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Prof. Michele Parrinello, USI-ETHZ
 (fa fede la sola versione pronunciata)
L’esperienza quotidiana ci fa confrontare con gli enormi progressi che l’informatica ha fatto e con il ruolo sempre più pervasivo che essa gioca nella vita di ogni giorno. Non è quindi sorprendente che, anche nel campo della scienza, ci si trovi di fronte ad una vera e propria rivoluzione stimolata dalla crescente capacità che hanno i moderni calcolatori di analizzare enormi quantità di dati e di fare dei calcoli ad altissima velocità. Questo ha offerto agli scienziati nuove possibilità ed ha fatto nascere un modo  nuovo di affrontare i problemi e le sfide che la ricerca scientifica pone. Si è in fatti assistito ad una nuova rivoluzione nel modo di fare scienza, confrontabile sia pure in piccolo con la rivoluzione Galileana. 

Mentre prima si poteva distinguere solamente fra Scienze Teoriche e Scienze Sperimentali oggigiorno si parla anche di Scienze Computazionali. In questa grande classe di metodi, il Gruppo da me guidato si occupa di simulare al calcolatore il comportamento dei sistemi chimici, fisici e biologici partendo da una descrizione microscopica della materia. Nella pratica si risolvono al computer le complesse equazioni che descrivono il comportamento degli atomi. Questo offre la possibilità di seguire in estremo dettaglio il comportamento di ogni singolo atomo. In questo senso si può parlare di un vero e proprio microscopo virtuale capace di rivelare con una grandissima risoluzione il moto incessante degli atomi. Questo tipo di simulazioni sono dei veri e propri esperimenti, sia pure di carattere numerico, i quali consentono di comprendere il comportamento di sistemi complessi, illuminare i risultati degli esperimenti, rimpiazzare gli esperimenti quando questi fossero o difficili, oppure troppo costosi, oppure predire nuovi fenomeni.

Il nostro gruppo si occupa di sviluppare metodi di calcolo sempre più sofisticati che consentano di descrivere in maniera sempre più realistica sistemi sempre più complessi. Le applicazioni dei metodi sviluppati sono centrate su due grandi aree: la fisica dei materiali e le biomolecole. Nel primo campo studiamo materiali che sono di interesse per la produzione e lo stoccaggio di energia ed anche materiali di interesse per l’industria elettronica. Nel campo delle biomolecole studiamo come agiscono le medicine e proviamo a disegnarne di nuove. Un’altra area d’interesse in questo campo è lo studio di come le proteine si aggregano fra di loro. Un fenomeno che spesso è alla base di molte malattie degenerative. Non trascuriamo però lo studio di sistemi che all’apparenza hanno un interesse puramente accademico come l’acqua, la cui comprensione però spesso può portare a risultati pratici interessanti ed a una più profonda comprensione della materia. 



