uno strato di TiO2 & sempre utilizzato per crescere lo strato di perovskite) &



di importanza per lo studio di compatibilita fra le due sottocelle che formano il tandem.
Lo studio dell’'offset di banda fra i due sistemi menzionati (Si/MAPDbI3) costituenti il sistema
ibrido & fondamentale per definire la possibile applicabilita di tali eterostrutture in celle

fotovoltaiche.

Figura 3: Dettagli strutturali dell'interfaccia formata da Si e CH3sNHsPbls

Le metodologie impiegate spaziano dalla Teoria del Funzionale della Densita elettronica
(DFT, onde piane e orbitali atomici) per lo studio di proprieta strutturali a metodologie
basate sulla Teoria Perturbativa Many- Body (Funzioni di Green, GW) per quelle
elettroniche, fino ad arrivare, includendo effetti eccitonici e campi locali tramite la
soluzione della equazione di Bethe-Salpeter (BSE) alla descrizione delle proprieta ottiche
di tali sistemi.
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Studio teorico di _materiali layered (esfoliati) per fotocatalisi, storing di idrogeno e
filtrazione di flussi gassosi pre- e post-combustione (G. Giorgi)

Non solo rivolgiamo interesse a nuovi materiali per il fotovoltaico ma €& di particolare
attenzione lo studio di materiali specifici a bassa dimensionalita per fotocatalisi.

Va in tal senso menzionato come il grafene, materiale isolato per la prima volta nel 2004,
con I'enorme numero di potenziali applicazioni in ambito tecnologico abbia aperto la
strada verso lo studio di parecchie nuove classi di materiali layered 2D. Le incredibili
proprieta associate alla bassa dimensionalita ha spinto alla investigazione di altri materiali
con spessore atomico (e.g. silicene, germanene, fosforene) ma anche di molti altri sistemi
2D formati da qualche strato atomico. In molte applicazioni optoelettroniche (e non solo) é
di interesse estremo poter controllare le proprieta ben note di materiali 3D riducendo la
dimensionalita di questi ultimi verso il 2D o ancora, focalizzare I'attenzione direttamente
su materiali naturalmente esfoliati, liberi o accoppiati con altri materiali layered con il fine
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ultimo di aumentare le proprieta di fotoconversione finale con particolare attenzione rivolta
ai processi di fotocatalisi per la produzione di combustibili “puliti”(H-).

Parte della letteratura recente mostra inoltre come le eterostrutture Van der Waals
formate da singoli strati 2D rappresentino una piattaforma di studio unico per
ingegnerizzare le proprieta optoelettroniche per la realizzazione di dispositivi con
funzionalita differenti e con differente natura elettronica (e.g., semiconduttori vs. metalli).

A causa del rapporto elevato superficie/volume i materiali layered 2D possono attrarre
energia solare e generare cosi elettroni e buche elettroniche fornendo percorsi
preferenziali per la separazione e diffusione dei portatori di carica fotogenerati. Questi
prerequisiti sono caratteristici non solo di materiali fotovoltaici ma, con considerazione
opportuna del potenziale di riduzione dell’acqua, pure di materiali per celle fotocatalitiche.

\

La conoscenza di molti altri materiali 2D é il risultato di un lavoro di screening
computazionale che rimane strumento di investigazione principe per attenzionare e
“sartorializzare” le proprieta di materiali ancora sperimentalmente non conosciuti.

Anche le perovskiti layered totalmente inorganiche stanno attraendo molta attenzione in
ambito di fotocatalisi dove I'ossido di titanio (TiO2 nei polimorfi principali rutilo, anatase e
brookite) ha rappresentato il materiale archetipale a partire dalla scoperta del primo
effetto Fujishima-Honda negli anni 70 del secolo scorso, a ridosso della prima crisi
energetica globale.

Allaumentare del rapporto superficie/volume e in considerazione della localizzazione
spaziale dei loro elettroni e buche elettroniche, i materiali layered a base TiO: (Figura 4)
hanno dimostrato di avere caratteristiche superiori per cid che concerne la conversione
energetica a partire dalla luce solare. A livello strutturale € ben noto il polimorfismo che
caratterizza la transizione di fase senza barriera fra una geometria anatase a quella
lepidocrocite, transizione che si riflette nelle proprieta ottiche di tale layers (nanosheet,
NS) di TiO2 nanosheets e dei materiali ibridi cui tali NS di TiO, danno origine.

Figura 4: Distribuzione eccitonica di un layer di TiO2 lepidocrocite (Riprodotta con permesso da
ref. [9] ACS Copyright (2012). American Chemical Society)



L’'impiego di questi materiali 2D innovativi in applicazioni tecnologiche & da associare ad
una conoscenza dettagliata delle relative proprieta fisiche. Come nel caso dei materiali
per il fotovoltaico, anche nello studio delle proprieta optoelettroniche specifiche di
materiali 2D e anche nello studio di proprietd di storing di carburanti non fossili
(emblematico e il caso dei graf-N-ini, materiali 2D di derivazione del grafene le cui
proprieta di storing e di filtrazione di gas di pre- e post-combustione sono stati da noi
investigati negli anni, Figura 5) [lutilizzo di metodologie basate sul calcolo

quantomeccanico e di rilevanza fondamentale ed & strumento per la nostra ricerca.

Ci interessiamo quindi allo studio di proprieta eccitoniche centrali per investigare le
proprieta fotocatalitiche di questi materiali 2D (il comportamento eccitonico dei materiali
2D é marcatamente differenti da quello dei corrispondenti materiali 3D), ma anche delle
energie di (de)adsorbimento di H (e di altre molecole di interesse) su strati di materiale
carbonaceo (e non) con chiaro in mente il fine ultimo delle nostre simulazioni che sono sia
di natura predittiva e non secondariamente di supporto alla attivita sperimentale.
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Figura 5: Strati di graf-N-ini per filtraggio in flussi gassosi pre- e post-combustione (Riprodotta con
permesso da ref. [4] ACS Copyright (2016). American Chemical Society).
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Fotocatalisi con TiO, (referenti: S. Falcinelli e M. Rosi). L’attivita di ricerca &

prevalentemente indirizzata alla preparazione e caratterizzazione di una serie di polveri di
titanio diossido (TiOz) che presentino caratteristiche strutturali e di superficie tali da
consentirne un’elevata efficienza nella fotodegradazione di molecole inquinanti presenti

nell’atmosfera.
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Il reattore chimico per studi di fotocatalisi con TiO2

Nello stesso ambito di ricerca, in vista di possibili applicazioni fotocatal
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approach. Euro-Mediterranean Journal of Environmental Integration, in press (2020).

Produzione di metano per conversione di anidride carbonica tramite catalisi assistita da

plasma (referente: S. Falcinell). Una sfida aperta nel campo della ricerca di possibili

Y

strategie che utilizzano energia a basso costo o rinnovabile € quella di progettare e
sviluppare processi di catalisi eterogenea e omogenea che riutilizzino la CO- residua
(prodotto indesiderato di tutti i processi di combustione, essendo il principale responsabile
dell’effetto serra) per produrre metano (o altri combustibili) in uno schema di economia
circolare. Per tale scopo € fondamentale realizzare uno stadio di metanazione con
rendimento ottimizzato sfruttando la ben nota reazione di Sabatier

CO2+ 4 Hy, —» CHa+ 2 HO



condotta a pressioni relativamente alte (2-3 atm) e temperature dell’'ordine dei 200-400°C,

mediante I'uso di catalizzatori in fase solida (a base di nichel o rutenio).

Tale processo & sfruttato nellapparato prototipo di laboratorio “ProGeo 20 kW~
attualmente operante presso il DICA con rese di reazione attorno all’'85%. Attualmente,
stiamo tentando di sviluppare una strategia sintetica alternativa innovativa, economica
basata sulla sostituzione della catalisi in fase solida con un processo omogeneo in fase
gassosa. Lo scopo di tale ricerca € quello di individuare nuovi percorsi microscopici di
metanazione che siano efficienti esplorando meccanismi di reazione alternativi che
coinvolgano lidrogenazione della CO. attraverso la generazione di un plasma.
Quest’'ultimo viene generato mediante scariche elettriche su una miscela gassosa CO; +
H, e le prove preliminari di laboratorio da noi recentemente eseguite con I'uso
dellapparato “Penning ionization” (vedi sotto) e con la radiazione di sincrotrone
dimostrano che siamo in grado di generare dicationi molecolari CO.?*, cioé specie
intermedie ad alto contenuto energetico (6-8 eV) capaci di aumentare la reattivita chimica

del sistema a seguito di fenomeni di esplosione Coulombiana.
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L’apparato prototipo di metanazione “ProGeo 20 kW”: esso &€ montato all'interno di un box
amovibile e quindi utilizzabile presso aziende interessate a testarlo per inserirlo a valle del proprio

processo produttivo
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Trattamento teorico e computazionale dei processi molecolari elementari reattivi € non

reattivi che si verificano in reattori di metanazione (referente: M. Rosi). Lo studio di

modellistica molecolare & principalmente volto a simulare la reattivita chimica all'interno
del prototipo “ProGeo 20 kW”, al fine di individuare gli step microscopici determinanti la
velocita di reazione, modellare accuratamente il processo complessivo, ottimizzare le sue
condizioni operative e fornire alla comunita scientifica dati validati utili allo sviluppo di

soluzioni tecnologiche alternative.
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2) Processi chimici elementari coinvolgenti specie radicaliche, eccitate e ioniche
d’interesse nelle combustioni, nei plasmi, per I’'atmosfera della Terra e di altri

pianeti del Sistema Solare



| processi di ionizzazione delle molecole sono importantissimi per la modellizzazione delle
atmosfere (terrestre ed estraterrestri) e per la comprensione dei processi chimici nello spazio
interstellare.
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£ studiatissimo (sono state mandate numerose sonde) perché presenta molte similitudini con
la Terra primordiale, soprattutto nella composizione dell’atmosfera.

Modelli teorico-computazionali per la reattivita chimica (referente: M. Rosi). La

modellistica molecolare ha un ruolo fondamentale nell'analisi e nella comprensione dei
grandi fenomeni naturali, in particolare nel campo dello studio dellambiente e
dell'atmosfera. Il calcolo ad alte prestazioni, infatti, rende oggi possibile lo studio teorico di
specie di complessita crescente ad un livello di accuratezza in passato irraggiungibile. In
guesto ambito si inserisce il nostro studio sulla struttura, stabilita e reattivita di specie
rilevanti per lo studio dell'atmosfera. Le specie gassose di interesse sono studiate a livello
teorico mediante accurati metodi quantomeccanici ab initio che permettono di includere in
maniera sistematica effetti di correlazione. Tra le tecniche da noi utilizzate ricordiamo
metodi di tipo CASSCF/MRCI, coupled cluster con inclusione delle triple eccitazioni,
metodi basati sul funzionale della densita elettronica, in particolare metodi che utilizzano
funzionali ibridi. Inoltre vengono effettuati calcoli termochimici per ottenere valori
confrontabili con i dati sperimentali disponibili; in particolare possono essere effettuati
calcoli W1 che sono in grado di fornire un ottimo accordo con l'esperimento. Alcuni degli
obiettivi specifici della ricerca possono essere individuati nello studio della chimica di
atomi eccitati di carbonio e azoto che interagiscono con piccoli idrocarburi quali metano,
etano ed etilene; nello studio di nuovi radicali e nella determinazione di affinita protoniche,
nello studio della chimica ionica in generale. Tra le indagini teoriche piu recenti condotte
dal nostro gruppo di ricerca possiamo citare a titolo di esempio lo studio del ruolo svolto
dalle reazioni chimiche coinvolgenti atomi di azoto in stati eccitati e che sono di estremo
interesse in molti ambienti naturali quali I'alta atmosfera terrestre e quella di altri pianeti
del Sistema Solare, con particolare attenzione a Titano, la luna piu grande del pianeta
Saturno. L’importanza di Titano € rilevante per la comunita scientifica internazionale dato

che esso € l'unico oggetto del nostro Sistema Solare ad avere una densa atmosfera



principalmente composta da azoto molecolare come la Terra. Considerando poi che su
Titano la seconda specie molecolare per abbondanza € il metano, € intuitivo che la
formazione di nitrili in tali ambienti (osservati in traccia dalla missione Cassini-Huygens)
deve essere indotta da reazioni coinvolgenti una forma attiva dell’azoto, quali atomi N o
ioni N*, che possono essere prodotti nellalta atmosfera dalla dissociazione
del’abbondante azoto molecolare N.. Considerando le possibili specie molecolari
contenenti azoto che si possono formare in questi ambienti, la metanimmina (CH2NH)
svolge un ruolo di particolare rilievo. Essa infatti € una importante molecola nella chimica
prebiotica, dato che & considerata un possibile precursore per la formazione della glicina
(il piu semplice amminoacido) tramite la sua reazione con HCN (e poi H20), o con acido
formico (HCOOH). Seguendo questa ipotesi, la glicina potrebbe formarsi in modo
abiotico, partendo da semplici molecole relativamente abbondanti negli ambienti
extraterrestri, come il mezzo interstellare e, probabilmente il pianeta Terra nella sua
primordiale configurazione. A corroborare questa ipotesi & recentemente intervenuta la
scoperta della metanimmina nell’alta atmosfera di Titano. Tale specie chimica potrebbe
essere prodotta a seguito delle reazioni indotte da atomi eccitati di N(?D) sia con metano
che con etano, o da altri semplici processi reattivi come ad esempio le reazioni tra NH e
CHs; o processi coinvolgenti specie ioniche. Recenti modelli teorici predicono una
maggiore quantita di metanimmina rispetto a quella dedotta dall’analisi degli spettri di ioni
registrata dal “Cassini lon Neutral Mass Spectrometer”. Evidenze crescenti dimostrano
che la chimica dell’azoto contribuisce alla formazione degli aerosol nell’alta atmosfera di
Titano. A questo proposito, poiché le immine sono ben note per la loro capacita di
polimerizzare, il CH;NH é un ottimo candidato per spiegare la presenza su Titano di
aerosol ricchi di azoto, attraverso processi di polimerizzazione e copolimerizzazione con
altri nitrili insaturi o idrocarburi insaturi. Poiché il primo stadio della polimerizzazione
consiste nella dimerizzazione, la nostra ricerca riguarda la caratterizzazione teorica del
processo di dimerizzazione della metanimmina. Il nostro lavoro € basato su calcoli di
struttura elettronica delle superfici di energia potenziale per le reazioni dell’azoto atomico
elettronicamente eccitato, N (D), con metano ed etano, dato che esse sono possibili vie
di formazione di tale molecola nell'alta atmosfera di Titano. Inoltre, i nostri calcoli
permettono di chiarire I'effetto della protonazione sul processo di dimerizzazione della
metanimmina. Per il potenziamento di questo tipo di studi é stato installato e attivato un
“nodo cluster di calcolo” presso il DICA utilizzando i finanziamenti provenienti dal Progetto

“Dipartimenti di Eccellenza 2018-2022".
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Il “nodo - cluster di calcolo” installato e operante presso il DICA
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Studio sperimentale della reattivita di specie ioniche ed eccitate mediante apparati a fasci

molecolari (referente: S. Falcinelli). In questi tipi di ricerche si utilizzano due diversi

apparati prototipo qui di seguito descritti.
-“lon imaging apparatus”

Si tratta di un apparato ad alto vuoto, che, sfruttando la tecnica dei fasci molecolari
incrociati (un fascio di specie ioniche e uno di atomi o molecole neutre che possono
essere di tipo radicalico), € in grado di simulare le condizioni fisiche presenti nelle
atmosfere planetarie e negli spazi interstellari. In tal modo, tale macchinario consente di
studiare in grande dettaglio e con elevatissima risoluzione i processi reattivi che possono
avvenire in questi ambienti. Tale apparato prototipo & stato donato dalla University of
Rochester, NY (USA) al nostro laboratorio in virtu della pluridecennale collaborazione
scientifica che abbiamo con il Prof. James M. Farrar dell’Ateneo statunitense. Inoltre,
esso e stato recentemente potenziato nelle sue prestazioni tramite l'acquisto e la
conseguente installazione di n.4 pompe da ultra alto vuoto del tipo turbo molecolare e
scroll utilizzando i finanziamenti provenienti dal Progetto “Dipartimenti di Eccellenza 2018-

2022".
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- “Penning ionization apparatus”

Anche questo & un apparato a fasci molecolari incrociati dove, ad incrociare un fascio di
specie neutre, € un fascio di specie eccitate in grado di produrre reazioni di
autoionizzazione collisionale, dette anche processi di ionizzazione Penning o
chemiionizzazioni. L’attivita di ricerca svolta con tale macchinario mira ad evidenziare

come i processi di ionizzazione Penning possano costituire un importante percorso di



formazione per le specie ioniche nelle alte atmosfere planetarie, che sono di estremo

interesse nel caso delle problematiche correlate con la trasmissione dei segnali radio e
satellitari.
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Inoltre, all'interno della Convenzione - Contratto di ricerca, attualmente in essere tra il
DICA e la Ditta “VIS MEDICATRIX NATURAE S.r.I.” di Marrradi (FI) (vedi sotto) sono stati
installati i seguenti apparati analitici e di ricerca di proprieta della VIS MEDICATRIX e che
(per scopi e interessi scientifici comuni che riguardano principalmente la caratterizzazione
di sostanze ad attivita biologica e farmacologica in prodotti e matrici vegetali) sono in

comodato d’uso gratuito presso i nostri laboratori del DICA:

- Gascromatografo Saturn 2200 GC/MS/MS e rivelatore ECD della Ditta “Varian Inc.”;

- Gascromatografo GC3900 con rivelatore FID della Ditta “Varian Inc.”;

- HPLC analitico/preparativo ProStar 210 con rivelatore UV-VIS della Ditta “Varian Inc.”;

- Spettrofotometro ad Assorbimento Atomico SpectrAA220 Zeman della Ditta “Varian

Inc.”;
- Spettrofotometro UV-VIS DMS 80 della Ditta “Varian Inc.”;

- Rilevatore di radioattivita ambientale medCONT della Ditta “ROM-Elektronik GmbH”
con Detector a Scintillazione Nal Scintibloc 76S76 della Ditta “Saint-Gobain” e

rivelatore Geiger-Mdller;

- Rilevatore di radioattivita ambientale medCONT della Ditta “ROM-Elektronik GmbH”
con Detector a Scintillazione ZnS Model 190-100BGS della Ditta “Inovision”;

- Rilevatore di radioattivita ambientale medCONT della Ditta “ROM-Elektronik GmbH”

con Detector a Circolazione di gas.



Con tale parco strumenti, si svolgono attivita didattica, di consulenza, ricerca e “terza

missione” nei seguenti settori (referente: S. Falcinelli):
- Ricerca e caratterizzazione di molecole bioattive in prodotti/matrici naturali

Tra le recenti ricerche eseguite, si pud menzionare, a titolo di esempio, la seguente:
sfruttando le tecniche HS-SPME (static head space-solid phase micro extraction) e la
GC/MSMS (gas chromatography tandem mass spectrometry), si € studiata la
composizione dei composti chimici presenti nel frutto "Coco de mer" (Lodoicea maldivica),
al fine di evidenziarne le potenzialita da un punto di vista nutrizionale e farmacologico.
Tale cocco € il seme piu grande esistente al mondo e cresce solo nelle isole Seychelles e
in limitate aree della Thailandia e dello Sri-Lanka. Nonostante queste particolarita, esso

non era mai stato caratterizzato in precedenza da un punto di vista chimico.

Laboratorio analisi pesticidi, metalli pesanti, composti bioattivi di
interesse nutrizionale e farmacologico

=

Apparato di potabilizzazione di
acque meteoriche:
microfiltrazione ed eliminazione :>
di virus e batteri per la
produzione di acque di grado
farmaceutico

Si svolge inoltre attivita di:

- Progettazione e realizzazione d’impianti di sanitizzazione e potabilizzazione di acque

destinate ad uso industriale nel settore alimentare e farmaceutico;



- Determinazione di possibili contaminanti (metalli pesanti, pesticidi, nitrati-nitriti,

aflatossine, etc.) in prodotti alimentari;

- Determinazione sperimentale del valore energetico di prodotti alimentari e integratori

alimentari destinati al mercato comunitario;

- Progettazione di impianti produttivi e servizi per Officine Farmaceutiche secondo i
requisiti GMP (Good Manufacturing Practices) e la Buona Fabbricazione dei Medicinali

secondo AFI (Associazione Farmaceutici per I'lndustria);

- Studio della distribuzione della radioattivita ambientale in biologia architettonica:

esposizione a radiazioni ionizzanti in abitazioni, cantieri e ambienti di lavoro.
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Partecipazione a recenti Progetti di Ricerca:

e European Union's Horizon 2020 research and innovation programme under the Marie Sk
lodowska-Curie grant agreement No 811312 for the project "Astro-Chemical
Origins"(ACO).

e .Life in Space Project (ASI N. 2019-3-U.0).

e 2014-2016 — Progetto (Codice 2014.0255.021 Ricerca Scientifica e Tecnologica) dal titolo:
Studio sperimentale e teorico del ruolo delle specie ioniche nell’atmosfera terrestre
e di altri pianeti del Sistema Solare. Ente finanziatore: Fondazione Cassa Risparmio
Perugia

e 2015-2018 - Progetto di Ricerca SIR 2014 sottoposto a finanziamento dal titolo: “ORCHID
is an integrated search of stereodynamical mechanisms on the ORigin of CHiral
Discrimination by oriented molecular beams, synchrotron radiation, molecular dynamics
and computational modeling” (Codice progetto: RBSI14U3VF);

e STARS in the CAOS (Simulation Tools for Astrochemical Reactivity and Spectroscopy in
the Cyberinfrastructure for Astrochemical Organic Species) (PRIN 2015 - Protocollo:
2015F59J3R_002).

e MIUR (PRIN 2017, MAGIC DUST, 2017PJ5XXX).

Recenti Convenzioni-Contratti di ricerca e consulenza:

+ 2018-2021: Convenzione-Contratto di Ricerca, Consulenza e Comodato tra I'Universita degli
Studi di Perugia (Dipartimento di Ingegneria Civile ed Ambientale) e la Ditta “VIS MEDICATRIX
NATURAE s.rl.” Marradi (FI) avente per oggetto: Esecuzione di analisi di controllo sulle
materie prime alimentari delle Ditte “VIS MEDICATRIX NATURAE s.r.l.” e “SER-VIS s.r.I.” di
Marradi (FI) — Resp. Sci.: S. Falcinelli.



