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Ottobre 2020 — Settembre 2021

Universita degli Studi di Perugia, Piazza dell’'Universita 1, Perugia
Dipartimento di Chimica, Biologia e Biotecnologie

Universita

Collaboratore di ricerca (SSD: CHIM/03)

Attivita di ricerca nell’ambito del progetto “Allineamento e
orientazione molecolare nei processi di discriminazione chirale”.

Ottobre 2015 — Ottobre 2019
Universita degli Studi di Perugia, Piazza dell’Universita 1, Perugia
Dipartimento di Chimica, Biologia e Biotecnologie
Universita
Ricercatore a tempo determinato di tipo A (SSD: CHIM/03)

Responsabile scientifico “principal investigator” del progetto “ORCHID
is an integrated search of stereodynamical mechanisms on the ORigin
of CHlral Discrimination by oriented molecular beams, synchrotron
radiation, molecular dynamics and computational modeling”, nell’ambito
del programma di ricerca SIR, Scientific Independence for young
Researchers, 2014 (Settore PE4).

Settembre 2014 — Marzo 2018
Scuola Normale Superiore di Pisa, Piazza dei Cavalieri, Pisa

Universita
Collaboratore di ricerca (Contratto di collaborazione coordinata e
continuativa)

Responsabile di unita del progetto “Materiali nanostrutturati avanzati
per cementi eco-sostenibili: studio delle proprieta strutturali e strategie
innovative per la loro valorizzazione” nellambito del programma di
ricerca di alta qualificazione FIRB, Futuro in Ricerca, 2013

Gennaio — Aprile 2014
Universita degli Studi di Pisa

Universita
Assegnista di ricerca (SSD: CHIM/02)

Attivita di ricerca: studio computazionale di complessi di metalli di
transizione

Ottobre 2012 — Settembre 2013

Consiglio Nazionale delle Ricerche — Istituto di Metodologie
Inorganiche e dei Plasmi (Bari)

Ente di ricerca

Assegnista di ricerca

- Attivita di ricerca: Costruzione della superficie di energia potenziale
per processi inelastici e reattivi nel sistema CO+CO con particolare
riguardo alla caratterizzazione della reazione di formazione di CO2 a
partire da molecole di CO ro-vibrazionalmente eccitate, nel’ambito del
programma di ricerca “Planetary Entry Integrated Models” (Phys4Entry)
del VIl Programma Quadro della UE-Tema 9 “SPACE”.
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istruzione o formazione
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professionali oggetto dello studio
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Nome e tipo di istruzione o
formazione

Principali materie/abilita
professionali oggetto dello studio

Qualifica conseguita

* Date (da—a)
* Nome e tipo di istituto di
istruzione o formazione

Luglio 2010 — Luglio 2012 (24 mesi)
Universita degli Studi di Perugia, Piazza dell’'Universita 1, Perugia

Universita
Assegnista di ricerca (SSD: CHIM/03)

Attivita di ricerca: studio teorico e sperimentale della dinamica dei
nanoaggregati

Febbraio 2010 — Aprile 2010
Universita degli Studi di Perugia, Piazza dell’'Universita 1, Perugia

Universita
Collaboratore di ricerca

Attivita di ricerca: Esperimenti di selezione di conformeri in fasci
molecolari supersonici tramite campi elettrici esapolari.

Aprile 2006- Novembre 2006
Universita degli Studi di Perugia, Piazza dell’'Universita 1, Perugia

Universita
Collaboratore di ricerca
Attivita di ricerca: Modelli di nanoaggregati

Febbraio 2006 — Marzo 2006
Universita degli Studi di Perugia, Piazza dell’'Universita 1, Perugia

Universita
Borsa post lauream
Attivita di ricerca: Modelli di nanoaggregati

2006-2009

Dottorato di ricerca in Scienze Chimiche (Area 03) presso |l
Dipartimento di Chimica dell’Universita degli Studi di Perugia

Area teorico-computazionale

Dottore di ricerca in Scienze Chimiche. Titolo tesi: “Hyperspherical
View of Potential Energy Profiles for Atomic and Molecular Systems
and Related Chiral Effects”.

2005

Corso di laurea in chimica presso il Dipartimento di Chimica
dell’'Universita degli Studi di Perugia (vecchio ordinamento)

Indirizzo chimico inorganico, orientamento teorico
Dottore in chimica. Titolo tesi: “Indicatori di isomerizzazioni e

transizioni di fase nella dinamica classica dei nanoaggregati”.

Febbraio — luglio 2002

Programma Erasmus nell’ambito del corso di laurea in chimica presso

il Departamento de Quimica — Universidade de Coimbra, Coimbra
(Portogallo)
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Area teorico-computazionale

Luglio 2018 — Agosto 2018
Department of Chemistry — Osaka University, Osaka (Giappone)

Universita
“Visiting professor”

Attivita di ricerca: studio sperimentale della dinamica di
fotodissociazione dell’alotano (CF3CHCIBr)

Agosto-novembre 2011 e novembre 2012 — febbraio 2013 (sei mesi)
Institute of Applied Molecular Sciences, Academia Sinica, Taipei
(Taiwan)

Ente di ricerca

“Visiting researcher”

Attivita di ricerca: studio teorico-computazionale della redistribuzione
di energia e dinamica in processi fotoindotti

Febbraio-aprile e ottobre 2010- novembre 2010 (quattro mesi)

Graduate School of Science-Department of Chemistry — Osaka
University, Osaka (Giappone)

Universita
“Visiting researcher”

Attivita di ricerca: Esperimenti di selezione di conformeri in fasci
molecolari supersonici tramite campi elettrici esapolari.

Maggio-agosto 2009

Graduate School of Science-Department of Chemistry — Osaka
University, Osaka (Giappone)

Universita

“Visiting researcher” nel’ambito del programma “Global Center Of
Excellence”.

Attivita di ricerca: Esperimenti di allineamento di molecole chirali e
selezione di stati rotazionali in fasci supersonici tramite campi elettrici
esapolari.

Settembre 2008 — gennaio 2009

Graduate School of Science-Department of Chemistry — Osaka
University, Osaka (Giappone)

Universita

“Special Research Student” nell’ambito del programma
“FrontierLab@OsakaU”

Attivita di ricerca: Esperimenti di allineamento di molecole chirali e
selezione di stati rotazionali in fasci supersonici tramite campi elettrici
esapolari.



ATTIVITA’ DIDATTICA A LIVELLO UNIVERSITARIO IN ITALIA O ALL’ESTERO

Il sottoscritto ha svolto la seguente attivita didattica, presso il Dipartimento di Chimica,
Biologia e Biotecnologie dell’Universita degli Studi di Perugia:

1) titolare di un modulo del corso di laboratorio di chimica generale e inorganica | (primo anno
del corso di laurea in chimica (laurea triennale), 36 ore, 3 CFU, per gli anni accademici 2017-
18 e 2018-19 (SSD: CHIM/03);

2) titolare del corso di chimica computazionale (corso complementare della laurea
specialistica in Scienze Chimiche, 42 ore, 6 CFU) per gli anni accademici 2016-2017 e 2017-
2018 (SSD: CHIM/03);

3) titolare del corso di computational chemistry (laurea magistrale in Scienze Chimiche, 42
ore, 6 CFU) per I'anno accademico 2018-2019 (SSD: CHIM/03);

4) supporto alla didattica per il corso di chimica generale | e laboratorio (servizio agli studenti
e partecipazione alle commissioni di esame) per gli anni accademici 2015-16 e 2016-17
(SSD: CHIM/03);

5) correlatore di una tesi di laurea magistrale e di una tesi di laurea triennale;

6) membro in due commissioni di dottorato.

7) cultore della materia in fisiologia generale.

REALIZZAZIONE DI ATTIVITA’ PROGETTUALE

- Responsabile scientifico “principal investigator” del progetto “ORCHID is an integrated
search of stereodynamical mechanisms on the ORIigin of CHlIral Discrimination by
oriented molecular beams, synchrotron radiation, molecular dynamics and computational
modeling”, nellambito del programma di ricerca di alta qualificazione (Decreto
Ministeriale 28 dicembre 2015 n. 963) SIR, Scientific Independence for young
Researchers, 2014 (Settore PE4-CHIM/03).

ORGANIZZAZIONE, DIREZIONE E COORDINAMENTO DI GRUPPI
DIRICERCA NAZIONALI E INTERNAZIONALI, O PARTECIPAZIONE
AGLISTESSI

- Organizzazione, direzione e coordinazione in qualita’ di “principal investigator” del
progetto “ORCHID is an integrated search of stereodynamical mechanisms on the ORigin
of CHlral Discrimination by oriented molecular beams, synchrotron radiation, molecular
dynamics and computational modeling”, nelllambito del programma di ricerca di alta
qualificazione (Decreto Ministeriale 28 dicembre 2015 n. 963) SIR, Scientific
Independence for young Researchers, 2014 (Settore chim/03).

Codice: RBSI14U3VF.
Durata: 2015-2019



- Direzione, organizzazione e coordinazione, in qualita di responsabile scientifico
dell’'unita della Scuola Normale Superiore di Pisa del progetto “Materiali nanostrutturati
avanzati per cementi eco-sostenibili: studio delle proprieta strutturali e strategie
innovative per la loro valorizzazione” nellambito del programma di ricerca di alta
qualificazione FIRB, Futuro in Ricerca, 2013.

Codice: RBFR132WSM_003.
Durata: 2014-2018.

- Partecipante. Fondo per la Ricerca di Base dell’Universita’ degli Studi di Perugia.
Durata: 2018-2019.

- Partecipante. Fondo per la Ricerca di Base dell’'Universita’ degli Studi di Perugia.
Durata: 2016-2018.

- Partecipante al progetto PRIN 2007. Titolo del progetto: "Dinamica di reazioni
elementari e di interazioni intermolecolari in sistemi gassosi e dinamica molecolare in
soluzioni acquose: esperimenti mediante tecniche a fasci molecolari e spettroscopia
laser ed approcci quantistici ed approssimati.” (2007H9S8SW _004).

Durata: 2008-2010

RELATORE A CONGRESSI
NAZIONALIE
INTERNAZIONALIE

ORGANIZZAZIONE DI CONVEGNI .
. Invited Talks: 11

Contributed talks: 16

Poster: 42

Organizzazione di convegni: 6
Chairman di sessione: 8

(nell’Allegato 2 “RELAZIONI A CONGRESSI E CONVEGNI
NAZIONALI E INTERNAZIONALI” sono riportati i dettagli dei
congressi)

PREMI e RICONOSCIMENTI NAZIONALI E
INTERNAZIONALI PER ATTIVITA’ DI RICERCA

- Premio annuale dedicato ai giovani studiosi per la migliore pubblicazione dell’Universita
degli Studi di Perugia 2016.
Premio ricevuto il giorno 11 aprile 2017.



PARTECIPAZIONE ALLE ATTIVITA’ DI
GRUPPI EDITORIALI

- Associate guest editor per Frontiers in Chemistry

- Membro del comitato editoriale per la rivista Symmetry,
Gruppo editoriale MDPI

- editore per la rivista Rendiconti Lincei, Scienze Fisiche e Naturali, “Volume 29, Is-
sue 1, March 2018, Special Section: The Quantum World of Molecules, from Or-
bitals to Spin Networks”;

- editore per la rivista Rendiconti Accademia Nazionale delle Scienze detta dei XL.
Memorie di Scienze Fisiche e Naturali.136° (2018) Vol. XLII, Parte II, Tomo I.
“The astrochemical observatory: focus on chiral molecules”.

Referee per riviste scientifiche internazionali: Scientific Reports, Journal of CO Utilization, Physical Chemistry Chemical
Physics, Symmetry, Materials, Journal of Molecular Modeling, Rendiconti Lincei, Theoretical Chemistry Accounts.

COMPETENZE
LINGUISTICHE E TECNICHE

MADRELINGUA ITALIANO
ALTRE LINGUE
INGLESE
* Capacita di lettura ECCELLENTE
* Capacita di scrittura ECCELLENTE
+ Capacita di espressione orale ECCELLENTE
PORTOGHESE
e  (Capacita di lettura ECCELLENTE
e  Capacita di scrittura ECCELLENTE
o  Capacita di espressione orale ECCELLENTE
SPAGNOLO
e Capacita di lettura BUONO
e  Capacita di scrittura BUONO
o  (Capacita di espressione orale BUONO
FRANCESE
e  Capacita di lettura BUONO
e  Capacita di scrittura SUFFICIENTE
e  Capacita di espressione orale SUFFICIENTE
CAPACITA E COMPETENZE LINGUAGGI DI PROGRAMMAZIONE: FORTRAN 77 E 90, LINGUAGGIO C, PYTHON
TECNICHE SISTEMI OPERATIVI: WINDOWS E LINUX
Con computer, attrezzature specifiche, SOFTWARE: ORIGIN, MATLAB
macchinari, ecc. PROGRAMMI DI STRUTTURA ELETTRONICA: GAUSSIAN E GAMESS



Allegato 1.
Lista completa delle pubblicazioni.

H-index 27, 1617 citazioni (secondo Google Scholar, 11 luglio 2022)

1. Concetta Caglioti, Masaaki Nakamura, Dock-Chil Che, Po-Yu Tsai, Federico Palazzetti “Con-
former Selection by Electrostatic Hexapoles: A Theoretical Study on 1-Chloroethanol and 2-
Chloroethanol”, Symmetry, 14, 317 (2022).

2. Federico Palazzetti, Cecilia Coletti, Alessandro Marrone, Fernando Pirani “Potential Energy
Surfaces for Noble Gas (Ar, Kr, Xe, Rn)-Propylene Oxide Systems: Analytical Formulation and
Binding”, Symmetry, 14, 249 (2022).

3. C. Caglioti*, F. Palazzetti*, L. Monarca, R. Lobello, M. R. Ceccarini, R. G. Iannitti, F. Rago-
nese, C. Pennetta, A. De Luca, M. Codini, B. Fioretti “LY294002 inhibits intermediate conduc-

tance calcium activated potassium (KCa3.1) current in human glioblastoma cells” Frontiers in
Physiology, https://doi.org/10.3389/fphys.2021.790922. * stesso contributo

4. Federico Palazzetti (autore corrispondente), David Cappelletti, Cecilia Coletti, Stefano Falci-
nelli, Fernando Pirani “Molecular Beam Scattering Experiments on Noble Gas - Propylene
Oxide: Total Integral Cross Sections and Potential Energy Surfaces of He - and Ne - C3H60”
J. Chem. Phys. 155, 234301 (2021).

5. Concetta Caglioti, Federico Palazzetti (autore corrispondente) “Potential Energy Surfaces for
Water Interacting with Diatomic Heteronuclear Molecules: H2O-HF as a case study” Chem.
Phys. Lett. 776, 138692 (2021).

6. Concetta Caglioti, Maria Noelia Faginas Lago, Andrea Lombardi, Federico Palazzetti (autore
corrispondente) “A Minimal Model of Potential Energy Surface for the CO2 — CO System”
Lecture Notes in Computer Sciences, 12958, 351-362 (2021).

7. Lucia Daniela Pietanza, Olivier Guaitella, Vincenzo Aquilanti, lole Armenise, Annemie Bo-
gaerts, Mario Capitelli, Gianpiero Colonna, Vasco Guerra, Richard Engeln, Elena Kustova, An-
drea Lombardi, Federico Palazzetti, Tiago Silva “Advances in non-equilibrium CO2 plasma ki-
netics: a theoretical and experimental review” 75, 1-55 (2021)

8. Federico Palazzetti, P. -Y. Tsai “Photodissociation Dynamics of CO-Forming Channels on the
Ground-State Surface of Methyl Formate at 248 nm: Direct Dynamics Study and Assessment of
Generalized Multicenter Impulsive Models” J. Phys. Chem. A, 125, 1198-1220 (2021).



9.

10.

11.

12.

13.

14.

15.

16.

17.

18.

19.

P. -Y. Tsai, F. Palazzetti (autore corrispondente) “Photodissociation dynamics of CO-forming
channel of methyl formate at 193 nm: a computational study” Mol. Phys. DOLI:
10.1080/00268976.2021.1977405 (2021).

Rossana Giulietta Iannitti, Alessandro Floridi, Andrea Lazzarini, Alice Tantucci, RobertaRusso,
Francesco Ragonese, Lorenzo Monarca, Concetta Caglioti, Roberto Spogli, Lucio Leo-nardi,
Massimiliano De Angelis, Federico Palazzetti and Bernard Fioretti “Resveratrol Suppor-ted on
Magnesium DiHydroxide (Resva@MDH) Represents an Oral Formulation of Resveratrol With
Better Gastric Absorption and Bioavailability Respect to Pure Resveratrol” Frontiers in Nutri-
tion, 7, 570047 (2020).

Che, D. -C., Nakamura, M., Chang, H. -P., Lin, K. -C., Kasai, T., Aquilanti, V., Palazzetti, F.,
“UV-Photodissociation of Halothane in a Focused Molecular Beam: Space-Speed Slice-Imag-
ing of Competitive Bond Breaking into Spin-Orbit Selected Chlorine and Bromine Atoms”, J.
Phys. Chem. A (2020), vol. 124, pp. 5288-5296.

Sanches-Neto, F. O., Coutinho, N. D., Palazzetti, F., Carvalho-Silva, V. -H. “Temperature de-
pendence of rate constants for the H(D) + CH4 reaction in gas and aqueous phase: deformed
Transition-State Theory study including quantum tunneling and diffusion effects” (2020) vol.
31, pp. 609 —617.

Barreto, P. R. P., Cruz, A. C. P. S., Euclides, H. O., Albernaz, A. F., Palazzetti, F., Pirani, F. “A
Quantum Chemical Approach for the Characterization of the Interaction Potential of Propylene
Oxide with Rare-Gas Atoms (He, Ne, Ar)” (2020) Progress in Theoretical Chemistry and Phys-
ics.

Rezende, M. V. C. S., Gomes dos Santos, P., Coutinho, N. D., Palazzetti, F., Lombardi, A.,
Carvalho-Silva, V. H. “Rate constants and first-principles trajectories for attack at tetrahedral

carbon: Role of molecular orientation on chiral selectivity" (2019) AIP Conference Proceedings,
vol. 2186, 030016.

Caglioti, C., dos Santos R. F., Palazzetti, F., Lombardi, A., Aquilanti V. "Screen representation
of structural properties of alanine in polypeptide chains" (2019) AIP Conference Proceedings,
vol. 2186, 030015.

Lombardi, A., Palazzetti, F., Sevryuk, M. B. “Hyperspherical coordinates and energy partitions
for reactive processes and clusters” (2019) AIP Conference Proceedings, vol. 2186, 030014.

Rezende, M. V. C. S., Coutinho, N. D., Palazzetti, F., Lombardi, A., Carvalho-Silva, V. H.,
“Nucleophilic substitution vs elimination reaction of bisulfide ions with substituted methanes:

exploration of chiral selectivity by stereodirectional first-principles dynamics and transition
state theory” (2019) J. Mol. Mod. Vol. 25, p. 227.

Caglioti, C., dos Santos, R. F., Lombardi, A., Palazzetti, F., Aquilanti, V. “Screens Displaying
Structural Properties of Aminoacids in Polypeptide Chains: Alanine as a Case Study” (2019)
Lecture Notes in Computer Sciences, vol. 11624, pp. 439-449.

Coletti, C., Palazzetti, F., Anderson, R. W., Aquilanti, V. “Hypergeometric Polynomials, Hy-
perharmonic Discrete and Continuous Expansions: Evaluations, Interconnections, Extensions”
(2019) Lecture Notes in Computer Sciences, vol. 11624, pp. 460-476.

9



20.

21.

22.

23.

24.

25.

26.

27.

28.

29.

30.

Lombardi, A., Palazzetti, F., Aquilanti, V. “Molecular Dynamics of Chiral Molecules in Hy-
perspherical Coordinates” (2019) Lecture Notes in Computer Sciences, vol. 11624, pp. 413-427.

Carvalho-Silva, V. H., Vaz, E. C., Coutinho, N. D., Kobayashi, H., Kobayashi, Y., Kasai, T.,
Palazzetti, F., Lombardi, A., Aquilanti, V. “The Increase of the Reactivity of Molecular Hydro-
gen with Hydroxyl Radical from the Gas Phase versus an Aqueous Environment: Quantum
Chemistry and Transition State-Theory Calculations” (2019) Lecture Notes in Computer Sci-
ences, vol. 11624, pp. 450-459.

Coletti, C., Aquilanti, V., Palazzetti, A. “Hypergeometric orthogonal polynomials as expansion
basis sets for atomic and molecular orbitals: The Jacobi ladder” Adv. Quant. Chem. (2019) in
press. DOI: 10.1016/bs.aiq.2019.05.002.

Nakamura, M., Chang, H. -P., Lin, K. -C., Kasai, T., Che, D. -C., Palazzetti, F., Aquilanti, V.
“Stereodynamic Imaging of Bromine Atomic Photofragments Eliminated from 1-Bromo-2-
Methylbutane Oriented via Hexapole State Selector” (2019) J. Phys. Chem. A, vol. 123, pp.
6635- 6644.

Aquilanti, V., Bitencourt, A. C. P., Caglioti, C., dos Santos, R. F., Lombardi, A., Palazzetti, F.,
Ragni, M. “Quadrilaterals on the square screen of their diagonals: Regge symmetries of quan-
tum mechanical spin networks and Grashof classical mechanisms of four-bar linkages” (2019)
Rend. Fis. Acc. Lincei, vol. 30, pp. 67-81.

Nakamura, M., Palazzetti, F., Tsai, P. -Y., Yang, S -Jr., Lin, K. -C., Kasai, T., Che, D. -C.,
Lombardi, A., Aquilanti, V. “Vectorial imaging of the photodissociation of 2-bromobutane ori-
ented via hexapolar state selection” (2019) Phys. Chem. Chem. Phys. Vol. 21, pp. 14164-14172.

Albernaz, A. F., Aquilanti, V., Barreto, P. R. P., Bitencourt, A. C. P., Caglioti, C., Ferreira Dos
Santos, R., Lombardi, A., Maciel, G. S., Palazzetti, F. Ragni, M. “Mapping the configurations
of four-bar mechanisms as chirality change processes: a clue in evolutionary science” (2018) In:
Andrea Lombardi and Federico Palazzetti. Rendiconti Accademia Nazionale delle Scienze detta
dei XL Memorie di Scienze Fisiche e Naturali. vol. 42, p. 151-162

Lombardi, A., Palazzetti, F., Aquilanti, V., Lin, K. -C., Che, D. -C., Nakamura, M., Kasai, T.
“Excited CO Formation in Interstellar Molecular Clouds: Methyl Formate Photodissociation by
Ultraviolet Radiation” (2018) In: Andrea Lombardi and Federico Palazzetti. Rendiconti della
Accademia Nazionale delle Scienze detta dei XL Memorie di Scienze Fisiche e Naturali. vol.
42, p. 107-113

Albernaz, A. F., Barreto, P. R. P., Aquilanti, V., Lombardi, A., Palazzetti, F., Pirani, F. “The
astrochemical observatory: The interaction between helium and the chiral molecule propylene
oxide” (2018) AIP Conference Proceedings, vol. 2040, 020018

Lombardi, A., Palazzetti, F., Aquilanti, V., Grossi G. “Collisions of chiral molecules theoretical
aspects and experiments” (2018) AIP Conference Proceedings, vol. 2040, 020020 American
Institute of Physics, ISSN: 0094-243X

Barreto, P. R. P., Albernaz, A. F., Aquilanti, V., Faginas-Lago, N., Grossi, G., Lombardi, A.,
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31.

32.

33

34.

35

36.

37.

38.

39.

Palazzetti, F., Pirani, F. “Potential energy surface for the interaction of helium with the chiral
molecule propylene oxide. In: Lecture Notes in Computer Science (including subseries Lecture
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