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—.quedlo che lespenenea e 1l senso o dimosta,
si deve anfeporme ad ogni discorso, ancorche ne paresse assai ben fondato..
Trialogo sopra i due massimi sistend del mondo
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11 buon insegnamento € per un quarto preparazione e fre quarti teatro.

Tutte le verita sono facili da capire una volta che sono state
rivelate. 1l difficile e scoprirle.

Dietro ogni problema c'é un'opportunita.

La natura € un libro scritto in caratteri matematici
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Fra le stelle con Newton
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Dal macroscopico al microscopico
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Le equazmm quantlstlche
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“Le leggi fisiche necessanie per 1a teoria matematica di
una larga parte della fisica e di tutta la chimica sono
ormai completamente conosciute. La difficolta’ e’ pero”
che I"applicazione nigorosa di queste leggi conduce ad
P.A. M. Dirac
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Ser. 4,123, TH4 (1929)
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Durante la guerra a Los Alamos

FEnrico Fermi

John Von Neumann
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Il progresso tecnologico
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Nel mezzo d1 una; rivo luzmne

I due classici approcci alla scienza, que]lo empmcof
sperimentale e quello teorico/analitico sono stati
supplementati dalla simulazione e dalla modellizzazione
numerica
La crescita esponenziale consente di simulare fenomeni
sempre pii complessi.
I supercomputer sono ora accessibile ad una sempre piu vasta
platea di scienziati in molti campi: clima e meteorologia,
fisica biologia, chimica, scienze sociali, finanza, medicina,
scienza dei materiali, nanotecnologia, efc.
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Le nuove opportumta
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La connessione a banda larga consente di
connettere in modo veloce 1 diversi centri di
calcolo.

La crescita del potere computazionale ed lo
sviluppo di nuovi algoritmi consentono di

risolvere problemi precedentemente ritenuti
insolubili.

La visualizzazione ha fatto grandi progressi.

's:'lwr l:hni rhdl ;J,.ru-
vl I it Eth:ﬂDl




Universita
della
Svizzera
italiana

Dal grandissimo ...
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... all’infinitamente piccolo

la simulazione dei quarks
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I1 perche delle simulaziom
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Per complementare gli esperimenti.
Per migliorare la comprensione dei sistemi.

Per rimpiazzare esperimenti difficili o
pericolosi.

Per predire nuovi fenomeni.
E’ una forma di microscopia virtuale.
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La dinamica molecolare
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L'acquaponina

regola il flusso dell’acqua
attraverso

la membrana cellulare

ma non fa passare gli ioni ed 1
1l film e’ scaricato dal sito del
premio Nobel. dedicato
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La simmlazione e’ di K. Shulten
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Tener conto df:gh elettrtml

SEoh hoectoarieramsat o SSiE inmtut syt
Mﬂhm=hm+smelﬂuﬂmm

TR N AT, e R R S

@ Accuratezza e capacita predittiva

@ Proprieta che dipendono dagli
elettroni- IR, Raman, NMR,
ESR. spettri oftici, etc.

@ Chimica complessa

Alcune applicazion1 applicative

Farmaci per curare 1’influenza

Batterie piu potenti e leggere

La formazione degli idrocarburi

L’aroma del caffe
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La dissociazione dell’acqua

L L : UNIVERSITY DF CALIEOAN &
| ]
A

Liriverita v | 1 1 y
della M = HEWF | |
Syirrer E i {
iadiana . 4 idgenssische Technl rhe oL h ul e .J_:;__,-

éi il I IREVHENE Swisshaderal lnstitut f'ﬂ:ch--falﬁgmﬁj-’.ch

Qual’e’ la rilevanza?

Qual’e il rapporto fra la conduzione protonica
e ’influenza... ?

11 virus dell’influenza necessita di un
ambiente acido per potersi replicare e per
propagare il ciclo infettivo.
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Proton Conduction and the Flu
It’s that time of the year ..
So its good to be thinking about the Flu

So, for the next few minutes | will focus on
Influenza A virus ...

Check out the CDC website

Bill DeGrado, Larry Pinto, Bob [ .
Lamb & Mike Klein 225 Influmedix
B

College of
=3 Science and Technology

TEMPLE UNIVERSITY*

* 8 RNA segments encode for || proteins

* Hemagglutinin (HA or H) and Meuraminidase (NA or N).
The responses of antibodiles are used to classify the different
serotypes of Influenza A viruses, e.g

* HINI caused "Spanish Flu™ (1918-20)

* HZIN2 caused "Aslan Flu™ (1957-58)

* HIN2 caused "Hong Kong Flu™ (1968-69)
= The most virulent among A, B and C types

* H5N | pandemic threat (2006-7 flu season)

* HA, NA and M1 channel are targets for antlviral drugs

« Fast mutation and re-assortment
Neurarninidase [ S * antigenic drifc (epldemic)
NPmiein— g —— g + antigeniec shift (pandemie)
- A Proneim
- - Membran
* Remediles:
* seasonal vaccines
* neuraminidase inhibitors: eseltamivir (Tamiflu)
and zanamivir (Relenza)

* M2 channel blockers adamantane drugs
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Gating mechanism of membrane-bound M2 protein from influenza A virus: A new perspective from MI
calculations Ekta Khurana, Matteo Dal Peraro, Russell DeVane, Satyavani Vemparala, William F. DeGrado,
Michael L. Klein PNAS (2008)
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Come s1 formano gh 1drocarbur1
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What’s that smell?: from odorant
binding to electric current to the brain

Ca2*activated

Cl'Channel
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Structural predictions Eneraetics Ligand Binding

Molecular simulation
of proteins involved in the smell process
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L’energia libera della
dodecalanina
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Buon natale con le proteine
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