Area di Chimica Fisica

Dipartimento di

. Chimica Industriale

UNIVERSITA DI BOLOGNA

«Toso Montanarin




Simulazioni di materiali «soffici» con modelli a scala molecolare

Le tesi disponibili riguardano lo studio del comportamento
collettivo di materiali soffici, come cristalli liquidi, liquidi ionici,
oligomeri di DNA e altri sistemi complessi, mediante simulazioni
basate su modelli a scala molecolare.

U'attivita si focalizzera sull’analisi di fenomeni di autoassemblaggio
e sulla formazione di ordine orientazionale e posizionale,
caratteristiche chiave nell'organizzazione di questi sistemi su scala

Nano e mesoscopica.
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Pubblicazioni selezionate:

Per informazioni: https://doi.ore/10.1039/C7SM02459B
s.orlandi@unibo.it, luca.muccioli@unibo.it https://doi.org/10.1039/C5CPOS754)
https://doi.org/10.1021/acs.biomac.3c01435




Simulazioni Molecular Dynamics di semiconduttori organici

Le tesi disponibili riguardano lo studio, mediante
simulazioni MD atomistiche, dei fenomeni fisici che
influenzano il comportamento di dispositivi di elettronica
organica, come OLED e celle solari organiche.

U'attivita si concentrera sull’'analisi delle proprieta
elettroniche dei materiali, dei meccanismi di trasporto di
carica, e dell’organizzazione molecolare. Particolare
attenzione sara dedicata al ruolo della morfologia dei
materiali attivi nella determinazione delle prestazioni dei

dispositivi. N
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Pubblicazioni selezionate:

Per informazioni: http://dx.doi.org/10.1021/acs.jpclett.8b03063
https://doi.org/10.1002/adts.202300080
https://doi.org/10.1021/acs.accounts.2c00616

luca.muccioli@unibo.it, s.orlandi@unibo.it




Modellistica di processi fotoindotti e spettroscopici

Gruppo di ricerca: Fotochimica e spettroscopia computazionale
(Prof. Marco Garavelli)
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marco.garavelli@unibo.it (www.unibo.it/docenti/marco.garavelli)

Disponibili sia tesi Triennnali che Magistrali Disponibili Dottorati di Ricerca



Il lavoro di tesi portera ad apprendere ed
applicare i metodi di simulazione della
spettroscopia risolta nel tempo di sistemi
molecolari in fase gas / condensata, in un ampio
range spettrale (IR, Vis/UV, X-ray).

Permettera (aspetto piu importante) di imparare
un metodo per I'affronto teorico/computazionale
di problemi chimico fisici.

. tenendo sempre d'occhio gli esperimenti!
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Per informazioni: francesco.segatta@unibo.it
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- ‘ | Il gruppo di Spettroscopia Molecolare
concentra la sua attivita su indagini
spettroscopiche, impiegando un‘ampia
gamma di metodi sperimentali e

computazionali. https://site.unibo.it/msg/
.

Proff. Tommaso Salzillo e Elisabetta Venuti

Proposte di Tesi — Spettroscopia Molecolare di fasi condensate e Materiali Funzionali

Vibrazioni e Transizioni nei Materiali Molecolari Scopri cosa rivelano le vibrazioni a bassa frequenza su
semiconduttori organici, polimeri e farmaci, grazie a spettroscopie THz-Raman e IR ad alta risoluzione.
Imaging Ottico e Difetti nei Materiali Funzionali Studia perovskiti e altri materiali avanzati con tecniche di
micro-fotoluminescenza. Mappa difetti locali ed effetti ottici in situ per applicazioni optoelettroniche.
Microplastiche: Analisi Spettroscopica di un Inquinante Emergente Analizza microplastiche in matrici
ambientali e biologiche usando spettroscopie vibrazionali e ottiche.

Luce e Reazioni nei Solidi Organici Esplora come la luce attiva reazioni nei cristalli organici. Usa la
spettroscopia per capire i meccanismi alla base di questi processi.

| - 250 N > ,,—‘A g
400 L 3
(a) \'Sli/'\ 200 e : 8 q
! 3 90:00
s ! s s 300 , W »
CgH,70. i W
a CQO . E o OCBH” S 150 i\ 45 syn-dimer
Ift € 250 ' i In
\sj & 1 # )
)I_\ § 200 ” \ ) ? ¢ anti-dimer
diF-TES-ADT S C40-BTBT-0C, K . ° VK3 T
150 50 ‘ -
= SN
100 1eid 4L
0 10 20 30 40 50 chr 98

0
form |l
Raman Shift (cm™)




Studio e caratterizzazione di micro e nano-plastiche tramite tecniche di micro-
spettroscopia e microscopia a scansione elettronica in collaborazione con gruppi
di ricerca del policlinico Sant’Orsola

i Environmental microplastics characterization by micro
/) FTIR mapping
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Studio del processo di self-healing in perovskites tramite Raman mapping nel
range del terahertz.

Progetto in collaborazione con Prof. Pance Naumov - New York University Abu
Dhabi (NYUAD)
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Obj N.A. Spot Lasers (um) 532, 785 nm aperture angle (°) Az depth (um) 532, 785 nm
5x 0.1 6.5,9.6 5.7 37.3,55.0

10x 0.25 2.6,3.8 14.5 6.0, 8.8

20x 0.35 1.9, 27 20.5 3.0,4.5

50x 0.35 19,27 20.5 3.0,4.5

100x 0.9 0.72,1.06 64.2 0.5,0.7




Studio tramite hyperspectral imaging di materiali molecolari per I’elettronica
organica e microplastiche in tessuti.

Progetti in collaborazione con diversi gruppi di ricerca:

-ICMAB (Barcelona) -DIMEC

-UNIMORE

) MOLECULAR hyperspectral imaging
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Zeiss axio CLSm710 +

Joint Lab CHIMIND-DIMEC HERA VIS-SWIR Camera

The VIS-SWIR (400-1700nm) hyperspectral system is ideal for plastics characterization, as it
allows to simultaneously distinguish plastics both by their visible color, and their specific
absorption peaks in the SWIR region.

Reconstructed RGB from hyperspectral dataset

PL color map

False RGB (R=1519 nm, G= 1244
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» Il gruppo di Spettroscopia Molecolare
concentra la sua attivita su indagini
spettroscopiche, impiegando un‘ampia
gamma di metodi sperimentali e

computazionali. https://site.unibo.it/msg/
-

Prof. Filippo Tamassia

Proposte di Tesi — Spettroscopia Vibro-rotazionale e rotazionale in collaborazione con il Dipartimento di
Chimica «Ciamician» dell’Universita di Bologna e con il Dipartimento di Scienze Molecolari e Nanosistemi
dell’Universita Ca Foscari di Venezia.

Registrazione e analisi di spettri vibro-rotazionali (infrarossi) e rotazionali (onde millimetriche e lontano
infrarosso) di molecole di interesse astrochimico e atmosferico.

Il nostro laboratorio ha una lunga esperienza relativa allo studio spettroscopico sperimentale di molecole di
interesse astrochimico, come acetilene, cianoacetilene, ammoniaca e le loro varianti istopicamente
sostituite. L'analisi degli spettri consente di identificare le molecole di interesse in ambienti complessi come
le atmosfere planetarie e le regioni dello spazio interstellare.

Per lo stesso motivo, la conoscenza dettagliata degli spettri di metani ed etani contenenti alogeni,
ampiamente indagati nel nostro laboratorio negli anni scorsi, consente uno studio qualitativo e quantitativo
della composizione dell’atmosfera.
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Contatti:

Prof.ssa Elisabetta Venuti
Prof. Filippo Tamassia
Prof. Tommaso Salzill

Sito web: https://site.unibo.it/msg/



CHIMICA TEORICA E COMPUTAZIONLE Email: i.rivalta@unibo.it
Prof. Ivan Rivalta https://www.unibo.it/sitoweb/i.rivalta/

Modelli multiscala di catalizzatori eterogenei

| progetti proposti riguardano lo studio dei meccanismi di attivazione e
conversione di piccole molecole e composti da biomassa attraverso:

ﬁ Termocatalisi
i Elettrocatalisi

La nostra “cassetta degli attrezzi”:

 DFT periodico

* Grand Canonical DFT

« Dinamica molecolare ed enhanced sampling

» Sviluppo e applicazione di Machine Learning
Interatomic potential

Py iy

_ o B collaborazione con gruppi di
Simulare le reazioni catalitiche ricerca sperimentali:

in condizioni operando! Possibilita di tesi teorico-sprimentali




CHIMICA TEORICA E COMPUTAZIONLE Email: i.rivalta@unibo.it
Prof. Ivan Rivalta https://www.unibo.it/sitoweb/i.rivalta/

Al per il design molecolare

| progetti proposti riguardano I'applicazione e lo sviluppo di software machine
learning e intelligenza artificiale per il design molecolare.

Si definisce una proprieta desiderata, e il software restituisce candidati molecolarr.

PROPRIETA  INPUT OUTPUT
DESIDERATE
* e
Q.
| progetti generalmente prevedono collaborazioni con gruppi
sperimentali per esequire la sintesi delle molecole generate dai

software Al. Possibilita di tesi teorico-sprimentali.



