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Titoli di studio  

 
1990-1996 

 
Laurea in chimica presso il Dipartimento di Chimica Fisica ed 
elettrochimica, Università degli Studi di Milano (Marzo 1996) - 
Dissertazione: Ottimizzazione di funzioni d’onda con il metodo 
Monte Carlo Variazionale. Relatore: Prof. Gabriele Morosi. Voto 
finale: 110/110 e lode. 

 
1996-1999 

 
Dottorato in Scienze Chimiche presso il Dipartimento di Chimica 
Fisica ed elettrochimica, Università degli Studi di Milano (Ottobre 
1999) - Dissertazione: Varietà di strutture elettroniche e Metodi 
Monte Carlo Quantistici. Relatore: Prof. Gabriele Morosi. 

 
 
 

Esperienze Lavorative 
 
1998-1999 

 
Visiting scholar presso il laboratorio del Prof. David Ceperley e del 
Dr. Lubos Mitas (Marzo 1998/Aprile 1999), Università dell'Illinois 
presso Urbana-Champaign (Stati Uniti) per lo sviluppo di un 
progetto sui cluster di azoto N8 e N20. 
 

2000 Prestazione di collaborazione per lo “Sviluppo di un programma in 
linguaggio Fortran per l’implementazione di forme funzionali 
integrali” presso il Dipartimento di Chimica Fisica ed 
elettrochimica, Università degli Studi di Milano (periodo 11-05-
2000/31-08-2000).  

 
2000-2005 

 
Assegno di ricerca usufruito presso l'Istituto di Scienze e 
Tecnologie Molecolari (ISTM-CNR) di Milano nell’ambito del 
programma di ricerca “Nano-Engineering of High Performance 
Thermoelectrics” contratto n. G5RD-CT2000-00292 finanziato 
nell’ambito del V Programma Quadro della Comunità Europea 
attività Crescita Competitiva e Sostenibile. 

 
2006  

 
Ricercatore confermato a tempo indeterminato SSD CHIM/03  
Chimica Generale ed Inorganica presso il Dipartimento di 
Biotecnologie e Bioscienze, Piazza della Scienza 2, Università degli 
studi di Milano-Bicocca. 

 
2016 

 
Abilitazione scientifica nazionale di seconda fascia nel Settore 
Concorsuale 03/B1 - Fondamenti delle scienze chimiche e sistemi 
inorganici  SSD CHIM/03  Chimica Generale ed Inorganica. 
  

2019 – presente Professore associato a tempo indeterminato SSD CHIM/03  
Chimica Generale ed Inorganica presso il Dipartimento di 
Biotecnologie e Bioscienze, Piazza della Scienza 2, Università degli 
studi di Milano-Bicocca. 
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Attività didattica presso l’Università degli studi di Milano-Bicocca 

A.A.: 2006/2007 ● Laboratorio di chimica generale ed inorganica (3 turni, 3CFU 
ciascuno) - Corso di Laurea Triennale in Biotecnologie 

● Bioinformatica: correlazione struttura funzione Modulo 2 (4CFU) - 
Corso di Laurea Magistrale in Bioinformatica 

A.A.: 2007/2008 ● Laboratorio di chimica generale ed inorganica (4 turni, 3CFU 
ciascuno) - Corso di Laurea Triennale in Biotecnologie  

● Bioinformatica: correlazione struttura funzione (8CFU) - Corso di 
Laurea Magistrale in Bioinformatica 

A.A.: 2008/2009 ● Laboratorio di chimica generale ed inorganica (3 turni, 3CFU 
ciascuno) - Corso di Laurea Triennale in Biotecnologie 

● Bioinformatica: correlazione struttura funzione Modulo 2 (4CFU) - 
Corso di Laurea Magistrale in Bioinformatica 

A.A.: 2009/2010 ● Laboratorio di chimica generale ed inorganica (3 turni, 3CFU 
ciascuno) - Corso di Laurea Triennale in Biotecnologie 

● Teoria dei sistemi molecolari (4CFU) - Corso di Laurea Magistrale in 
Bioinformatica  

A.A.: 2010/2011 ● Laboratorio di chimica generale ed inorganica (2 turni, 3CFU 
ciascuno) - Corso di Laurea Triennale in Biotecnologie 

● Teoria dei sistemi molecolari (4CFU) - Corso di Laurea Magistrale in 
Bioinformatica 

A.A.: 2011/2012 ● Laboratorio di chimica generale ed inorganica (2 turni, 3CFU 
ciascuno) - Corso di Laurea Triennale in Biotecnologie 

● Laboratorio di Chimica Generale (2CFU) - Corso di Laurea Triennale 
di Biologia 

A.A.: 2012/2013 ● Laboratorio di chimica generale ed inorganica (3 turni, 3CFU 
ciascuno) - Corso di laurea triennale in Biotecnologie  

A.A.: 2013/2014 ● Laboratorio di chimica generale ed inorganica (2 turni, 3CFU 
ciascuno) - Corso di Laurea Triennale in Biotecnologie 

● Laboratorio di Chimica Generale (2CFU) - Corso di Laurea Triennale 
di  Biologia 

● Chimica Generale (4CFU) - Corso di Laurea Triennale Ottica e 
Optometria 

A.A.: 2014/2015 ● Laboratorio di chimica generale ed inorganica (2 turni, 3CFU 
ciascuno) - Corso di Laurea Triennale in Biotecnologie 

● Laboratorio di Chimica Generale (2CFU) - Corso di Laurea Triennale 
di  Biologia 

A.A.: 2015/2016 ● Laboratorio di chimica generale ed inorganica (2 turni, 3CFU 
ciascuno) - Corso di Laurea Triennale in Biotecnologie 

● Laboratorio di Chimica Generale (2CFU) - Corso di Laurea Triennale 
di  Biologia  

● Fotochimica (2CFU) – Corso di Laurea Magistrale Scienze e 
Tecnologie Chimiche 
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A.A.: 2016/2017 ● Laboratorio di chimica generale ed inorganica (2 turni, 3CFU 

ciascuno) - Corso di Laurea Triennale in Biotecnologie 
● Laboratorio di Chimica Generale (2CFU) - Corso di Laurea Triennale 

di  Biologia  
● Fotochimica (2CFU) - Corso di Laurea Magistrale Scienze e 

Tecnologie Chimiche 

A.A.: 2017/2018 ● Laboratorio di chimica generale ed inorganica (2 turni, 3CFU 
ciascuno) - Corso di Laurea Triennale in Biotecnologie 

● Fotochimica (2CFU) - Corso di Laurea Magistrale Scienze e 
Tecnologie Chimiche 

A.A.: 2018/2019 ● Laboratorio di chimica generale ed inorganica (2 turni, 3CFU 
ciascuno) - Corso di Laurea Triennale in Biotecnologie 

● Laboratorio di Chimica Generale (2CFU) - Corso di Laurea Triennale 
di Biologia 

● Fotochimica (2CFU) - Corso di Laurea Magistrale Scienze e 
Tecnologie Chimiche 

A.A.: 2019/2020 ● Laboratorio di chimica generale ed inorganica (2 turni, 3CFU 
ciascuno) - Corso di Laurea Triennale in Biotecnologie 

● Laboratorio di Chimica Generale (2 turni, 2CFU ciascuno) - Corso di 
Laurea Triennale di Biologia 

● Fotochimica (2CFU) - Corso di Laurea Magistrale Scienze e 
Tecnologie Chimiche 

A.A.: 2020/2021 ● Laboratorio di chimica generale ed inorganica (2 turni, 3CFU 
ciascuno) - Corso di Laurea Triennale in Biotecnologie 

● Laboratorio di Chimica Generale (2 turni, 2CFU ciascuno) - Corso di 
Laurea Triennale di Biologia 

● Fotochimica (2CFU) - Corso di Laurea Magistrale Scienze e 
Tecnologie Chimiche 

● Chimica Bioinorganica (6CFU) - Corso di Laurea Magistrale Scienze e 
Tecnologie Chimiche 

A.A.: 2021/2022 ● Laboratorio di chimica generale ed inorganica (2 turni, 3CFU 
ciascuno) - Corso di Laurea Triennale in Biotecnologie 

● Laboratorio di Chimica Generale (2 turni, 2CFU ciascuno) - Corso di 
Laurea Triennale di Biologia 

● Fotochimica (2CFU) - Corso di Laurea Magistrale Scienze e 
Tecnologie Chimiche 

● Chimica Bioinorganica (6CFU) - Corso di Laurea Magistrale Scienze e 
Tecnologie Chimiche 

A.A.: 2022/2023 ● Laboratorio di chimica generale ed inorganica (2 turni, 3CFU 
ciascuno) - Corso di Laurea Triennale in Biotecnologie 

● Laboratorio di Chimica Generale (2 turni, 2CFU ciascuno) - Corso di 
Laurea Triennale di Biologia 

● Corso di Laurea Magistrale Scienze e Tecnologie Chimiche  
o Chimica Bioinorganica (6CFU)  
o Fotochimica (2CFU) 
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A.A.: 2023/2024 ● Laboratorio di chimica generale ed inorganica (2 turni, 3CFU 
ciascuno) - Corso di Laurea Triennale in Biotecnologie 

● Laboratorio di Chimica Generale (2 turni, 2CFU ciascuno) - Corso di 
Laurea Triennale di Biologia 

● Corso di Laurea Magistrale Scienze e Tecnologie Chimiche  
o Chimica Bioinorganica (6CFU)  
o Fotochimica (2CFU) 

A.A.: 2024/2025 ● Chimica Fisica dei Sistemi Biologici (£CFU) 
● Laboratorio di Chimica Generale (2 turni, 2CFU ciascuno) - Corso di 

Laurea Triennale di Biologia 
● Corso di Laurea Magistrale Scienze e Tecnologie Chimiche  

o Chimica Bioinorganica (6CFU)  
o Fotochimica (2CFU) 

 
 

Attività di esercitazione 
 

1999-2005 
 
Esercitatore di Termodinamica Chimica presso l’Università dell’Insubria -  
sede di Como nell’ambito del corso di Chimica Fisica I e Termodinamica 
chimica. 

 

Supervisione studenti  tesi di laurea triennale/magistrale/dottorato  
 
2007-2008 

 
Relatore di tesi magistrale di Valentina Barbieri in Bioinformatica dal titolo 
“Il legame dello ione Cu(II) nella regione N-terminale del peptide amiloide 
Aβ42: uno studio di modellistica molecolare classica e quantistica”. 
 

2010-2011 Relatore di tesi magistrale di Marco Romaniello in Bioinformatica dal titolo 
“Studio di modellistica molecolare della coordinazione del Cu2+ al sito di 
legame con l’angiogenina”. 
 

2013-2014  Relatore di tesi magistrale di Tommaso Prosdocimi in Biotecnologie 
Industriali dal titolo “Reattività di modelli del complesso Cu(II)-Aβ nell’abito 
della malattia di Alzheimer: studio DFT sulla produzione del radicale 
ossidrile”. 
 

2015-2016  Relatore di tesi di laurea triennale di Francesco Angelo Bassani in 
Biotecnologie dal titolo “Studio computazionale mediante simulazioni di 
dinamica molecolare classica del meccanismo di azione degli inibitori 
dell’aggregazione del peptide amiloide Aβ1-40 indotta dello ione Cu2+. 
 

2015-2016  Relatori di tesi di laurea triennale di Francesco Saverio Monaco in Scienze e 
Tecnologie chimiche dal titolo “Calcolo e analisi di spettri elettronici per 
modelli biomimetici del sito attivo di [FeFe]-idrogenasi.” 
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2017-2018 Relatore di tesi magistrale esterna di Lorenzo Mannino in Biotecnologie 
Industriali svoltasi svoltasi presso Unité de Bioénergétique et Ingénierie des 
Protéines (BIP) convenzionata con l’Université d’Aix-Marseille (AMU) dal 
titolo “Studio elettrochimico della maturazione artificiale nelle [Fe-Fe]-
idrogenasi” nell'ambito della collaborazione con il laboratorio di 
elettrochimica di metallo-proteine del dr Christophe Leger 
 

2016-2017 
 

Relatore interno della tesi magistrale esterna in Biotecnologie industriali di 
Marco Lorenzi dal titolo "The Carbon Monoxide Dehydrogenase (CODH) 
From Clostridium acetobutylicum" svoltasi presso Unité de Bioénergétique et 
Ingénierie des Protéines del CNRS convenzionato con l’Université d’Aix-
Marseille nell'ambito della collaborazione con il laboratorio di elettrochimica 
di metallo-proteine del dr Christophe Leger e del Dr Sebastien Dementin.  
 

2017-2018 Relatore di tesi magistrale di Chiara di Carlo in Scienze Chimiche dal titolo 
“Reattività di modelli del complesso Cu(II)-Aβ nell’abito della malattia di 
Alzheimer: studio DFT della riduzione del superossido a perossido di 
idrogeno”. 
 

2017-2018 Relatore di tesi di laurea triennale di Yassine Remadi in Biotecnologie dal 
titolo “La valorizzazione degli scarti ittici mediante la degradazione con 
l’enzima LPMO A11”. 
 

2014-2017 Co-supervisore della tesi di dottorato in scienze chimiche di Matteo Sensi 
svoltasi presso Unité de Bioénergétique et Ingénierie des Protéines 
convensionata con l’Université d’Aix-Marseille dal titolo "Reactivity and 
photochemistry of the active site of FeFe-hydrogenases" nell'ambito della 
collaborazione con il laboratorio di elettrochimica di metallo-proteine del dr 
Christophe Leger e del Dr Sebastien Dementin. 
 

2020-2021 Relatore di tesi magistrale di Alberto Rovetta in Biotecnologie industriali dal 
titolo “La reattività del radicale OH coordinato al complesso Cu(II)-Aβ 
nell’ambito della malattia di Alzheimer: modelling DFT dell’attacco radicalico 
alle teste polari dei fosfolipidi di membrana”. 
 

2020-2021 Relatore di tesi magistrale di Laura Carosella in Scienze Chimiche dal titolo  
“La reattività del radicale OH coordinato al complesso Cu(II)-Aβ nell’ambito 
della malattia di Alzheimer: modelling DFT dell’attacco radicalico alle catene 
alifatiche dei fosfolipidi di membrana” 
 

2020-2021 Relatore di tesi magistrale di Vittoria Fusi in Scienze Chimiche dal titolo  
“Modelling DFT di Nickel porfirine ad alto spin nella catalisi di riduzione della 
CO2” 
 

2020-2021 Relatore di tesi magistrale di Kirolos Moukhtar Habib Gergis Fanous in 
Scienze Chimiche dal titolo: Studio di modelling molecolare sulla struttura e 
la reattività del sito catalitico della Superosso-dismutasi sostituito con 
Cadmio. 
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Partecipazione a collegi di dottorato di ricerca 
 
2010-2013 

 
Partecipazione al collegio di dottorato ricerca di Scienze Chimiche - 
Università degli Studi di Milano-Bicocca Cicli XXVI-XXVII-XXVIII- XXIX-XXX. 

  
2014-2016 Partecipazione al collegio di dottorato di ricerca in Scienze Chimiche, 

Geologiche ed Ambientali - Università degli Studi di Milano-Bicocca Cicli XXX-
XXXI-XXXII. 

 
2017-presente 

 
Membro del collegio allargato dei docenti del Dottorato di ricerca in Scienze 
Chimiche, Geologiche ed Ambientali, Università degli Studi di Milano-
Bicocca. 

2025  Membro del collegio dei docenti del Dottorato di ricerca in Scienze 
Chimiche, Geologiche ed Ambientali, Università degli Studi di Milano-
Bicocca ciclo XLI 

 

Incarichi istituzionali ed attività organizzative 
 
2016 

 
Membro della commissione giudicatrice per l’esame finale del Dottorato di 
ricerca in Chimica Fisica, Università degli Studi di Milano ciclo XXVIII. 

 
2018 

 
Membro della commissione giudicatrice del concorso di ammissione al 
Dottorato di ricerca in Scienze Chimiche, Geologiche ed Ambientali, 
Università degli Studi di Milano-Bicocca Ciclo XXXIV. 
 

2018 Membro della commissione giudicatrice per l’esame finale del Dottorato di 
ricerca in Scienze Chimiche, Università degli Studi di Napoli Federico II Ciclo 
XXIX. 

 
2012-2016 

 
Revisore MIUR per la valutazione VQR 2004-2010 e VQR 2011-2014 GEV 03. 

 
2019-2025 

 
Socio ordinario della Society of Biological Inorganic Chemistry (SBIC) 

 
2018 

 
Membro del comitato organizzativo della scuola internazionale 
“Computational spectroscopy: bridging theory and experiment”  
(https://cste.lakecomoschool.org/) tenutasi dal 9 and 14 settembre 2018 
nell’ambito della serie delle Lake Como School of Advanced Studies. 

 
2019 

 
Componente della Commissione Paritetica per il Corso di Laurea triennale e 
magistrale in Scienze Biologiche, Dipartimento di Biotecnologie e Bioscienze, 
Università di Milano-Bicocca. 

 
2022-presente 

 
Presidente della Commissione Paritetica per Dipartimento di Biotecnologie e 
Bioscienze, Università di Milano-Bicocca. 
 
 

https://cste.lakecomoschool.org/
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2023 Socio ordinario della Società Chimica Italiana – Divisione di Chimica Teorica 
e Computazionale (DCTC) e della divisione di Chimica Inorganica 
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Ambiti scientifici ed attuale attività di ricerca  
 
L’ambito di ricerca del dott. Luca Bertini è quello del modelling computazionale di sistemi chimici 
atomici e molecolari utilizzando i metodi della chimica quantistica. Le tematiche attualmente 
sviluppate sono legate alla caratterizzazione delle proprietà e della reattività di sistemi di interesse 
biologico in campo bioinorganico e dei loro modelli biomimetici. Le tecniche utilizzate sono 
principalmente quelle legate alla Density Functional Theory (DFT) per le proprietà di stato 
fondamentale ed alla Time-Dependent DFT (TDDFT) per le proprietà di stato eccitato elettronico. In 
particolare, la ricerca è volta allo  
 
● Studio della reattività delle laccasi fungine e batteriche verso substrati non fenolici come i 

composti policiclici aromatici e polietilene 
 

● Studio delle proprietà dei modelli biomimetici binucleari del sito attivo delle [FeFe]-idrogenasi  
o nell’ambito della inibizione da CO con la caratterizzazione dei meccanismi di distacco del 

CO esogeno a livello DFT; 
o con possibili applicazioni in campo catalitico per la produzione di idrogeno molecolare e 

con particolare interesse alla caratterizzazione delle proprietà molecolari e di reattività 
di modelli ditiolati quali Fe2(CO)6(S2C3H6), Fe2(CO)6(S2C2H4NH) e loro derivati; 

o con possibili applicazioni in campo fotochimico per la produzione light-driven di idrogeno 
molecolare; in particolare è stata posta l’attenzione sulla caratterizzazione della struttura 
elettronica e delle proprietà degli stati eccitati elettronici a livello TDDFT di diversi 
modelli della serie Fe2(CO)4-xLx(S2R), con L=CO, PMe3, dppv, CN- e R=(CH2)3, (CH2NHCH2), 
sistemi eteroaromatici di Si.   

 
● Studio delle proprietà del sito attivo delle [FeFe]-idrogenasi con particolare riferimento  

o al processo di inibizione da CO e ione cloruro con la relativa caratterizzazione dei 
meccanismi e delle energetiche; 

o al processo di fotolisi di CO con la caratterizzazione del pathway di distacco del CO 
esogeno sulle superfici di potenziale degli stati eccitatati di valenza coinvolti;  

o alla foto-inibizione ed ai danni da irraggiamento nel campo UV;  
 

● Studio delle proprietà redox di modelli del peptide amiloide Aβ coordinato al rame divalente 
nell’ambito della malattia di Alzheimer  

o con interesse ai processi di produzione di Reactive Oxygen species , in particolare di O2, 
del radicale superossido O2

- e del radical OH con la caratterizzazione degli intermedi 
rilevanti nell’ambito del modello di electron transfer a sfere interne Cu(II)/Cu(I) assistito 
dall’acido ascorbico; 

o con interesse nella propagazione del radicale OH a livello intra- ed inter-peptidico 
studiata sia a livello DFT che a livello classico con i metodi della dinamica molecolare; 

 

● Studio delle proprietà catalitiche delle monossigenasi litiche dei polisaccaridi (lPMO) e del loro 
sito attivo contenente uno ione rame bivalente nella degradazione di biomasse recalcitranti;  

 
● Studio del meccanismo catalitico dell’ossidazione dei tioli a disolfuri e del Br- a HOBr da parte 

dell’amavadina, un cofattore di vanadio VV presente in alcuni funghi;  
 

● Studio delle proprietà dello stato fondamentale e degli stati elettronici eccitati di complessi 
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metallo carbonili binucleari di Fe (Fe2(CO)9, Fe2(CO)8 e Fe2(CO)6S2) a livello DFT e TDDFT in 
combinazione con l’analisi delle densità di carica mediante l’approccio dalla Quantum Theory of 
Atom in molecules; 

 
● Studio della fluorescenza anomala delle soluzioni acquose, affrontato con un approccio 

integrato: sperimentale, mediante tecniche spettroscopiche di fluorescenza; teorico-
computazionale, attraverso modellistica TD-DFT applicata a cluster acquosi di grandi dimensioni, 
finalizzata alla comprensione dell’origine microscopica dei segnali emissivi osservati. 

 

 
Pubblicazioni scientifiche  
ORCID: 0000-0003-3402-0846  
http://orcid.org/0000-0003-3402-0846 
Statistiche generali: Co-autore di 78 articoli pubblicati su riviste scientifiche internazionali 
indicizzate; di 8 atti a congressi internazionali; di 4 capitoli su monografia.  
h-index: 29, citazioni totali 2578 (Scopus)  
 
1. Linear expansions of correlated functions: a Variational Monte Carlo case study. Luca Bertini, 

Dario Bressanini, Massimo Mella, Gabriele Morosi. International Journal of Quantum Chemistry, 
1999, 74, 23-33  
 

2. Explicitly Correlated Trial Wave Function in Quantum Monte Carlo Calculation of excited states 
of Be and Be-. Luca Bertini, Dario Bressanini, Massimo Mella, Gabriele Morosi. Journal of Physics 
B, 2001, 34, 257-266 
 

3. Stability of few-body systems and Quantum Monte Carlo methods. Luca Bertini, Dario Bressanini, 
Massimo Mella, Gabriele Morosi. Few Body systems, 2002, 31, 199-204  

 
4. Nanostructured Co1-xNixSb3 skutterudites: synthesis, thermoelectric properties and theoretical 

modeling. Luca Bertini, Christian Stiewe, Muhammed Toprak, Simon Williams, Dieter Platzek, 
Antje Mrotzec, Yu Zhang, Carlo Gatti, Eckhard Müller, Mamoun Muhammed, Michael Rowe. 
Journal of Applied Physics 2003, 93, 438-447 
 

5. Chemical Information from the Source Function. Carlo Gatti, Fausto Cargnoni, Luca Bertini. 
Journal of Computational Chemistry, 2003, 24, 422-436  

 
6. Germanium K edge in GeO2 polymorphs. Correlation between local coordination and electronic 

structure of germanium. Luca Bertini, Paolo Ghigna, Marco Scavini and Fausto Cargnoni. Physical 
Chemistry Chemical Physics, 2003, 5, 1451-1456  
 

7. Guest-Framework Interaction in type I inorganic Clathrates with promising thermoelectric 
properties: on the ionic versus neutral nature of the alkaline-Earth metal guest A in A8Ga16Ge30 
(A=Sr,Ba). Carlo Gatti, Luca Bertini, Bo B. Iversen, Nick P Blake. Chemistry A European Journal , 
2003, 9 4556-4568 
 

8. Borromean binding in H2 with Yukawa potential: a non-adiabatic quantum Monte Carlo study, 
Luca Bertini, Massimo Mella, Dario Bressanini, Gabriele Morosi. Physical Review A, 2004, 69, 
042504     

http://orcid.org/0000-0003-3402-0846
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9. Interstitial Zn atoms do the trick in Thermoelectric Zinc Antimonide, Zn4Sb3. A combined 

Maximum Entropy Method X-Ray Electron Density and an Ab Initio Electronic Structure Study 
Fausto Cargnoni, Eiji Nishibori, Philippe Rabiller, Luca Bertini, Mogens Christensen, G. J. Snyder,

 

Carlo Gatti, Bo B. Iversen. Chemistry A European Journal, 2004, 10, 3861-3870 
 

10. Structural Study of Fe Doped and Ni Substituted Thermoelectric Skutterudites by Combined 
Synchrotron and Neutron Powder Diffraction and Ab Initio Theory. Mogens Christensen, Luca 
Bertini, Carlo Gatti, Muhammet Toprak, Eiji Nishibori, Mamoun Muhammed, Bo B. Iversen. 
Journal of Applied Physics, 2004, 96, 3148-3157 

 
11. The local form of the source function as a fingerprint of strong and weak intra- and inter-

molecular interactions. Carlo Gatti, Luca Bertini. Acta Crystallographica A60, 2004, 438-449 
 

12. The impact of the actual structure of a thermoelectric material on the electronic transport 
properties. The case of doped skutterudite systems. Luca Bertini, Carlo Gatti. Journal of Chemical 
Physics, 2004, 121, 8983-8989 
 

13. The impact of nanostructuring on the Thermal conductivity of Thermoelectric CoSb3. Muhammet 
Toprak, Christian Stiewe, Bertini Luca, Wen Hao Bao,

 
Dieter Platzek, Simon Williams, Carlo Gatti,

 

Eckhard Müller, Yu Zhang, Michael Rowe, Mamoun Muhammed. Advanced Functional 
Materials,  2004, 14, 1189-1196  
 

14. Nanostructured Co1-xNix(Sb1-yTey)3 Skutterudites: Theoretical Modeling, Synthesis and 
Thermoelectric Properties. Christian Stiewe, Luca Bertini, Muhammet Toprak, Mogens 
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Toulouse, France). Presentazione Orale “Redox reactivity of Copper-Amyloid peptide complexes 
toward ROS production.  A computational insight on the redox competent metal coordination in 
O2 and H2O2 reduction” 

7. CuBICS 2018 – The Copper Bioinorganic Chemistry Symposiums (21-24 maggio 2018, Marseille, 
France).  Presentazione Orale “ROS mechanism production in Cu-Amyloid Beta peptide model 
complexes. The molecular modelling point of view” 

8. QBIC-V- Quantum Bio·Inorganic Chemistry Conference – Marseille (France) from the 8-10 giugno 
2019. Invited lecture “On the propagation of the OH radical produced by Cu(II)·Aβ(1-16). The 
intramolecular Aβ oxidation processes from the molecular modelling point of view” 

9. ICBIC19- 19th International Conference on Biological Inorganic Chemistry – Interlaken (Svizzera) 
Agosto 11-16, 2019 Presentazione orale: “On the propagation of the OH radical produced by 
Cu(II) Aβ(1-16). The intramolecular Aβ oxidation processes from the molecular modelling point 
of view”  

10. EuroBIC16-16th European Biological Inorganic Chemistry 2022 (Grenoble. 17-21 luglio). 
presentazione orale: Membrane damages induced by Cu(II)-Aβ·OH radical species. OH 
propagation toward polar head groups and lipid tails of membrane phospholipid bilayers at DFT 
level. 

11. QBIC VI - 6th Quantum Bio-Inorganic Chemistry Conference 2023 (28 agosto-2 settembre 
Varsavia, Polonia). Presentazione orale: Differences and similarities between fungal and 
bacterial laccases in oxidation of polycyclic aromatic hydrocarbon. 

12. ICBIC 21 - 21st International Conference on Biological Inorganic Chemistry 2025 (28 luglio – 1 
August , 2025), Long Beach Convention Centre, Long Beach, California, USA. Presentazione orale: 
"Computational Investigation of Oxidative Enzymes for Plastic and Biopolymer Degradation" 

 
Partecipazione a congressi nazionali ed internazionali 
1. Partecipazione al “X International conference of quantum chemistry” Menton 5-10 giugno  2000 

(France) - poster “High energy storage cage molecules of Nitrogen”  
2. Gordon Conference 4-9 luglio 2004 Mount Holyoke College – South Hadley, Ma (US) - poster 

“Chemical approach to the ab-initio modelling of thermoelectric material. The case of the 
skutterudite Co4Sn6-xTex. Just description or also prediction?” 

3. XX Interational congress of the Union of Crystallography - UICr congress 23-31 Agosto 2005 
Firenze– Poster “Ab-initio modelling of electronic transport properties: a structural informer”  

4. 9th International Hydrogenase conference H2ase 2010 Uppsala (Sweden) 27 giugno – 2 luglio 
2010 – Poster “Insights on the CO-photolysis of the CO-inhibited form of the [FeFe] hydrogenase 
catalytic site” 



20 
 

5. DCTC13 – Congresso della divisione di Chimica Teorica e computazionale della Società Italiana 
di Chimica Padova  20-22 Febbraio 2013 – Poster “Functional effects on the TDDFT investigations 
in organometallic photochemistry”;  

6. Partecipazione al ICH2019 - 12th International Hydrogenase Conference - Lisbon (Portugal) dal 
31 marzo 4 aprile 2019 

7. Partecipazione al XXVIII National Congress of the Società Chimica Italiana con un poster dal titolo 
“C-H bond activation in laccases investigated with molecular modelling” Milano 26-30 agosto 
2024   
 

 

Partecipazione a comitati organizzatori di convegni a livello nazionale o 
internazionale 

 
2018 

 
Membro del comitato organizzatore della scuola di chimica 
computazionale “Computational spectroscopy: bridging theory and 
experiment” nell’ambito della serie delle Lake Como School of Advanced 
Studies, 9-14 Settembre 2018, Villa del Grumello Como (Italia) 
 

2019 Membro del comitato organizzatore di “HorizonChem 2019 - La Tavola 
Periodica degli Elementi: Storia, Innovazione e Sfide future” - giornata 
di approfondimento per i 150 anni della tavola periodica, 5 Aprile 2019, 
Aula Magna dell’Università degli Studi di Milano-Bicocca.  

 
 
 

Partecipazione a progetti di ricerca a livello nazionale o internazionale 

 
2000 

 
Partecipazione al Programma di ricerca NANOTHERMEL - Nano-
engineering of high performance thermoelectrics (Project ID: G5RD-CT-
2000-00292) finanziato dalla comunità europea nell'ambito del quinto 
programma quadro (FP5-GROWTH), in collaborazione con il Dr. Carlo 
Gatti e presso l'Istituto di Scienze e Tecnologie Molecolari (ISTM-CNR) 
di Milano.  
 

2008 Partecipante al Programma di ricerca Prin2008 – Coordinatore 
Scientifico del progetto: Prof. Ziche Marina – Durata del progetto: 24 
mesi – Titolo del progetto: Modellistica molecolare delle interazioni di 
ioni rame o ligandi con proteine coinvolte nei processi di angiogenesi. 
Protocollo: 200875WHMR_005 
 

2011 Partecipante al Programma di ricerca Prin2010-2011, Coordinatore 
scientifico del progetto Prof. Bonomo Raffaele Pietro - Durata del 
progetto: 36 mesi – Titolo del progetto: Ioni Metallici nelle Patologie da 
Invecchiamento: Interplay tra Metallostasi e Proteostasi nella 
Neurodegenerazione. Protocollo:2010M2JARJ_010 

 
2017 

 
Fondo per il finanziamento MIUR delle attività base di ricerca 
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2020 

Partecipante al Programma di ricerca Prin2020, Coordinatore 
scientifico del progetto Prof. Angela Lombardo - Durata del progetto: 
36 mesi – Titolo del progetto: SEAfood WAste Valorization by oxidative 
metalloEnzymes (SEA-WAVE). Protocollo:2020BKK3W9 

 
2022 

 
Partecipante al programma di ricerca Prin PNRR 2022 Coordinatore 
scientifico Dr. Federica Arrigoni – Durata del progetto 24 mesi – Titolo 
del progetto SMARFeS: Small Molecule Activation by Redesigned iron-
sulfur (FeS) proteins, Protocollo  
 
Partecipante al programma di ricerca Prin 2022 Coordinatore scientifico 
Prof. Francesca Valetti (Università di Torino) – Durata 24 mesi – Titolo: 
Molecular determinants of Oxygen Resistance in a unique [FeFe]-
hydrogenase (MORF) 

 
 
Le dichiarazioni rese nel presente curriculum sono da ritenersi rilasciate ai sensi degli artt. 46 e 47 
del D.P.R. 445/2000 
 
Milano 24/02/2026          

                                                                                              


