CURRICULUM VITAE del Dr. Leonardo Belpassi

Titoli, ruoli ricoperti ed incarichi

Luglio 2002: Laurea in Chimica {quinquennale, V.0.), indirizzo Chimica Fisica,
in data 19/07/2002, presso I'Universitd degli Studi di Perugia, con votazione 110/110.
Titolo della tesi: “Calcolo ab-initio di superfici di energia elettronica e loro applicazioni
in dinamica molecolare”, relatore Prof. Francesco Tarantell. Diploma rilasciato il 20
marzo 2003 dall’Universita degli Studi di Perugia, Rettore Prof. Francesco Bistoni.
Novembre 2002-Ottobre 2005: Borsa di Dottorato di Ricerca in Scienze Chimiche
presso 1'Universita di Perugia, Gruppo di Chimica, Inorganica Teorica coordinato dat
Prof. A. Sgamellotti.

27 Gennaio 2006: conseguimento del Titolo di Dottore di Ricerca in Scienze
Chimiche presso 'Universitd di Perugia, XVIII ciclo di Dottorato della durata tri-
ennale; titolo della tesi: *A Dirac-Kohn-Sham approach to the study of the elec-
tronic structure of molecular systems containing heavy atoms”. Certificato rilasciato
dall’Universita degli Studi di Perugia il 18/01/2010. Compilatore: Tiziana Pimpinic-
chio, d’ordine del dircttore amministrative responsabile dellarca: D.ssa Elisabetta
Brunetti. Registrato al numero 18.

Dal 01/11/2005 al 30/11/2010 & risultato vincitore dell’assegno per la collabo-
razione ed attivita di ricerca (assegni di ricerca) dell’Universita di Perugia, nell’ambito
dell’Area 03- Scienze Chimiche e Farmaceutiche, relativamente al progetto “Effetti rel-
ativistici sulla struttura elettronica e le proprieta di sistemi molecolari. Metodo DFT
a quattro componenti”, coordinato dal Prof. F. Tarantelli.

Dal 17/10/2011 al 01/03/2020: riveste la posizione di Ricercatore III livello
presso il Consiglio Nazionale delle Ricerche {CNR), profilo Ricercatore 111 livello.
Struttura di appartenenza: Istituso di Scienze ¢ Teenologie Molecolari-Sez. Perugia.
Area Scientifica di Competenza: Scicnze Chimiche. Matricola: 14452

Dal 02/03/2020 ad oggi: riveste la posizione di Ricercatore II livello presso il
Consiglio Nazionale delle Ricerche (CNR), profilo Ricercatore II livello. Strut-
tura di appartenenza: Istituto di Scienze e Tecnologie Chimiche-Scz. Perugia. Area
Scientifica di Competenza: Scienze Chimiche. Matricola: 14452.

Dal 01/01/2017 ad oggi: ricopre il ruolo di economo/cassiere per Vistituto
CNR UOS sede di Perugia. Amministrazione CNR. Area Organizzativa CNR-
ISTM. Prot. n. 000088. Data, 21/02/2017.

Dal 2016 ad oggi: & responsabile del Progetto del Dipartimento di Seienze Chimiche
e Tecnologie dei materiali del CNR, area progettuale prevalente DCM.ADGO1 Chimica
Verde e Processi Sostenibili denominato “FIRB-AuCat - Nuovi catalizzatori molecolari
di Au(I): da know-how a know-why” (Piani di Gestione, codice rif. DCM.AD001.133).
Finanziamento ottenuto autonomamente da enti esterni al CNR.

Dal 06/11/2013 ad oggi: ¢ membro del Collegio dei Docenti della Scuola di Dot-
torato in “Scienze Chimiche” dell’Universita degli Studi di Perugia. Designazione
approvata con decreto del Direttore della Scuola di dottorato di ricerca in “Scienze




Matematiche, Fisiche, Informatiche, Chimiche, Geologiche ¢ Farmaceutiche” in data
6/11/2013. Responsabile del provvedimento Tiziana Pimpinicchio, Dirigente Dott.ssa
Laura Paulucci. Atto dell’ Amministrazione Centrale dell’Universiti degli Studi di Pe-
rugia, Amministrazione Centrale. Prot. 2013/0036800 del 29/11/2013.

Dal 68/03,/2012 al 08/03/2016: ha rivestito il ruolo di Principal Investigator del
progetto Firb-Futuro in Ricerca 2010 (RBFR1022UQ) coordinando in prima persona
attivita di ricerca di 2 PhD {di durata tricnnale) e 2 Post Doc (di durata tricnnale).
Dal 01/11/2021 ad oggi ¢ membro effettivo del Gruppo di Lavoro SCITEC “Chim-
ica Verde ¢ Materiali per la Sostenibilitd”. Provvedimento di nomina disposto dal
Direttore, Salvatore lannace, il 24/05/2023.

Partecipazione a Scuole e Corsi

Agosto 2002: ” Summer School in Molecular Physics and Quantum Chemistry”, Oxford,
Inghilterra.

Luglio 2003: ”12a Scuola Estiva di Caleolo Parallelo”, CINECA, Casalecchio di Reno
(BO), Ttalia.

Durante il periodo del dottorato ha seguito due corsi di lezioni presso il Dipartimento
di Fisica dell'Universit di Perugia: Elettrodinamica Quantistica (Prof. Y. Srivastava):
48 ore di lezione, MarzoGiugno 2004 e Fisica Teorica (Prof. P. Sodano): 48 ore di
lezione, MarzoGiugno 2004.

Maggio 2004: "Corso di FORTRAN 90”, CINECA, Casalecchio di Reno (BQ), Italia.
Dicembre 2004: " Winter School in Theorctical Chemistry 2004. A Frontier of Chem-
istry: New Species”, Helsinki, Finlandia.

Giugno 2008: Corso ”Introduzione al linguaggio C per la programmazione scientifica”
CINECA, Casalecchio di Reno (BO), Italia.

Giugno 2008: Corso "Dal C alla programmazione ad oggetti C++", CINECA, Casalce-
chio di Reno (BO), Italia.

Maggio 2015: Corso "HPC code modernization for Intel Xeon & Iutel Phi”, Corso
organizzato da ADALTA. Rif. Attestato di partecipazione disponibile:
https://bitbucket.org/Ibelpassi/titoliconcorso/src/master /attestatoHPC2015.pdf
Marzo 8-11 2018: Corso "Introduction to Modern Fortran”, Corso organizzato da
CINECA, Roma. Rif. Attestato di partecipazione disponibile:

https:/ /bitbucket.org/Ibelpassi/titoli_concorso/src/master /attestaoHPC2018. pdf
Marzo 11-13 2019: Corso "Debugging and Optimization of Scientific Applications”,
Corso organizzato da CINECA, Roma. Rif.

Febbraio 6-8 2019: Corso "Introduction to Python programming”, Corso organizzato
da CINECA, Roma. Rif.

15 e 16 Dicembre 2021: Corso " Workshop Quantum Computing and High Performance
Computing 4th edition”, Corso organizzato da CINECA, Roma. Rif Attestato di




partecipazionce disponibile:
https://bitbucket.org/Ibelpassi/titoli_concorso /sre /master/QC2022.pdf

e dal 28 Novembre al 01 Dicembre 2022 736 Winter School in Theoretical Chem-
istry: Quantum Computers for Chemistry 7, 23 lezioni di 45 min Corso organizzato
dal Department of Chemistry University of Helsinki, Finland. Rif. Attestato di parte-
cipazione disponibile:
https://bitbucket.org/lbelpassi/ titoli_concorso/src/master /certpart.quantum.2022.pdf

Riconoscimenti nazionali

* Ha conseguito I’ Abilitazione Scientifica Nazionale alle funzioni di Professore Uni-
versitario di Seconda fascia nella tornata 2012 (Decreto Direttoriale 222 del 20 higlio
2012). Settore concorsuale 03/A2-Modelli e Metodologie per le Scienze Chimiche.
Abilitazione valida dal 29/01/2014 al 29/01/2020.

Accesso agli atti-elenco abilitati ASN: hitp://abilitazione. miur.4t /public/pubblicarisultati.php.

* Ha conseguito ' Abilitazione Scientifica Nazionale alle funzioni di Professore Uni-
versitario di Seconda. fascia nella tornata 2012 (Decreto Direttoriale 222 del 20 luglio
2012). Settore concorsuale 03/B1-Fondamenti delle Scienze Chimiche e Sistemi
Inorganici. Abilitazione valida dal 23/12/2013 al 23/12/2019.

Accesso agli atti-clenco abilitati ASN: hitp.//abilitazione. miur.it /public /pubblicarisultats. php.

*» Ha conseguito I’ Abilitazione Scientifica Nazionale alle funzioni di Professore Uni-
versitario di Prima fascia nella tornata 2016-2018. Secttore concorsuale 03/B1-
Fondamenti delle Scienze Chimiche e Sistemi Inorganici. Abilitazione valida
dal 07/08/2018 al 07/08/2027.

Accesso agli atti-elenco abilitati ASN: htip: //abilitazione. miur it /public/pubblicarisultati. php.

¢ Ha conseguito I' Abilitazione Scientifica Nazionale alle funzioni di Professore Uni-
versitario di Prima fascia nella tornata 2016-2018. Settore concorsuale 03 /A2
Modelli e Metodologie per le Scienze Chimiche. Abilitazione valida dal 31 /07/2018
al 31/07/2027.

Accesso agli atti-elenco abilitati ASN: hittp://abilitazione. miur.it/public/pubblicarisultati. php.

Conseguimento di Grant nazionali/internazionali, resposabilita progetti

® Vincitore come Principal Investigator del prestigioso Grant Firb-Futuro in Ricerca
Bando 2010 (Decreto Direttoriale 27 settembre 2010 n. 584 /ricl. del MIUR) con il
progetto: “Nuovi catalizzatori molecolari di Au(l): da know-how a know-why. (AuCat)”
Settori ERC: PE Physical Science and Engineering, PE4-Physical and Analytical Chem-
ical sciences: analytical chemistry, chemical theory, physical chemistry/chemical physics,
PES5-Materials and Synthesis: materials synthesis, structure-properties relations, func-
tional and advanced materials, molecular architecture, organic chemistry. Decorrenza
progetto: dal 08/03/2012 al 08/03/2016. Progetto assegnato e passato al CNR dal
17/10/2611 con decreto MIUR del 9 novembre 2011 n. 928, Costo ammesso di
1.008.000 euro {contributo MIUR 849.600 euro). Codice: RBFR1022UQ. Finalita:




contribuire in modo significativo alla comprensione dei meceanismi fondamentali della
chimica dei catalizzatori a base di metalli da comio, in particolare quelli di oro(I), spe-
cialmente in fase omogenca. Risultati: numerose pubblicazioni {oltre 30) su riviste
Internazionall che dimostrano i risultati raggiunti in: 1) Sintesi ¢ caratterizzazione
strutturale attraverso tecniche NMR avanzate di nmuovi precursori catalitici di Au(I},
delle coppie ioniche in soluzione risultanti dalla loro attivazione o dove possibile di
intermedi di reazione; 2) Applicazione di mctodologie di High Throughput Experimen-
tation (HTE) su catalizzatori di Au(I) per lo screening catalitico e lo studio efficiente ¢
rapido della correlazione fra struttura e attivita catalitica; 3) Comprensione dettagliata,
attraverso lo sviluppo di originali strumenti teorico-computazionali, della natura del
legame chimico fra metallo e substrato insaturo attivato, e dei meccanismi di reazione
m diverse condizion.

Vincitore come Principal Investigator del progetto ISCRA {Project: IsB05). Titolo:
BERTHA. Science Domain: Computational Chemistry. Validity: Wednesday, 31 Oc-
tober, 2012 to Thursday, 31 October, 2013. Progetto ha ottentuto un budget di 400000
cpu/h di caleolo presso la macchina HPC FERMI (CINECA). Riferimento: file pdf in
repository pubblico:

https://bitbucket.org/Ibelpassi/titoli-concorso/src/master /BERTHAUserDBCINECA .pdf.

Partecipazione ad altri progetti

Progetto “FP7-NMP-2009: Sensitized activated solar cells (SANS)”. Istituzione fi-
uanziatrice: Progetto curopeo settimo programima quadro. Importo totale finanzia-
mento di 3.991.060 curo. Importo per unitd 376.440 curo. Numero contratto 246124,
Atto di conferimento n. 246124 del 14/12/2010. Altri partners: Oxford University,
EPFL, Uppsala University, Dyesol, Greatcell Solar, Demokritos. Periodo di attivits
dat 10/01/2011 al 31/12/2013.

Progetto “IIT-SEED-2009: Highly efficient modeling of hybrid organic solar cells
(HELYOS)”. Istituzione finanziatrice: Progetti SEED deil’Istituto Italiano di Tecnolo-
gia, soggetti a valutazione esterna, importo totale finanziamento 41000 euro. Lettera
di conferimento Prot. n. 21527, Atto di conferimento 23/12/2009. Aliri partners:
CNR-ICCOM. Periodo di attivita dal 01/03/2010 al 01/03/2013.

Progetto “Efficient Solar Cells based on Organic and hybrid Technology (ESCORT)”.
Istituzione finanziatrice: Progetto Europeo Settimo Programma Quadro, importo to-
tale finanziamento 1341166 euro. Importo finanziamento per Unita Operativa 393765.
Progetto coordinato dal Dr. Filippo De Angelis {CNR-ISTM). Contratto n. 261920
data 28/07/2010. Periodo di attivith dal 61/09/2010 al 31/08/2014. Finalita del
progetto: 11 consorzio unisce le competenze nel campo delle DSSC nell’'UE e in In-
dia, nonché P'utilizzo creativo dell'ingegneria molecolare e i recenti progressi nel campo
delle nanotecnologie per sviluppare nuovi materiali e processi finalizzati ad un aumento
significativo dell’efficacia di conversione DSSC.




® Progetto “Energia da FOnti Rinnovabili (EFOR)”. Istituzione finanziatrice: CNR
(Progetti CNR per il Mezzogiorno). Importo totale finanziamento 4.940.000. Importo
finanziamento per Unita Operativa 170.500. Progetto coordinato dal Dr. Giuseppe
Gigli, Istituto CNR Nanoscienze Lecce. Riferimenti: delibera n.74/2011 Verb. 172
del 29 Marzo 2011 Consiglio di Amministrazione del CNR. Periodo di attivita dal
01/07/2011 al 30/06,2015.

Altri riconoscimenti

¢ Luglio-Ottobre 2001: Borsa di studio. Durante il pertodo di test di laurea,
nell’ambito del progetto europeo di scambio interuniversitario SOCRATES-ERASMUS,
svolge attivita di ricerca presso il gruppo di Chimica Teorica della School of Chem-
istry di Bristol {UK) diretto dal Prof. Gabriel Balint-Kurti. Certificazione Erasmus
rilasciata dall’Universita degli Studi di Perugia il 18 gennaio 2010. Prot. Nr. 1 /2010.

¢ Maggio-Luglio 2006: Borsa di studio nell’ambito del progetto europeo HPC-
Europa {RII3-CT-2003-506079), presso il gruppo di Chimica Teorica della Vrije Uni-
versiteit di Amsterdam (Olanda), coordinato dal Prof. Lucas Visscher. Certificazione
HPC-Europa (RII3-CT-2003-506079), rilasciata dal coordinatore del progetto HPC-
Europa Transnational Access, Judy Hardy. 11 Aprile 2006.

¢ Giugno-Settembre 2019: Borsa di mobilita’ nell’ambito del progetto europeo
HPC-Europa3 (INFRAIA-2016-1-730897), presso it gruppo di Chimica Teorica Pesso
in Dipartimento di Chimica deil’ Universita’ di Edimburdo (GK), coordinato dal Prof.
Adam Kirrander. Certificazione HPC-Europa3, rilasciata dal coordinatore del progetto
HPC-Europa Transnational Access.

Partecipazione a comitati editoriali (Editorial Board) di riviste scientifiche

e dal 2020 ad oggi: ¢ membro del Fditorial Board della Rivista scientifica Molecules,
IF=4.6, EISSN 1420-3048, Published by MDPI. La rivista si occupa di diversi settori
della chimica incluso la chimica erganica ed inorganica, chimica teorica, catalisi e green
chemistry. La rivista prevede un processo di revisione tra pari. Attivia svolta: scelta dei
referee, analisi referaggi e selezione prodotti editoriali. Riferimento: sito web della riv-
ista, sessione Editorial Board: https://www.mdpi.com/journal/molecules/editors?search=Leon

e dal 04/01/2023 & stato nominato come Guest Editor per la rivista Molecular Physics,
IF=1.9, Print ISSN: 0026-8976 Online ISSN: 1362-3028. Published by Tailor&Francis.
La rivista si occupa di diversi settori delle scenze all'interfaccia tra la chimica ¢ 1a fisica.
Attivia: coordinamento e selezione contributi per la Special Issue REHE2020/2022 rel-
ativa ai contributi presentati all 13th International Conference on Relativistic Effects in
Heavy-Element Chemistry and Physics, tenutasi ad Assisi dal 26 al 30 Settembre 2022,
Nomina di Guest editor ricevuta via c-mail il 04/01/2023 da parte del Prof. Jackson,
George (g.jackson@imperial.ac.uk) Professor of Chemical Physics, Chemical Engineer-
ing Department, Imperial College London e editore in capo del Editorial Board della
rivista (https://www.tandfonline.com/action/ journallnformation?show=editorialBoard&journ:




Coordinamento di congressi o eventi scientifici nazionali o internazionali

e Ruolo: Presidenza e Coordinamento Scientifico. Titolo: “13t International con-
ference on Relativistic Effects in Heavy-Element chemistry and physics” Luogo:BV
Grand Hotel Assisi, Assisi, Italy. Data: dal 26 al 30 Settembre 2022, Riferimenti:
sito web della conferenza (https://www.rehe2020.it). Book of abstracts depositato
(DOI:10.5281/zenodo.8134147) e liberamente disponibile al sito: https://doi.org/10.5281 /zenod
Attivita svolta: responsabile Scientifico con selezione dei temi scientifici della, con-
ferenza, selezione scentifica ed invito speakers, ruolo di responsabile della valutazione
premi poster e presidente della cornmissione giudicatrice per I"asscgnazione della prossima
edizione della couferenza (Groningen, REHE2024). Attivita di supervisione dello staff
(6 persone in tutto) per dell’organizzazione logistica, incluso contatti con il responsabile
della location ¢ responsabili altri servizi. Inizialinente pensata per il 2020 la conferenza,
causa COVID, & stata posticipata al 2022 e, cosil con Uintento di attenuare gli evidenti
disagi (sia di natura scientifica e che relazionale) ho organizzato una intensa attivitd di
seminari on-line legati alla conferenva stessa (https: //www.rehe2020.it /index. php /welcome-
to-virtual-talks-program/). 1l carattere internazionale della conferenza & evidente dalla,
presenza di scenziati dagli USA, Gappone, Nuova Zelanda e Russia e si puo’ evincere
dal sitoc web della conferenza stessa. Documentazione di riferimento: oltre al sito
web si veda anche il book of abstracts depositato {DOI:10.5281 /zenodo.8134147) e
liberamente disponibile al sito: htips://dot.org/10.5281 /zenodo.8134147. Alire infor-
mazioni: La conferenza ha un carattere spiccatamente internazionale evidente dalla
presenza principalmente di scenziati dagli USA, Gappone, Nuova Zelanda, Russia e
nord-Europa. Il livello della commissione scientifica che mi sono onorato di presiedere e’
di livello indiscusso, tra gli altri Angela K. Wilson Michigan State University, US (pres-
idente 2022 della American Chemical Society); Pekka Pyykko, University of Helsinki,
FI; Peter A. Schwerdtfeger Massey University Aucktand, NZ; Trond Saue, CNRS, FR:
Wenjian Liu, Shandong University, CN.

Attivita didattica, incarichi di docenza in corsi di alta formazione

¢ Nell’annoe accademico 2014/2015 ha tenuto in piena autonomia l'insegnamento di “Chim-
ica Quantistica Molecolare” nel corso di Laurea Magistrale in Scienze Chimiche de} Di-
partimento di Chimica, Bioclogia ¢ Biotecnologic dell'Universita degli Studi di Perugia.
Ore effettuate n. 63 (CFU n. 9) di lezioni frontali. Contratto stipulato il 04/03/2015
tra Universita degli Studi di Perugia, rappresentata dal Prof. Franco Moriconi nella
sua qualita di Rettore, cd il Dr. Belpassi, quale csperto di alta qualificazione. Regis-
trato al n. 18072015 dei contratti di lavoro autonomo dell'Universita’ degli Studi di
Perugia,

* Nell'anno accademico 2015/2016 ha tenuto in piena autonomia I'insegnamento di “Chim-
ica Quantistica Molecolare” nel corso di Laurea Magistrale iu Scienze Chimiche del Di-
partimento di Chimica, Biologia e Biotecnologie dell’Universita degli Studi di Perugia.
Ore effettuate n. 63 (CFU n. 9) di lezioni frontali. Contratto stipulato i} 14/03/2016




tra Universita degli Studi di Perugia, rappresentata dal Prof. Franco Moriconi nella
sua qualita di Rettore, ed il Dr. Belpassi, quale esperto di alta qualificazione. Regis-
trato al n. 173/2016 dei contratti di lavoro autonomo dell'Universita’ degli Studi di
Perugia.

¢ Nell’anno accademico 2016/2017 ha tenuto in piena autonomia l'insegnamento di “Chim-
ica Quantistica Molecolare” nel corso di Laurca Magistrale in Scienze Chimiche del Di-
partimento di Chimica, Biologia e Biotecnologic dell'Universita degli Studi di Perugia.
Ore effettuate n. 63 (CFU n. 9) di lezioni frontali. Contratto stipulato 13/03/2017 tra
Universita degli Studi di Perugia, rappresentata dal Prof. Franco Moriconi nella sua
qualita di Rettore, ed il Dr. Belpassi, quale esperto di alta qualificazione. Registrato
al n. 207 dei contratti di lavoro autonomo dell’Universita’ degli Studi di Perugia.

¢ Nell’anno accademico 2017/2018 ha tenuto in piena autononia U'insegnamento di “Chim-
ica Quantistica Molecolare” nel corso di Laurea Magistrale in Scienze Chimiche del
Dipartimento di Chimica, Biologia ¢ Biotecnologic dell’Universita degli Studi di Peru-
gia. Ore effettuate n. 63 (CFU n. 9) di lezioni frontali. Contratto stipulato Universita
degli Studi di Perugia, rapprescntata dal Prof. Franco Moriconi nella sua qualita di
Rettore, ed il Dr. Belpassi, quale esperto di alta qualificazione.

* Nell’anno accademico 2021/2022 ha ottenuto 'assegnazione ufficiale dell’insegnamento
di “Inorganic Quantum Chemistry” nel corso di Laurea Magistrale in Scienze Chimiche
del Dipartimento di Chimica, Biologia e Biotecnologie dell’Universita degli Studi di
Perugia. Oren. 83 (CFUn. 9). D. . N. 115/2021 Dipartimento di Chimica, Biologia e
Biotecnologice, Universita degli Studi di Perugia, firmato dal Direttore del Dipartimento
Prof. Alceo Macchioni. Registrato al n.6/DCBB L.240/2010 dei contratti di lavoro
autonomo dell’Universita’ degli Studi di Perugia.

e 2012, 2016 e 2018: Lectures at European Master in Theoretical Chemistry and compu-
tational Modeling (TCCM}), helded in Perugia, on the Relativistic Effects in Chemistry:
four- and two- component methodsand Chemical bond and catalysis, 8 ore frontali.

Partecipazioni a commissioni, commissioni di valutazione

* Ruolo: membro presidente. Commissione giudicatrice della selezione di n. 1 assegno
di ricerca CNR dal titolo “Sviluppo di nuovi metodi teorici basati sullo studio della
densita elettronica per l'analisi del legame chimico in sistemi molecolari di Au(l)”
(bando ISTM-AR.PG.14). Rif Prot. ISTM-CNR-ISTM n. 367 del 01/08/2012.

e Ruolo: membro presidente. Commissione giudicatrice della selezione di n. 1 as-
segno di ricerca CNR dal titolo “Sviluppo computazionale di nuovi metodi teorici
basati sull’approccio relativistico a quattro componenti e sue applicazioni in sistemi
organometallici contenenti atomi pesanti” (bando ISTM-AR.PG.18). Rif Prot. ISTM-
CNR-ISTM n. 22 del 15/01/2013.

¢ Ruolo: membro presidente. Commissione giudicatrice della selezione di n. 1 assegno
di ricerca CNR dal titolo “Catalizzatori organometallici per reazioni di trasferimento
di idrogeno™ (bando ISTM-PG-001-2016-AR).




Ruclo: membro cffettivo. Commissione giudicatrice della selezione di n. 1 88SCLNO
di ricerca CNR {bando ISTM.AR.PG.08). RifProt. ISTM-CNR-ISTM n. 40 del
19/01/2012

Ruolo: membro effettivo. Commissione giudicatrice della selezione di n. 1 assegno
di ricerca CNR. (bando ISTM.AR.PG.09). RifProt. ISTM-CNR-ISTM n. 41 del
10/01/2012

Ruolo: membro effettivo. Commissione giudicatrice della selezione di n. 1 assegno di
ricerca CNR (bando ISTM-PG-002-2015-AR). Rif Prot. ISTM-CNR-ISTM n. 471 del
21/08/2015.

Ruolo: membro effettive. Commissione giudicatrice della selezione di n. 1 assegno
di ricerca CNR (bando ISTM-23-2013-PG). Rif Prot. ISTM-CNR-ISTM n. 340 del
12/06/2013.

Ruolo: membro effettivo. Commissione giudicatrice della selezione di n. 1 assegno
di ricerca CNR (bando ISTM-24-2013-PG). Rif Prot. ISTM-CNR-ISTM n. 341 del
12/06/2013.

Ruolo: membro effettivo. Commissione giudicatrice della selezione di n. 1 assegno di
ricerca CNR (bando ISTM-PG-003-2014-AR). Rif Prot. ISTM-CNR-ISTM n. 588 del
09/10/2014.

Incarico di relatore per tesi di Laurea, Dottorato

ALA. 2021-2022: tesi di Dottorato del Dr. Dicgo Sorbelli, corso triennale. Titolo:

“From standard to unconventional electronic structure in gold complexes: in silico

studies for applications in catalysis and small molecule activation” Corso di Dottorato

in Scienze Chimiche. Ciclo XXXV, Dipartimento di Chimica, Biologia ¢ Biotecnologie,
Universita degli Studi di Perugia. http://www.dcbb.unipg.it/images/CONSIGLIO/PhD_STUD
Rif. verbali scuola di dottorato A.A. 2021-2022, Resp. Prof Luigi Vaccaro. Tesi di
Dottorato, Univerista degli Studi di Perugia, depositata presso le Biblioteche di Roma

¢ Firenze.

— A.A. 2019-2020: tesi di Dottorato del Dr. Matteo De Santis, corso triennale.
Titolo: “Advanced computational strategies in the dirac-kohn-sham framework:
optical properties in the strong spin-orbit coupling regime and strong fiold” Corso
di Dottorato in Scienze Chimiche. Ciclo XXXIII, Dipartimento di Chimica, Biolo-
gia e Biotecnologie, Universita degli Studi di Perugia. http://www.dcbb.unipg.it /images/T
Rif. verbali scuola di dottorato A A. 2019-2020, Resp. Prof. Luigi Vaccaro. Tesi
di Dottorato, Univerista degli Studi di Perugia, depositata presso le Biblioteche
di Roma e Firenze.

* A.A.2015-2016: tesi di Dottorato del Dr. Carlo Alberto Gaggioli, corso
triennale. Titolo: “Bond Structure and Reactivity in homogeneous Gold
Catalysis” Corso di Dottorato in Scienze Chimiche e Farmaceutiche. Ciclo
XXVIX, Dipartimento di Chimica, Biologia ¢ Biotecnologie, Universita, degli
Studi di Perugia. Rif. verbali scuola di dottorato A.A. 2015-20186, Resp.




*

Prof. Ferdinando Pizzo. Tesi di Dottorato, Univerista degli Studi di Perugia,
depositata presso le Biblioteche di Roma e Firenze.

A A, 2014-2015: tesi di Dottorato del Dr. Giovanni Bistoni, corso trien-
nale. Titolo: “Towards a quantitative Dewar-Chatt-Duncanson model of the
coordination bond: how donation and backdonation can be computed and
experimentally measured.” Corso di Dottorato in Scienze Chimiche Ciclo
XXVIII, Dipartimento di Chimica, Biologia e Biotecnologie, Universita degli
Studi di Perugia. Rif. verbali scuola di dottorato A.A. 2014-2015 respons-
abile Prof. Ferdinando Pizzo. Tesi di Dottorato, Univeristd degli Studi di
Perugia, depositata presso le Biblioteche di Roma e Firenze.

A.A. 2014-2015: tesi di laurea Magistrale in Scienze Chimiche del Dr. Mat-
teo De Santis. Titolo:“Bond-Analysis techniques in the relativistic four-
component frameworkL the chemical bond in coniage-metal cyanides.” Test

discussa nella sesstone di Luglio presso il Dipartimento di Chimica dell Universita

degli Studi di Perugia. Rif. verbali CCL 2015.

A A 2012-2013: tesi di laurea Magistrale in Scienze Chimiche del Dr. Carlo
Alberto Gaggioli. Titolo: “On Charge-Shift Bonding: Charge-Displacement
Analysis in the Valence Bond framework.” Tesi discussa nella sessione di
Luglio 2013 presso il Dipartimento di Chimica dell'Universitd degli Studi di
Perugia. Rif. verbali CCL 2013.

A A, 2011-2012: tesi di laurea Triennale in Scienze Chimiche di Riccardo
Alessandri. Titolo: “Legame alogeno ¢ legame idrogene in soluzione: ruolo
del trasferimento di carica.” Tesi discussa nella sessione di Settembre 2012
presso il Dipartimento di Chimica dell’Universita degli Studi di Perugia. Rif.
verbali CCL 2612,

A.A. 2010-2011: tesi di laurea Magistrale in Scienze Chimiche del Dr. Enrico
Ronca. Titolo: “The role of charge-transfer in the intermolecular interactions
of systems containing water”. Tesi discussa i 14/07/2011 presso il Diparti-
mento di Chimica dell’Universitd degli Studi di Perugia. Rif. verbali CCL
2011,

A.A.2010-2011: tesi di laurca Magistrale in Scienze Chimiche del Dr. Demian
Marchione. Titolo: “Synthesis and theoretical and experimental NMR study
of Au(I) complexes with heterocyclic carbenes”. Tesi discussa il 14/07/2011
presso 1 Dipartimento di Chimica dell’Universita degli Studi di Perugia. Rif.
verbali CCL 2011.

A.A. 2008-2000: tesi di laurea Specialistica in Scienze Chimiche del Dr. Nicola
Salvi. Titolo: “Experimental and Theoretical study of the chemical bond in
Au(l) catalysts”. Tesi discussa nella sessione di Luglio 2009 presso il Dipar-
timento di Chimica dell'Universita degli Studi di Perugia. Rif. verbali CCL
2009.

A A 2018-2019: Tirocinante Riccardo Santoni, tirocinente presso ISTM-
CNR, iscritto corso di Laurea in Chimica, Universita degli studi di Perugia.

A.A. 2017-2018: Diego Sorbelli, tirocinente presso ISTM-CNR, iscritto corso




di Laurca in Chimica, Universita degli studi di Perugia.

Attivita in commissioni di valutazione di referaggio: articoli, progetti

* Dal 2004 svolge attivita di valutazione (referaggio) per riviste ISI tra le
quali: Jouwrnal of American Chemical Society; Organcmetallics; The Jour-
nal of Physical Chemistry; Chemical Physics Letters; Physical Chemistry
Chemical Physics.

* Agosto 2015: svolge attivita di valutatore internazionale per un progetto del
programma SASPRO della Slovak Academy of Science. Contratto stipulato il
14/09/2015 tra il Dr. Belpassi e la Slovak Academy of Sciece, Bratislava. Rap-
presentante statutario Prof. Pavol Sajgalik. Identification number: 00037869.

Attivita di ricerca e principali risultati raggiunti

L’aspetto caratrerizzante I'attivita di ricerca del Dr. Leonardo Belpassi, che lo pone in una
posizione di primo piano a livello internazionale, riguarda lo sviluppo sia teorico che com-
putazionale di metodologie avanzate per lo studio e la caratterizzazione della struttura elet-
tronica di sistemi molecolari contenenti atomi pesanti. Questo settore rappresenta a tutt’oggi
una delle sfide pil ituportanti della chimica teorica a livello mondiale ¢ coinvolge settori di ap-
plicazione come la catalisi, lo sviluppo di nuovi materiali e di sistemi di interesse tecnologico.
Egli ha dato un contributo significativo alla comprensione delle interazioni covalenti e non co-
valenti nei processi chimici catalizzati da sistemi molecolari contenenti metalli di transizione,
in particolare quelli di oro, chiarendone alcuni aspetti meccanicistici in fase omogenea. Cio
che attira particolarmente delia catalisi a base di Au(I) & l'abbinamento di versatilita e selet-
tivita (chemo-, regio- /o stereo-), coniugate a grande sempliciti operativa, dal momento che
I precatalizzatori sono di facile prepayazione ed uso. Tali catalizzatori inoltre sono particolar-
mente promettenti al fine di sviluppare nuove metodologie sintetiche ecocompatibili, grazie
alla bassa concentrazione di utilizzo ed al fatto che il principale prodotto di decomposizione
di molte reazioni catalitiche risulta essere oro metallico, che pud essere separato e recuper-
ato facilmente dai prodotti finali. Inoltre la relativa inerzia chimica di questi catalizzatori
rispetto alla presenza di acqua ne ha consentito I"utilizzo in molte reazioni che usano proprio
acqua o alcol come solventi. In questo contesto, basandosi su metodi teorici stato dell’arte
per la trattazione degli effetti relativistici (necessari per descrivere i sistemi molecolari con-
fenenti oro}, ha sviluppato nuove tecniche e modelli di analisi del legame di coordinazione
metallo -substrato. Isuoi studi hanno permesso per la prima volta di disaccoppiare, in modo
semplice e estremamente accurato, le componenti del modello Dewar-Chatt-Duncanson (sub-
strato metallo o-donation, S— M, e substato metallo #-backdonation, S M), diffusamente
utilizzato per la descrizione del legame di coordinazione in sistemi organometallici. Sulia
base di questa nuova analisi quantitativa & stato possibile dimostrare che le componenti di
donazione e retrodonazione del modello del legame DCD possono effettivamente essere dis-
accoppiate ed osscrvate sperimentalmente. Innovativi sono anche i suoi studi, condotti in




stretta collaborazione con diversi gruppi sperimerntali (Dr. Zuccaccia, UniUD, Prof. Mac-
chioni UniPG, Prof. Busico UniNa), volti a determinare la struttura di coppia ionica nei
sistemi catalitici di Au(l) e a razionalizzare la relazione la struttura/attivita catalitica. 11
Dr. Belpassi ha contribuito in modo determinante a chiarire diversi aspetti meccanicistici di
questa chimica.

In estrema sintesi i seguenti punti riassumono i principali risultati raggiunti dal Dr. Belpassi:
E (cojautore di oltre 120 pubblicazioni scientifiche sulle piu prestigiose riviste internazion-
ali (ISI) di chimica generale, fisica ed inorganica (corresponding author in more than 30).
Considerando anche le pubblicazioni non-ISI ¢ {co)autore di piu di 130 lavori. I suoi
lavori hanno un H-index pari a 36 (fonte WoS). Ha pubblicato 18 lavori su riviste con
impact factor (ISI JCR 2015} maggiore di 9, tra cui (2 ACS Catalysis, 2 Chemical Sci-
ence, 2 Angewandte Chemie, 1 Energy & Environmental, 1 Accounts of Chemical Research
e4J. Am. Chem. Soc.). Ha presentato comunicazioni a 30 congressi internazionali. Una
delle sue ricerche (Jourral of the American Chemical Society 2009, 131, 3170) ha ricevuto
un Research Highlights nella prestigiosa rivista Nature Chemistry (doi:10.1038/nchem.164).
Nel corso degli ultimi anni, in qualitd di Principal Investigator nel progetto FIRB-Futuro in
Ricerca 2010 “Nuovi catalizzatori molecolari di Au(I): da know-how a know-why.(AuCat)”,
ha coordinato direttamente 2 PhD e 2 Post Doc, dando un contributo significativo alla
chimica dell'oro e alla comprensione delle sintesi chimiche selettive che vengono mediate
da composti catalitici Au(I), chiarendone le bast meccanicistiche, in particolare nella fase
omogenea.

Nel corso della sua attivita, ha incltre potuto, con profitto, collaborare con gruppi di ricerca
sperimentale di riconosciuta leadership internazionale, in particolare per quanto riguarda la
sintesi e caratterizzazione spettroscopica NMR e cinetica di sistemi catalitici di oro {Prof.
A. Macchioni dell'Universita di Perugia, il Prof. D. Zuccaccia dell'Universitd, Prof. V. Bu-
sico dell'Universita Federico 11 di Napoli) e per ¢quanto riguarda gli esperimenti di scattering
inter-molecolare (Prof. F. Pirani, Universita di Perugia). Dal punto di vista dello sviluppo
metodologico il Dr. Belpassi ha collaborato ¢ collabora con diversi studiosi di fama mondi-
ale, quali it Dr. Harry Quiney (University of Melbourne, Australia), Dr. Filippo De Angeli
(CNR), Prof. Lucas Visscher (VU University of Amsterdam, Olanda), Prof. Jeremy Harvey
{Chemistry Department, University of Leuven, Belgio), Prof. Remco Havenith (Theoreti-
cal Chemistry Center, University of Groningen, Olanda). Il seguente resoconto descrive in
dettaglio I'attivita scientifica del Dr. Belpassi e vuole evidenziare la sua capacita di deter-
minare autonomamente avanzamenti significativi nell’ambito dell’area strategica oggetto del
bando. E diviso per temi di ricerca e fa diretto riferimento alle pubblicazioni scientifiche del
candidato elencate a seguire:

Sviluppo di tecniche avanzate di caratterizzazione e modeling di sistemi moleco-
lari contenenti atomi pesanti. Il lavoro di ricerca del Dr. Belpassi si & concentrato sullo
sviluppo teorico ¢ computazionale di metodi accurati, basati sui prineipi primi, per lo stu-
dio e la caratterizzazione della struttura elettronica in sistemi molecolari contenenti atomi
pesanti. Al fine di ottenere modelli accurati per la descrizione della struttura elettronica di
questi sistemi, si devono adottare i metodi della meccanica quantistica relativistica basati
sull’'equazione di Dirac, in modo da includere coerentemente sia effetti cinematici che le inter-
azioni dipendenti dallo spin. La combinazione della teoria di Dirac con quella del funzionale




della densitd (DFT) permette di incorporare in manicra efficiente anche la deseriziono deghi
effetti della correlazione elettronica, essenziale per la modellazione di sistemi molecolari a
molti elettroni. Questo costituisce I'essenza del metodo Dirac-Kohn-Sham (DKS). Fino a
pochi anni fa, U'clevato costo computazionale di un rigoroso approccio relativistico a quattro
compouenti (“fully relativistic”) ha indotto 'adozione e la giustificazione di approssimazioni
pitt 0 meno pesanti (hamiltoniani modello, metodi a due componenti, pseudo-potenziali ecc.)
con | conscguenti svantaggl in termini di accuratezza. Tuttavia, questo stato di cose & rap-
idamente e sostanzialmente cambiato grazie anche al contributo del Dr. Belpassi. Egli per
primo, nel panorama internazionale, ha dimostrato in una serie di lavori che ¢ possibile
ridurre enormemente il peso computazionale del metodo DKS, adottando diversi schemi di
parallelizzazione (pubbl. {115, 98]}, implementando funziconali di scambio e correlazione in
modo efficiente (pubbl. [114, 107]) ed introducendo nuovi algoritmi, quali ad esempio quelli
basati sul density fitting (pubbl.(113, 107, 90]) ¢ Poisson density fitting ([108]). In questo
modo "approccio DFT relativistico a 4 componenti & stato reso estremamente efficiente e si
sono aperte nuove prospettive di sviluppo. Pill di recente questo lavoro di ottimizzazione
computazionale ¢ stato ulteriormente esteso per superare un ultimo collo di bottiglia, rappre-
sentato dalle enormi quantita di memoria richieste dalle matrici DKS, adottando tecniche di
parallelizzazione con distribuzione globale delle matrici[81, 74]. Questo ha aperto la strada
a calcoli DKS a 4 componenti con tutti gli elettroni trattati esplicitamente ed cstesi sets di
base anche per sistemi molecolari contenenti un gran numero di atomi pesanti, come clusters
di metalli nobili. Un esempio eclatante & un lavoro recente in cui, grazie alla nuova imple-
mentazione, € stato possibile analizzare in modo sitematico V'intcrazione tra cluster d'oro e
diversi atomi super-pesanti (Cn, Fl, E118) al fine di caratterizzarne la natura chimica. Il
Dr. Belpassi ¢ stato il principale autore di una review critica riguardo ai possibili ulteriori
sviluppi di questo approccio [90]. Applicazioni di grande rilevanza sonc state condotte dal
Dr. Belpassi nel campo della spettroscopia ad alta precisione. Ad esempio, la determinazione
accurata del momento di quadrupolo nucleare (NQM) di *7Au (pubbl. [118], [111] e [110]).
La conoscenza accurata del NQM ¢ di fondamentale importanza per la fisica nucleare e per
la spettroscopia rotazionale. Per la prima volta in questa occasione, inoltre, & stato pos-
sibile includere, nella trattazione gli effetti relativistici sull'interazione elettrone-elettrone,
Vinterazione magnetica (contributo di Gaunt) e i termini di ritardo (contributo di Breit). Ii
valore ottenuto per il NQM di *"Au @ stato di fatto accolto dalla comunita scientifica come
nuovo valore di riferimento. Di receute il metodo DKS ¢ stato applicato con successo per
Panalisi dettagliata degli effetti relativistici non-scalari (spin-orbit coupling) in diversi mec-
canismi di reazione mediate da catalizzatori molecolari contenenti atomi pesanti (77, 54].

Egli ¢ attualmente lo sviluppatore principale del programma di calcolo di chimica quantistica
relativistica BERTHA [90, 7).

Sviluppo di metodi per lo studio e caratterizzazione del legame chimico. Ap-
plicazioni a sistemi catalitici di oro(I}. In anni recenti si & vieppit venuta rivelando la
ricca. chimica dell’oro e I'importanza di questo elemento per scopi di tecnologia avanzata,
sia in elettronica, sia per nuovi materiali e in catalisi eterogenea ed omogenea. La ricerca
scientifica in questo campo ha dunque avuto una accelerazione senza uguali, sia per quan-
tita che qualitd, ma per lo pill limitata ad esperimenti, sintesi ed applicazioni. IL’origine
e la natura delle interazioni e dei legami chimici che coinvolgono loro, per lungo tempo




ritenuto il prototipo della nobilta ed incrzia chimica, sfuggono ancora in gran parte ad una
comprensione teorica chiara, sistematica e generalizzabile. Le indagini computazionali del
Dr. Belpassi si sono occupate attivamente di questa problematica ed hanno prodotto con-
tributi cstremamente significativi. Legame chimico tra complessi di Aufl) e Gas nobili. Un
importante esempio riguarda lo studio della classe di composti contenenti oro, o altri mesalli
nobili, legati ad un gas nobile. Questi composti sono di particolare interesse-e notevoli sforzi
sono stati diretti alla loro sintesi ¢ caratterizzazione-proprio perché contengono clementi di
entrambi 1 gruppi ritenuti maggiormente inerti. Lo studio teorico sulla base di metodologie
stato dell’arte, per quanto riguarda sia la trattazione degli effeili relativistici che della corre-
lazionc elettronica, ha permesso la razionalizzazione delle propricta fondamentali del legame
chimico di questi sistemi. La pubblicazione prodotta come risultato ¢ uno dei suoi lavori pitl
citati[109] (ad oggi oltre 200 citazioni).

Interazioni covelenti in complessi catalitici di Au(l). Modello Dewar-Chatt-Duncanson e os-
servabili sperimentali. Di attualissimo interesse & la scoperta che composti del tipo [L-Au{D)-
S]*X"~ (dove L & un legante neutro, tipicamente una fosfina o un carbene eterociclico e X~ &
un anione poco coordinante) possono con grande efficacia attivare molti substrati insaturi (3)
poco reattivi verso l'addizione nucleofila. Questi catalizzatori abbinano di versatilita e sclet-
tivita {chemo-, regio- ¢/o stereo-), coniugate a grande semplicitd. operativa. Essi sono stati
definiti come i catalizzatori pitt “ecosostenibili” sia per la bassa concentrazione a cui lavorano
sia. perche il principale prodotto di decomposizione di molte reazioni catalitiche risulta essere
oro metallico che pud essere separato e recuperato facilmente dai prodotti finali. Inoltre la
relativa inerzia chimica di questi catalizzatori rispetto alla presenza di acqua ne ha consentito
I'utilizzo in molte reazioni che usano proprio acqua o alcol come solventi. Il Dr. Belpassi ha
sviluppato un metodo semplice ma estremamente potente per lo studio proprio del legame
metallo-substarato in questi complessi (Charge-Displacement-Analysis) [109, 100, 66, 51).
L’approccio, basato su osservabili fondamentali, quali la variazione della densitd elettronica
dovuta alla formazione del legame chimico, ha permesso di definire in modo non ambiguo,
per la prima volta, le componenti di donazione e retrodonazione del modello Dewar-Chatt-
Duncanson (uno dei modello di legame pit utilizzati nella chimica di coordinazione) del
legame Au-C e di studiarne in modo quantitativo la relativa importanza rispetto alla natura
del legante [100, 79, 97]. In particolare, nel suo lavoro (Disentanglement of Donation and
Back-Donation Effects on Experimental Observables: A Case Study of Gold-Ethyne Com-
plexes Angewandte Chemie, Int. Ed. 2013, 52, 11599-11602.]82)) & stato possibile dimostare
per la prima volta in modo incontrovertibile che donazioe e retrodonazione possono effet-
tivamente essere estratte da osservabili sperimentali. In una serie di lavori a seguire ha poi
dimostrato la possibilita di avere correlazioni dirette tra le componenti del legame del mod-
ello Dewar-Chatt-Duncanson (DCD) (a-donation e 7-backdonation } e specifiche osservabili
sperimentali. Ad esempio: i) la variazione nella frequenza di stretching del CO coordi-
nato a dei frammenti metallici della formula [(L),M(CO)] sono direttamente relazionati alle
proprietd 7 acide/basiche del frammento metallico [53], it) il potere di donazione di un
legante L pud essere effettivamente misurato sulla base di misure NMR atte a determinare
la barriera rotazionale del legame C-N di un carbene aciclico (NAC) in complessi di formula
[(L)Au(T)(NAC)] [62]; iii) un altro metodo per valutare la capacitd di donazione dei leganti
¢ basato sulla la misura della riarrangiamento geometrico dell’anello ciclopropilico {S) in
complessi [(L)Au(S)]"* complexes [71]. Questi studi hanno dimostrato come sia effettiva-




mente possibile avere informazioni quantitative sull’effetto elettronico del legante nei sistemi
catalitici di Au(l} ¢ rappresentano il primo passo di un ligand design cfficace. Di recente
la Charge Displacement Analysis & stata ulteriormente sviluppata dal Dr. Belpassi, esten-
dendola alla trattazione di sistemi senza simmetria molecolare. Questo apre le porte alla
possibilita di analizzare il legame metallo-substrato lungo il cammino di reazione e quindi
di analizzare con estremo dettaglio effetto elettronico del legante, un avanzamento cruciale
rtspetto al 'sogno’ di un ligand design pit razionale basato su principi primi.[51, 66]
Interazioni non covalenti in complessi catalitici di Au(l). 1l Dr. Belpassi ha contribuito in
modo sostanziale alla prima caratterizzazione della struttura interionica di complessi [L-Au-
S)X in soluzione. Il principale risultato dello studio ¢ stato quello di aver dimostrato che il
controione non si avvicina al centro metallico (che ha una carica parziale moito bassa nonos-
tante il formale stato dossidazione +1) ma si posiziona preferenzialmente in zonc diverse nei
due complessi, in particolare a distanze molto diverse dal sito reattivo. I risultati sono stati
riportati in una pubblicazione di particolare rilievo (pubbl. [106]) ¢ sono stati anche eviden-
ziati nella sezione “Rescarch Highlights” della prestigiosa rivista Nature Chemistry (DOL:
10.1038/nchem.164). Sulla base di questo lavoro pionieristico, il Dr. Belpassi ha condotto,
s stretta collaborazione con i gruppi sperimentali del Prof. Zuccaccia e del Prof. Macchioni,
una serie di studi successivi in cui € stato possibile dimostrare che la posizione preferenziale
del controione (100, 97, 87, 86, 85, 61], nonché la sua influenza sulla reattivita [64, 76, 59, 53],
e modulabile razionalmente attraverso un’opportuna scelta dei leganti ancillari. Questo stu-
dio ha aperto muove prospettive per il controllo delle proprieta e dell’attivita di questa classe
di catalizzatori con sorprendenti risultati nel contesto nella chimica sostenibile. I1 Dr. Bel-
passi ha contribuito in modo sostanziale alla razionalizzazione dell’effetto dell’anione che ha
reso possibile lo sviluppo di un protocollo efficiente per condurre la reazione di idratazione
degli alchini catalizzata da Au(I) in assenza di argento, di solvente o additivi rendendo il
processo altamente ecosostenibile. [53]

Studio della natura del legame in complessi molecolari debolmente legati con-
tenenti acqua e molecole alogenate. Le interazioni intermolecolari non covalenti che
coinvolgono la molecola d’acqua o molecole alogenate hanno un ruolo cruciale nella chim-
ica e biochimica, sia in natura che in laboratorio (basti pensare alla peculiaritd del legame
ldrogeno/alogeno}, ma non sono ancora ben comprese e modellate. Il Dr. Belpassi, in questo
contesto, ha studiato in dettaglio diversi sistemi che coinvolgono legame ad idrogeno [104,
96, 93, 92, 89, 83, 78, 70, 69] e legame alogeno [58, 65, 68, 91], dimostrando in modo non
ambiguo, per la prima volta, che un piccolo ma significativo trasferimento di carica & presente
in questi complessi (prima ritenuti puramente governati da forze dispersive). 1l rucle del CT
risulta essere cruciale nel determinare la geometria di equilibrio degli addotti ed i dettagli
dell’anisotropia dell'interazione. I risultati hanno spiegato e razionalizzato in maniera quan-
titativa le sorprendenti osservazioni sperimentali {ottenute in regime di singola collisione)
ad altissima risoluzione della sezione durto di scattering. Un risultato pioneristico del Dr.
Belpassi & quello di aver formulato un modello in grado di associare una energia alla com-
ponente di trasferimento di carica sulla base di osservabili sperimentali. (Questo risultato
e stato pubblicato sulla rivista Accounts of Chemical Research (88] La scoperta ha aperto
nuove prospettive per una modellistica piit realistica di questi sistemi.

Applicazioni a sistemi complessi di interesse tecnologico. Le metodologie di anal-




isi dell’interazione sono state applicata con grande successo anche in diversi contesti, quali
la caratterizzazione degli stati elettronici eccitati in sistemi molecolari [72, 73] o sistemi di
grande interesse tecnologico (dye-sensitized solar cells). In questo contesto ha avuto par-
ticolare rilevanza uno studio in cui ¢ stato possibile razionalizzare come molecole di sensi-
bilizzatore assorbite su un semiconduttore (in questo caso nanoparticelle di TiO9)} possanc
influenzare la banda di conduzione del semiconduttore nelle dye-sensitized solar cells. 11 Dr.
Belpassi ha sviluppato il modello chie ha permesso di disaccoppiare Ueffetto dovuto al trasfer-
imento di carica da quello dovuto al campo elettrico generato dal sensibilizzatore. Questo
studio ha avuto particolare rilevanza nella comunita scientifica e risulta essere uno dei piu
citati[84] (ad oggi altre 240 citazioni).

Comunicazioni orali a congressi

* " Four~component Dirac-Kohn-Sham calculations: State of the Art and com-
putational advancements (part [)* 31 marzo 2022, Keynote lecture. CON-
TRIBUTO ORALE SU INVITO. Invito ricevuto per c-mail dall’organizzatore:
Prof. Valerio D’Elia. Vidyasirimedhi Institute of Science and Technology,
Rayong, Thailand.

« " Four-component Dirac-Kohn-Sham calculations” 30 giugno 2021, Shoolini
Science Web Serics. Keynote lecture. Shoolini University, India. CONTRIBUTO
ORALE SU INVITO. Invito ricevuto per e-mail dall’organizzatore: Dr. Anir-
ban Saha, Assistant Professor, School of Physics and Materials Science, Shoolini
University, Himachal Pradesh - 173229, India. cmail:anirbansaha@shooliniuniversity.c

* 7 Relativistic Quantum Chemistry (a partial view)” 21 Giugno 2019, School
of Chemistry, Edinburg, UK. CONTRIBUTO ORALE SU INVITO. Invito
per e-mail ricevuto per e-mail dal Dr. Adam Kirrander, School of Chemistry,
Edinburgh, UK (Adam.Kirrander@ed.ac.uk).

* ”Bond analysis in a relativistic framework: Charge-Displacement analysis via
natural spinors for the chemical valence” 15 Novembre 2017, Intitut de Quim-
ica Computacional i Catalisi, Girona, Spagna. LEZIONE SU INVITO. Invito
ricevuto per e-mail dal Prof. Marcel Swart. Rif. Locandina disponibile a sito:
https://bitbucket.org/lbelpassi/titoli_concorso/sre/master/talkGirona2017.pdf

+ ”Bond analysis in the four-component relativistic framework: Charge-Displacement
analysis via natural spinors for the chemical valence” 2-6 settembre 2617, 12th
International Conference on Relativistic Effects in Heavy-Element Chemistry
and Physics (REHE-2017), Marburg, Germania. CONTRIBUTO ORALE
SU INVITO (invito per e-mail ricevuto il 23 dicembre 2016 dall'organizzatore
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