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DESCRIZIONE DELLA TEMATICA SCIENTIFICA (obiettivi e linee di ricerca) 
Nel gruppo DSD convergono diverse competenze che contribuiscono in maniera sinergica al 

raggiungimento dell’obiettivo di ricerca. Lo sviluppo e l’applicazione di avanzate metodologie teoriche di 

docking molecolare, dinamica molecolare e virtual screening accelerano il processo di scoperta di nuovi 

farmaci (Linea 1). La sintesi chimica, mediante metodologie avanzate, consente l’ottenimento di molecole 

di nuova progettazione e tende al miglioramento di alcune proprietà farmacodinamiche e 

farmacocinetiche, grazie alle modifiche chimiche (Linea 2). Infine, lo sviluppo di sistemi biocompatibili 

(microparticelle, nanoparticelle, piattaforme polimeriche) per il rilascio modificato consente di proteggere 

dalla degradazione chimica e/o enzimatica, raggiungere il target terapeutico, minimizzare gli effetti 

collaterali e promuovere un’attività terapeutica prolungata nel tempo dei potenziali farmaci (Linea 3).  

 

Linea 1 (Titolo: Chimica Farmaceutica Computazionale, responsabile: Sandro Cosconati, altri partecipanti: 

Giorgio Amendola). 

Obiettivi. La progettazione razionale di nuove entità chimiche avviene attraverso l’applicazione delle più 

moderne metodologie teorico-computazionali. In particolare, lo sviluppo e l’applicazione di nuovi metodi di 

docking molecolare permette di evidenziare a livello atomico la natura e la modalità di interazione tra 

macromolecole e composti di sintesi. L’impiego di metodi di dinamica molecolare permette di evidenziare 

la stabilità di tali interazioni consentendo, insieme al docking molecolare, di progettare ed ottimizzare tali 

entità chimiche. Infine, l’utilizzo di tecniche teoriche di screening molecolare (virtual screening) è 

fondamentale per la scoperta di nuovi composti capaci di interagire con il target farmacologico ed indurre 

un determinato fenotipo a livello cellulare. Questi approcci sono utilizzanti anche nella progettazione di 

chemical tools in grado di perturbare la funzione di proteine rivelando il loro ruolo in determinate patologie 

(“target fishing through chemical genetics”). 

Linea 2 (Titolo: Sintesi Organica di Molecole Biologicamente Attive, responsabile: Anna Messere, altri 

partecipanti: Salvatore Di Maro, Stefano Tomassi). 

Obiettivi: Sintesi chimica di nuove molecole bioattive di natura oligonucleotidica, peptidica ed eterociclica. 

Ricerca di nuovi potenziali agenti terapeutici e di nuovi target farmacologici. La sintesi di queste nuove 

entità molecolari razionalmente progettate avviene attraverso i più avanzati approcci sintetici (microwave-

assisted, multi-component, “click”, flow reactions, sintesi in soluzione ed in fase solida). L’ottenimento di 

tali chemotipi è funzionale alla scoperta di nuovi potenziali farmaci per la cura di patologie ad alto impatto 

epidemiologico e per l’individuazione attraverso chemical tools di nuovi target farmacologici (chemical 

genetics). 



Linea 3 (Titolo: Sviluppo di forme farmaceutiche avanzate per la veicolazione ed il direzionamento di 

farmaci, responsabile: Ivana d’Angelo) 

Obiettivi: Sviluppo e caratterizzazione di sistemi biocompatibili e biodegradabili per il rilascio modificato di 

farmaci, con particolare attenzione al rilascio controllato, analisi funzionale e quantitativa di molecole labili, 

quali proteine e peptidi, RNA; oligonucleotidi e molecole a basso peso molecolare. Attualmente, tale linea è 

incentrata principalmente sulla progettazione di sistemi particellari (micro e nanoparticelle) a base di 

polimeri biodegradabili, pur senza trascurare lo studio di sistemi polimerici di composizione, forma e 

architettura differente, laddove la particolare via di somministrazione e/o applicazione terapeutica lo 

richieda (scaffold, film polimerici). 
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