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Carlo Gatti

Nato a Milano il 4 dicembre 1954, sposato con Alessandra Silvani e padre di 3 figli.

Dopo gli studi in Chimica, indirizzo chimico-fisico-teorico, presso l'Università degli Studi di Milano, ha vinto una borsa di studio dell'Accademia Nazionale dei Lincei per un lavoro di ricerca nel campo della catalisi eterogenea e della chimica teorica presso l'Istituto di Chimica Fisica dell'Università degli Studi di Milano, sotto la guida del Prof. Lucio Forni e del Prof. Massimo Simonetta. Ha poi lavorato presso l'Istituto di Elettrochimica e Metallurgia della stessa Università, sviluppando software originale per la modellistica di gestione degli impianti nucleari bollenti BWR e pressurizzati PWR, in collaborazione con il Prof. Giuseppe Bianchi e enti industriali quali CNEN, Ansaldo Impianti Divisione Meccanica Nucleare e Breda Termomeccanica. Nel 1982 è entrato nel CNR,  presso il Centro per lo Studio delle Relazioni tra Struttura e Reattività Chimica, diretto allora dal Prof. Massimo Simonetta. A parte numerosi periodi di lavoro all'estero (Canada, Mc Master University col Prof. RFW Bader; USA, SUNY, Buffalo col Prof. P. Coppens; Danimarca, Aarhus University e Copenhaghen University con i Prof. FK Larsen, B.B. Iversen e S. Larsen, Francia, Université Henri Poincaré, Nancy, Prof. C. Lecomte e Université Jules Verne, Amiens, Prof. C. Frayret) ha continuato sino ad oggi a lavorare presso lo stesso Centro, divenuto dal 2002 sede principale dell'Istituto di Scienze e Tecnologie Molecolari del CNR.

Ha svolto la sua attività nel campo della chimica teorico-computazionale, rivolgendo particolare attenzione alla estrazione di informazioni dalla funzione d'onda atte a porre e riscoprire su basi teoriche non arbitrarie i concetti operazionali che sono alla base del tipico modo di ragionare del chimico; in particolare i concetti di struttura ed evoluzione strutturale, di legame chimico, di proprietà atomiche o di gruppi funzionali, di trasferibilità e reattività chimica. Alcuni di questi concetti sono poi definibili in termini delle sole proprietà di una osservabile, la densità elettronica, che, a partire dagli anni 80'-90', ha potuto essere ottenuta con sufficiente dettaglio da misure di diffrazione di raggi X a bassa temperatura. Lo studio topologico della densità elettronica è alla base della teoria QTAIM, Quantum Theory of Atoms in Molecules, dovuta in primo luogo a Richard Bader, con cui Gatti ha spesso collaborato. 

I lavori e la notorietà internazionale di Gatti riguardano essenzialmente gli sviluppi concettuali ed  operazionali - nuovi programmi di calcolo e conseguentemente nuovi domini di applicazione  - di questa teoria. In particolare, la sua estensione allo studio di sistemi in fase condensata ed utilizzando sia densità elettroniche calcolate ab initio, sia determinate sperimentalmente (in collaborazione in particolare con R. Destro, Milano e BB Iversen, Aarhus, Danimarca). E' autore del codice di calcolo TOPOND che implementa la QTAIM per sistemi periodici in 0-3 dimensioni (molecole, polimeri, superfici, cristalli) ed è stato distribuito in oltre 50 laboratori internazionali attivi nel campo della cristallografia, della fisica dello stato solido, della chimica-fisica teorica, della chimica inorganica, della geologia e mineralogia.  Tale codice è ora inserito in CRYSTAL-14, http://www.crystal.unito.it/index.php,  un noto programma per lo studio ab initio di sistemi periodici (Università di Torino e STFC Daresbury, UK).  E' inoltre coautore del codice XD, (http://xd.chem.buffalo.edu/),  distribuito in oltre 100 laboratori internazionali, che rappresenta il programma più ampiamente diffuso per l'analisi multipolare delle intensità di diffrazione di raggi X e del quale TOPOND è parte integrante. Tra gli altri apporti innovativi, Gatti ha esteso l'applicazione della QTAIM a funzioni d'onda correlate e, insieme a Richard Bader, ha introdotto la funzione sorgente, uno strumento capace di quantificare, in una relazione causa-effetto,  il contributo che atomi o gruppi atomici "distanti" forniscono alla determinazione delle proprietà di un dato legame chimico, contributo ricavabile sia per via teorica che sperimentale. 

Per gli studi e i codici relativi all’estensione della QTAIM a sistemi cristallini e per la proposizione e sviluppo della funzione sorgente, gli è stato conferito il premio Gregori Aminoff 2013 (condiviso con M. Spackman, Perth, Australia) dalla Royal Swedish Academy of Sciences  http://www.kva.se/en/pressroom/Press-releases-2012/The-Aminoff-Prize-2013/.   Il premio Gregory Aminoff, che ha visto come primo vincitore P.P Ewald, “is intended to reward a documented, individual contribution in the field of crystallography, including areas concerned with the dynamics of the formation and dissolution of crystal structures. Some preference should be shown for work evincing elegance in the approach to the problem”. Tra i vincitori di questo prestigioso premio si annoverano, ad esempio, D Schechtman (scopritore dei quasi-cristalli e premio Nobel 2011 per la chimica), H Rietveld (metodo Rietveld per il raffinamento di dati di diffrazione da polveri) L Addadi (studi cristallografici dei processi di biomineralizzazione), C Shull (diffrazione di neutroni e premio Nobel per la fisica 1994), MM Woolfson (sviluppo dei metodi diretti), GM. Sheldrick e G Bricogne (metodi di risoluzione strutturale), etc.. In occasione del conferimento del Premio Aminoff, Gatti ha scritto un articolo su invito su Physica Scripta (Phys. Scr. 87, 048102, 38 pp, 2013), che ha avuto a tutt’oggi più di 1200 downloads e che è poi stato scelto per l’inserzione nei Physica Scripta Highlights Collection 2013 http://iopscience.iop.org/1402-4896/page/Highlights-of-2013, e (in fase di preparazione) in una special issue di Physica Scripta celebrativa dell’anno internazionale della cristallografia, proclamato dall’UNESCO per il 2014. 

Dal 2009 Gatti è uno dei 6 partners internazionali di un centro di eccellenza, Center for Material Crystallography (CMC, http://cmc.chem.au.dk/)) con sede principale in Aarhus (DK), finanziato dalla Danish National Research Foundation. Il Centro, che include tra i 6 partners, i direttori di grossi facilities internazionali (sincrotrone SPring8, Giappone; Advanced Photon Source, APS), Argonne National Laboratory; Spallation Neutron Source, Oak Ridge National Lab, USA) ha come scopo quello di esplorare le opportunità rivoluzionarie rese possibili dalle nuovi sorgenti di X-ray e neutroni per affrontare sfide di grande importanza nella scienza dei materiali. Il contributo fornito da Gatti riguarda lo sviluppo di nuovo software e metodi legati agli approcci topologici per lo stato solido, nonché lo sviluppo di nuovi descrittori chimici, in particolare l’estensione della funzione sorgente alle densità di spin elettronico. 

Recentemente Gatti, in collaborazione con Artem Oganov (Stony Brooke, USA)  si è occupato di sistemi cristallini sotto alta pressione, caratterizzando nuove fasi con proprietà esotiche (ad es. la prima fase parzialmente ionica di un elemento, il boro, Nature 457, 863, 2009) o nuovi, inattesi composti, stabili ad alta pressione (es . ossidi e silicati di Xenon, Nature Chemistry. 5, 61, 2013). Negli anni 2002-2007, Gatti si è altresì occupato dello studio di materiali termoelettrici, al'interno di programmi Quadro della Comunità Europea. In collaborazione con gruppi di sintesi, di caratterizzazione strutturale e termoelettrica, ha proposto l'uso di approcci modellistici ab-initio per ottimizzare le proprietà termoelettriche di nuovi materiali PGEC (Phonon Glass Electron Crystal) e per mettere in luce la relazione tra proprietà termoelettriche e proprietà strutturali, elettroniche e di natura del legame chimico. Recentemente, sempre nel campo dei nuovi materiali,  ha iniziato a collaborare con un gruppo teorico sperimentale francese (Laboratoire de Réactivité et Chimie des Solides, Université de la Picardie, Jules Verne, Amiens) sulla tematica delle batterie al litio con elettrodi a base organica. 

Gatti ha un h-index pari a 35, i suoi lavori hanno raccolto più di 4100 citazioni ed è autore/coautore di 123 pubblicazioni scientifiche principali, di cui 101 su riviste o libri con comitato di redazione internazionale. E’ co-editor con P. Macchi di un recente (2012) libro, Modern Charge Density Analysis, edito da Springer,  Ha tenuto numerose conferenze orali su invito, di cui 48 all'estero. E' stato co-chair (2004) e chair (2007) delle Gordon Research Conference (GRC) on Electron Distribution and Chemical Bonding: Dynamics and Densities (Massachussets, USA). E’ stato discussion leader in 4 GRCs, principal contractor di due progetti della Comunità Europea, oltre 210 volte referee per riviste internazionali, e 15 volte per rilevanti progetti internazionali, in particolare per tre “priority programs” della DFG (Deutsche Forschunsgemeinschaft). E' stato prima membro (1999-2008), poi Chair (2008-2011) e attualmente consulente della commissione Charge Spin and Momentum Densities della International Union of Crystallography e  membro e Segretario dell'analoga commissione dell'European Crystallographic Association. E’ altresì chair del congresso internazionale Sagamore XVIII on Charge Spin and Momentum Densities che si terrà in Italia nel 2015 (S. Margherita di Pula (CA), 7-12 Giugno).

TABELLA POSIZIONE LAVORATIVA E IDONEITA’/ABILITAZIONI  DEL DR. CARLO GATTI
	

	Posizione lavorativa: Primo Ricercatore (II Livello) CNR-ISTM (Istituto di Scienze e Tecnologie Molecolari, sede di Milano)  

	IDONEITA’/ABILITAZIONI

	Luglio 2006  : Idoneità a Dirigente di Ricerca CNR, I livello  (42° posto, area disciplinare Scienze Chimiche, bando n. 364.7) 

	Febbraio 2011 : Ulteriore Idoneità a Dirigente di Ricerca CNR, I livello  (10° posto, area disciplinare Scienze Chimiche, bando n. 364.86)

	Dicembre 2013, Gennaio-Febbraio 2014 : Abilitato come professore di Prima Fascia (Abilitazione Scientifica Nazionale, ASN, tornata 2012) per tutti e tre i settori scientifico-disciplinari per cui ha fatto domanda: a) 03/A2 Modelli e Metodologie per le Scienze Chimiche; b) 03/B1 Fondamenti delle Scienze Chimiche e Sistemi Inorganici ; c) 03/B2 Fondamenti Chimici delle Tecnologie.


TABELLA RIASSUNTIVA ATTIVITA’ SCIENTIFICA DEL DR. CARLO GATTI
	PARAMETRI BIBLIOMETRICI 
	Valore 

	h-index (Google Scholar) 
	35

	h-index (ISI-WEB)
	33

	Numero di Citazioni (Google Scholar)  settembre 2014
	4136

	Numero di Citazioni (ISI-WEB)settembre 2014
	3322

	
	

	PREMI INTERNAZIONALI

	2013 Gregori Aminoff Prize for Crystallography (condiviso con Mark Spackman, UWA, Perth, Australia), Royal Swedish Academy of Sciences, Stockolm, Sweden, http://www.kva.se/en/pressroom/Press-releases-2012/The-Aminoff-Prize-2013/ .

Motivazione: “for developing experimental and theoretical methods to study electron density in crystals, and using them to determine molecular and crystalline properties”.  

	
	

	PUBBLICAZIONI (v. elenco per voce)
	Valore

	
	

	Articoli su riviste con Comitato di Redazione Internazionale
	91 (+2) 

	Articoli su libri con Comitato di Redazione Internazionale
	10

	Articoli in Atti di Congresso Internazionali con Referee
	12

	Editor di libri internazionali
	1

	Articoli in Atti di Congresso Internazionali con accettazione da parte del Comitato Scientifico e pubblicati su riviste ISI  
	14

	Articoli in Atti di Congresso Nazionali 
	1

	Articoli su Riviste Nazionali
	1

	Articoli su riviste Internazionali su invito (ma senza Referee)
	1

	Articoli su siti Internazionali e forum di discussione scientifici
	1

	Pubblicazioni per docenza in Scuole di Perfezionamento Internazionali/Nazionali 
	3

	Rapporti tecnici (industriali e non)
	5

	Errata corrige
	2

	Pacchetti SW pubblicati (distribuiti internazionalmente)
	6 (4)

	
	

	CONFERENZE, COMUNICAZIONI, SEMINARI E DOCENZA (v. elenco)
	Valore

	
	

	Conferenze orali (plenarie, o su invito o su invito dopo selezione) in Congressi Internazionali
	48

	Conferenze orali (plenarie, o su invito o su invito dopo selezione) in Congressi Nazionali
	6

	Conferenze orali in Congressi Nazionali ed Internazionali in cui il candidato è coautore, ma non relatore
	6

	Conferenze presiedute (con scelta conferenzieri) in congressi internazionali
	14 (7)

	Chair o co-chair di Gordon Research Conferences (incluso nell’elenco della voce precedente
	2

	Discussion leader in Gordon Research Conferences
	4

	Seminari (in Italia e all'estero)
	24(10+14)

	Docenza in Scuole/Workshops (Internazionali e Nazionali)
	12 (8+4)

	Docenza in Corsi di Dottorato
	5

	Docenza per tesi di laurea e di specializzazione
	17

	Corsi organizzati
	1

	Comunicazioni poster in Congressi Internazionali o Nazionali
	63

	
	

	INCARICHI IN PROGETTI DI RICERCA, VISITING SCIENTIST E INCARICHI IN COMMISSIONI, CONGRESSI, ETC.
	Valore

	Incarichi in Programmi di Ricerca Internazionali
	4

	Incarichi o Direzione di Programmi di Ricerca Nazionali
	9

	Visiting scientist  (mesi totali)
	11 (13)

	Partecipazione a commissioni internazionali (chair, membro, membro e segretario)
	4 (1,2,1)

	Partecipazione a comitati scientifici di Congressi Internazionali 
	11

	Partecipazione a commissioni nazionali (membro e segretario, membro)
	3 (2,1)

	Partecipazione a comitati scientifici di Congressi Nazionali 
	4

	
	

	ATTIVITA’ DI REFEREE (elenco dettagliato non riportato)
	Valore

	Referee di Tesi di dottorato estere / o per promozioni di carriera di ricercatori esteri 
	14 + 5

	Referee per premi internazionali 
	8

	Referee per riviste internazionali 
	213

	Referee di rilevanti progetti Internazionali collettivi (DFG priority programs)
	3

	Referee per agenzie internazionali di progetti di singoli laboratori/Università 
	9

	Referee per agenzie internazionali per grant rilevanti (> 4 anni) per post-doc eccellenti 
	3

	Referee per proposte di nuove Gordon Research Conferences
	2

	Membro del board  scientifico di visita e valutazione laboratori internazionali 
	2


Elenco dei 15 lavori più citati
Secondo Google Scholar (in parentesi il dato ISI-WEB), settembre 2014 

1. 345 citazioni (263) A. R. Oganov, J. Chen, C. Gatti, Yanzhang Ma, Yanming Ma, C. W. Glass, Z.  Liu, T. Yu, O. O. Kurakevych, V. L. Solozhenko,  “Ionic high-pressure form of elemental boron”, Nature 457, 863-868 (2009)

2. 253 citazioni (225), C. Gatti, V.R. Saunders, C. Roetti, ‘Crystal field effects on the topological properties of the electron density in molecular crystals: The case of urea’, J. Chem. Phys. 101, 10686-10696 (1994).

3. 234 citazioni (198), C. Gatti,  ‘Chemical bonding in crystals: new directions’, invited review, Zeitschrift für Kristallographie, 220, 399-457 (2005).

4. 170 citazioni (136) M. S. Toprak, C. Stiewe, D. Platzek, S. Williams, L. Bertini, E. Müller, C. Gatti, Y. Zhang, M. Rowe, M. Muhammed, ‘The impact of Nanostructuring on the Thermal Conductivity of Thermoelectric CoSb3 , Adv. Funct. Mater. 14, 1189-1196 (2004).
5. 153 citazioni (167), R. F. W. Bader, A. Larouche, C. Gatti, M.T. Carroll, P.J. MacDougall, K. Wiberg, ‘Properties of atoms in molecules: Dipole moments and transferability of properties’, J. Chem. Phys. 87, 1142-1152 (1987).

6. 144 citazioni (128), A.Volkov, Y. Abramov, P. Coppens* and C. Gatti, ‘On the origin of topological differences between experimental and theoretical crystal charge densities’, Acta Cryst. A56, 332-339 (2000).

7. 137 citazioni (123), Volkov, C. Gatti, Y. Abramov and P. Coppens*, ‘Evaluation of net atomic charges and atomic and molecular electrostatic moments through topological analysis of the experimental charge density’, Acta Cryst. A56, 252-258 (2000).

8. 122 citazioni (115), W.L. Cao, C. Gatti, P.J. MacDougall, R.F.W. Bader, ‘On the presence of Non-Nuclear Attractors in the Charge Distributions of Li and Na clusters, Chem. Phys. Lett. 141, 380-385 (1987).

9. 117 citazioni (96), R.F.W. Bader, C. Gatti, ‘A Green’s function for the density’, Chem. Phys. Lett. 287, 233-238 (1998) (important as it introduces the Source Function descriptor)

10. 112 citazioni (96), B. Silvi*, C. Gatti,  ‘Direct Space Representation of the Metallic Bond’, J. Phys. Chem. A, 104, 947-953, (2000)

11. 103 citazioni (81), F. Cargnoni, E. Nishibori, P. Rabiller, L. Bertini, G. J. Snyder, M. Christensen, C. Gatti*, B. B. Iversen*, ‘Interstitial Zn atoms Do the Trick in Thermoelectric Zinc Antimonide, Zn4Sb3: A combined Maximum Entropy Method X-ray Electron Density and Ab Initio Electronic Structure Study’, Chem. Eur. J. 10, 3861-3870 (2004)
12. 103 citazioni (108), C. Gatti, P. Fantucci, G. Pacchioni, ‘Charge density topological study of bonding in lithium clusters’, Theor. Chim. Acta 72, 433-458 (1987).

13. 98 citazioni (92), A. Martín Pendás, E. Francisco, M. A. Blanco and C. Gatti, "Bond paths as privileged exchange channels", Chemistry an European Journal, 13, 9362-9371, (2007)
14. 91 citazioni (77), C. Gatti*, F. Cargnoni, L. Bertini, ‘Chemical Information from the Source Function’, J. Comput. Chem. 24, 422-436, (2003)
15. 90 citazioni (84), C. Gatti, P.J. MacDougall, R.F.W. Bader, ‘Effect of Electron Correlation on the Topological properties of Molecular Charge Distributions’, J. Chem. Phys. 88, 3792-3804 (1988).

A. Pubblicazioni di articoli su riviste con Comitato di Redazione Internazionale
(A1( C. Gatti, G. Pacchioni, P. Fantucci, S. Polezzo, V. Valenti, ‘ Pseudopotential calculations on hydrogen bonded systems : H2O, CH3OH and HCOOH dimers’, Mol. Phys. 38, 1865-1874 (1979).

(A2( C. Gatti, S. Polezzo, M. Raimondi, M. Simonetta, ‘Generalized self-consistent valence bond method for ground and excited potential energy surfaces. I -Application to LiH states of ( and ( symmetry’, Mol. Phys. 41, 1259-1279 (1980).

(A3( L. Forni, C. Gatti, M. Simonetta, M. Tescari, ‘Effect of methane Formation in Ethylene Hydrogenation over Nickel’, J. Catal. 72, 274-278 (1981).

(A4( A. Gamba, B. Manunza, C. Gatti, M. Simonetta, ‘A theoretical Investigation on the Role of Solvent in Solvolytic Reactions. VI. An ab-initio MO Calculation for Dissociation of Fluoromethane in Hydrofluoric Acid’, Theor. Chim. Acta 63, 245-253 (1983).

(A5( M. Barzaghi, R. Bianchi, C. Gatti, M. Simonetta, ‘The Ring Closure Reaction in 1,6-Methano-(10( annulene’, Int. J. Quant. Chem. S18, 433-438 (1984).

(A6( C. Gatti, M. Barzaghi, M. Simonetta*,. ‘Charge Density Topological Approach to the Dinorcaradiene ( (10( Annulene Equilibrium in Some 11,11- Disubstituted 1,6-Methane (10( annulenes’, J. Am. Chem. Soc. 107, 878-887 (1985).

(A7( A. Daghetti, C. Gatti, S. Trasatti*, ‘Operational comparison of various thermodynamics treatments of organic substance adsorption at the electrode/solution interface’, J. Electroanal. Chem. 196, 179-197 (1985).

(A8( M. Simonetta*, M. Barzaghi, C. Gatti, ‘ Cyclopropane ring closure in 11,11-disubstituted  1,6-methano (10( annulenes, J. Mol. Struct. (THEOCHEM) 138, 39-50 (1986).

(A9( M. Barzaghi, C. Gatti, ‘Homoaromaticity versus Möbius aromaticity’, J. Chimie Physique 84, 783-789 (1987).

(A10( R. F. W. Bader, A. Larouche, C. Gatti, M.T. Carroll, P.J. MacDougall, K. Wiberg, ‘Properties of atoms in molecules: Dipole moments and transferability of properties’, J. Chem. Phys. 87, 1142-1152 (1987).

(A11( C. Gatti, P. Fantucci, G. Pacchioni, ‘Charge density topological study of bonding in lithium clusters’, Theor. Chim. Acta 72, 433-458 (1987).

(A12( W.L. Cao, C. Gatti, P.J. MacDougall, R.F.W. Bader, ‘On the presence of Non-Nuclear Attractors in the Charge Distributions of Li and Na clusters, Chem. Phys. Lett. 141, 380-385 (1987).

(A13( C. Gatti, P.J. MacDougall, R.F.W. Bader, ‘Effect of Electron Correlation on the Topological properties of Molecular Charge Distributions’, J. Chem. Phys. 88, 3792-3804 (1988).

(A14( M. Barzaghi, C. Gatti, ‘Substituents effects on the planarization energy and the relative stability of Winstein and Möbius structures of the homotropylium cation’, J. Mol. Struct. (THEOCHEM) 167, 275-300 (1988).

(A15( M. Barzaghi, C. Gatti, ‘Thermal rearrangements of the homotropylium cation: an MO investigation of some relevant stationary points on the potential energy surface’, J. Mol. Struct. (THEOCHEM) 166, 431-438 (1988).

(A16( L. Bonati, G. Moro, D. Pitea*, C. Gatti, ‘On the choice of the perturbed state for PMO prediction of selectivities in cycloaddition reactions’, Journal of Molecular Structure (THEOCHEM), 208, 235-251 (1990).

(A17( C. Gatti, S. Polezzo. P.  Fantucci, ‘ A Random Phase Approximation study of the absorption spectrum of Na8’, Chem. Phys. Lett., 175, 645-654 (1990).

(A18( A. Alessandrello, E. Bellotti, C. Cattadori, C. Antonione, G. Bianchi, S. Rondinini, S. Torchio, E. Fiorini, A. Giuliani, S. Ragazzi, L. Zanotti, C. Gatti, ‘Search for Cold Fusion Induced by Electrolysis in Palladium’, Il Nuovo Cimento 103A, 1617-1638 (1990).

(A19( R. Destro, R. Bianchi, C. Gatti, F. Merati, ‘Total electronic charge density of L-alanine from X-ray diffraction at 23 K’, Chem. Phys. Lett. 186, 47-52 (1991).

(A20( C. Gatti*, R. Bianchi, R. Destro, F. Merati, ‘Experimental vs. theoretical topological properties of charge density distributions. An application to the L-alanine molecule studied by X-ray diffraction at 23 K’, Journal of Mol. Struct. (THEOCHEM), 255, 409-433 (1992).

(A21( C. Gatti*, A. Ponti, A. Gamba, G. Pagani, ‘Nitranions and their precursors: Charge Density Rearrangements and 15N NMR Chemical Shift Changes’, J. Am. Chem. Soc., 114, 8634-8644 (1992).

(A22( V. Bonacic-Koutecky, P. Fantucci, C. Fuchs, C. Gatti, J. Pittner, S. Polezzo, ‘Ab initio predictions of optically allowed transitions in Na20. Nature of excitations and influence of geometry’, Chem. Phys. Lett., 213, 522-526 (1993).

(A23( C. Gatti*, P. Fantucci, ‘Are Bader Electron Populations Atomic Size Dependent?’, J. Phys. Chem., 97, 11677-11680 (1993).

(A24( Y. Aray, C. Gatti, J. Murgich, ‘The electric field gradient at the N nuclei and the topology of the charge distribution in the protonation of urea’,  J. Chem. Phys. 101, 9800-9806 (1994).

(A25( C. Gatti, V.R. Saunders, C. Roetti, ‘Crystal field effects on the topological properties of the electron density in molecular crystals: The case of urea’, J. Chem. Phys. 101, 10686-10696 (1994).

(A26( C. Gatti, B. Silvi, F. Colonna, ‘Dipole moment of the water molecule in the condensed phase: a periodic Hartree-Fock estimate’, Chem. Phys. Lett. 247, 135-141 (1995).

(A27( R. Bianchi*, C. Gatti, V. Adovasio, M. Nardelli, ‘Theoretical and Experimental (113K) Electron-Density Study of Lithium Bis(tetramethylammonium) Hexanitrocobaltate (III)’, Acta Cryst. B52, 471-478 (1996). 

(A28( F. Cargnoni, L. Colombo*, C. Gatti, ‘A Theoretical investigation on the chemical bonding of interstitial and vacancy defects in silicon during their migration’, Nuclear Instruments and Methods in Physics Research B127-128, 235-238 (1997).

(A29( F. Cargnoni, C. Gatti and L. Colombo, ‘Formation and annihilation of a bond defect in silicon: An ab initio quantum-mechanical characterization’, Phys. Rev. B 57, 170-177 (1998).

(A30( M. Hô, V. H. Smith, Jr., D.F. Weaver, C. Gatti, R.P. Sagar, R.O. Esquivel, “Molecular similarity based on information entropies and distances”, J. Chem. Phys. 108, 5469-5475 (1998).

(A31( R.F.W. Bader, C. Gatti, ‘A Green’s function for the density’, Chem. Phys. Lett. 287, 233-238 (1998).

(A32( T. Benincori, F. Sannicolò*, L. Trimarco, L. Bonati, S. Grandi, D. Pitea, C. Gatti, ‘Rate enhancement of 1,3-dipolar cycloaddition of N-methylindole: the singular role of Grignard reagents’ J. of Phys. Org. Chem. 11, 455-466 (1998).
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[C12] C. Frayret, D. Tomerini, C. Gatti, Y. Danten, M. Becuwe, F. Dolhem, and P. Poizot “Relating Electrochemistry of new organic materials for batteries and fundamental understanding through DFT calculations”, Proceedings 6th Forum on New Materials, CIMTEC, June 15-20, 2014, Montecatini Terme, Italy, page xx-yy, 2014. Proceedings of CIMTEC 2014 will be published by Trans Tech Publications (Switzerland) in the Techna Group series "Advances in Science and Technology" as Volumes 87 onwards.

D. Pubblicazione di articoli in Atti di Congresso Internazionali senza Referee (ma con accettazione da parte del Comitato Scientifico)

(D1( C. Gatti, ‘ TOPOND : a program for the application of the quantum theory of atoms in molecules to periodic systems’, Acta Cryst A52, C555 (1996).

(D2( C. Gatti, “Exploiting the theoretical electron and spin densities" Acta Cryst. A56 (Supplement), s20 (2000). 

(D3( G. K. H. Madsen, P. Blaha, K. Schwarz, J. Sofo and C. Gatti, ‘LAPW Study of the Existence of Non Nuclear Maxima in the Electron Density’,  Acta Cryst. A56 (Supplement), s187 (2000).

(D4( F. Cargnoni, C. Gatti, “Electron density topological analysis of silicon surfaces. The case of Si(100)(1x1):H and Si(100)(2x1):H" Acta Cryst. A56 (Supplement), s402 (2000).  

[D5] C. Gatti, L. Bertini, B.B. Iversen, N.P. Blake, “On the ionic Vs Neutral Nature of Metal Guests in the thermoelectric clathrate materials, Acta Cryst. A58 (Supplement), C351 (2002).

[D6] C. Gatti, L. Bertini, F. Cargnoni, “Beyond (2(b : chemical bond analysis using the local form of the source function", Acta Cryst. A61, C47-C48 (2005).

[D7] F. Cargnoni, L. Bertini ,C. Gatti, “Structure, chemical bonding and thermoelectric performance of Zn4Sb3,  Acta Cryst. A61, C349 (2005).

[D8] L. Bertini, S. Cenedese, C. Gatti “Ab-initio modelling of electronic transport properties: a structural informer", Acta Cryst. A61, C350 (2005).

[D9] C. Gatti, A.R Oganov, J. Chen, Y. Ma, " How and why elemental boron undergoes self charge transfer between 19 and 89 GPa " Acta Cryst. A64 C70 (2008)

[D10] C. Gatti, Electron density topology and chemical bonding. The Quantum Theory of Atoms in Molecules and Crystals (Bader’s theory), pages 91-115 ,International workshop on the refinement and analysis of the electron density obtained from high resolution X-ray diffraction, 28-30 October 2009, Marrakech, Maroc 

[D11] C. Gatti, E. Monza, L. Lo Presti, G. Saleh “ Revealing electron conjugation through an observable”, Acta Cryst. A67 C443-C444 (2011)

[D12] M.R.V. Jörgensen, S. Cenedese, H. F. Clausen, J. Overgaard, C. Gatti, Y.-S. Cheng, B.B. Iversen, “ Charge density of a Zn containing coordination polymer”, Acta Cryst. A67 C447 (2011)

[D13] G. Saleh, C. Gatti, L. Lo Presti, J. Contreras-Garcia “ Non-covalent interaction descriptor using experimental electron densities”, Acta Cryst. A67 C448-449 (2011)

[D14] S. Cenedese, C. Gatti, B.B. Iversen “ Electronic structure and bonding interactions in FeS2 and FeP2”, Acta Cryst. A67 C449-C450 (2011)

E. Pubblicazioni di articoli in Atti di Congresso Nazionali
(E1( C. Gatti, F. Cargnoni, ‘Recent advances of the TOPOND program’, pagine 125-128, Atti III Convegno Nazionale di Informatica Chimica, Napoli , 27 febbraio-1 marzo 1997.

F. Pubblicazioni di articoli su Riviste Nazionali

(F1( M. Barzaghi, C. Gatti, ‘Stabilita’ relativa di strutture aromatiche e di Möbius’, Societa’ Chimica Italiana, Sezione Lombardia, Riunione Scientifica 3 dicembre 1986, La Chimica e L’Industria 69, 98 (1987).

G. Pubblicazioni di articoli su Riviste Internazionali (su invito, ma senza referee)
[G1] C. Gatti, M. Cooper, ‘ Molecular and Crystal Properties from Charge and Spin Densities’, IUCr Newsletter, 10, issue 3, page 8-9 (2002). 

H. Pubblicazione di articoli su siti internazionali e forum di discussione scientifici

(H1( A.R. Oganov, V.L. Solozhenko, O.O. Kurakevych, C. Gatti, Y. Ma, J. Chen, Z. Liu, R.J. Hemley, Comment on "Superhard Semiconducting Optically Transparent High Pressure Phase of Boron", arXiv:0908.2126v2 [cond-mat.mtrl-sci], Condensed matter, Materials Science, August 2009
I. Pubblicazioni per docenza in Scuole di Perfezionamento Nazionali o Internazionali
(I1( C. Gatti, ‘Analisi della densita’ elettronica ed effetto del’impaccamento cristallino’, pag, 271-336, in Acquisizione, valutazione ed utilizzo di dati diffrattometrici e strutturali in Cristallografia’, Scuola  1994 dell’Associazione Italiana di Cristallografia,  Perugia 3-7 ottobre 1994.

(I2( C. Gatti, ‘ Quantum Theory of Atoms in molecules and crystals. Application to the solid state’, in Hartree-Fock Theory of the Electronic Structure of Solids, Network School of the Human Capital and Mobility Network on the ‘Developments and Applications of the Hartree-Fock method in Materials Science’, Turin (Italy), 17-27 September 1995.

[I3] C. Gatti, Electron density topology and chemical bonding. The Quantum Theory of Atoms in Moleculesw and Crystals (Bader’s theory), pages 91-115 ,International . workshop on the refinement and analysis of the electron density obtained from high resolution X-ray diffraction, 28-30 October 2009, Marrakech, Maroc 

J. Rapporti tecnici 
( non vengono riportati i numerosi rapporti relativi ai due progetti europei e al progetto CMC finanziato dalla Danish National Research Foundation in quanto dovuti da contratto e quindi impliciti nel “titolo” relativo alla partecipazione ai due progetti)
(J1( C. Gatti, ‘Modelli di interfase acqua-ossido: caratteristiche ed aspetti di programmazione’, Breda Termomeccanica DOC (79) Report, classe II, pag 1-44, 1979.

(J2( C. Gatti, ‘MINEQL/IMPENR : un programma per il calcolo della concentrazione di impurezze in strati porosi all’ebollizione’, Breda termomeccanica Report, classe I, pag. 1-46, marzo 1981.

(J3( C. Gatti, ‘Modelli di contaminazione radioattiva in impianti BWR. Parte I : Analisi critica della modellistica esistente; Parte II : il codice di calcolo BWRACTRA’, Ansaldo Meccanica Nucleare Technical Report 400 NC 011, classe III, pag 1-255, 1982.

(J4( F. Cargnoni e C. Gatti, ‘Modelli e metodi per lo studio della struttura geometrica e di legame di difetti di silicio e di strati sottili di silicio clean o chemiadsorbiti”, Progetto Finalizzato Materiali Speciali per Tecnologie Avanzate, Relazione scientifica 1998-2000, Sottoprogetto 4, pag. 309-313, novembre 2001, CNR, Roma.

[J5] S. Assoni e C. Gatti, "Memorie non volatili a semiconduttore su scala nanometrica basate sul cambiamento di fase: modellistica da principi primi della struttura geometrica ed elettronica del materiale a cambiamento di fase", Copyright ©2007 CILEA -  164 p., CD. - ISBN 978-88-88971-12-4, pages 135-146.

K. Errata corrige
(K1( G. K. H. Madsen, C. Gatti, B.B. Iversen, Lj. Damjanovic, G.D. Stucky, V.I. Srdanov “Erratum: F-Center in Sodium-Electro-Sodalite as a physical manifestation of a non-nuclear attractor in the electron density”, Phys. Rev. B 61, 2380-2380, (2000).

(K2( A. R. Oganov, V.L. Solozhenko, C. Gatti, O.O. Kurakevych, Yann Le Godec “ Erratum: “The high-pressure phase of boron, (-B28: disputes and conclusions of 5 years after discovery”” [J. Superhard Materials, 33, no. 6, 2011],  J. Superhard Materials, 34, 74-74 (2012).

L. Sviluppo di pacchetti di software
[L1] TOPOND-98 (author: C. Gatti) : An electron density topological program for systems periodic in 0-3 dimensions, User’s Manual CNR-ISTM, Milan 1999; Gatti, C et al., J. Chem. Phys. 101 (1994) 10686-10696. The code implements the Quantum Theory of Atoms in Molecules (QTAIM) for periodic systems (molecules, polymers, slabs and crystal). The code has been distributed in over 50 international labs in the fields of the crystallography, solid state physics, solid state chemistry, chemical physics, inorganic chemistry, geology, mineralogy. The TOPOND code has now been inserted in the new version of the well-known, internationally distributed CRYSTAL-14 code (http://www.crystal.unito.it/index.php; ab initio package for periodic systems in 0-3 dimensions). The TOPOND part of CRYSTAL-14 deals with the TOPO keyword in the properties section of CRYSTAL-14.

[L2] TOPXD (authors: C. Gatti and A. Volkov): Topological analysis program for experimental static electron density based on Hansen-Coppens multipole formalism http://harker.chem.buffalo.edu/public/topxd/ .  This code interfaces the TOPOND-98 code with the XD package, a program for the multipolar analysis of X-ray diffraction intensities. TOPXD has been distributed in several international labs and during 2003 has been inserted in the new version of XD (XD2006) 

[L3] XD2006 (Authors: Volkov, A.; Macchi, P.; Farrugia, L. J.; Gatti, C.; Mallinson, P.; Richter, T.; Koritsanszky, T.)  - A Computer Program Package for Multipole Refinement, Topological Analysis of Charge Densities and Evaluation of Intermolecular Energies from Experimental and Theoretical Structure Factors (2006) . This code has been distributed in over 100 international labs. 

[L4] NCI-Milano (Authors: G. Saleh, L. Lo Presti, C. Gatti, D. Ceresoli “NCImilano: an Electron Density-based code for the study of Non-Covalent Interactions”  J. Appl Cryst 46, 1513-1517 (2013) doi:10.1107/S0021889813020098): NCImilano, is a Fortran90 code for applying the reduced density gradient (RDG) descriptor to a real-space study of noncovalent interactions. The code has been specifically designed for the X-ray charge density community, as it can deal with both gas-phase and solid-state electron densities as evaluated by popular multipolar (XD2006) and Gaussian-based quantum mechanical (Gaussian03/09, CRYSTAL) computational platforms. Moreover, it implements for the first time the possibility of plotting energy densities over RDG isosurfaces.
[L5] BWRACTRA, Boiling Water Reactor ACtivity TRAnsport (Author: C. Gatti), Report : Ansaldo Meccanica Nucleare Technical Report 400 NC 011, classe III, pag 1-255, 1982 (256 pagine); descrizione del codice e manuale nelle pagine 77-241

[L6] MINEQL/IMPENR : MINEQL IMPurity ENRichment, (Author: Carlo Gatti), un programma per il calcolo della concentrazione di impurezze in strati porosi all ebollizione, 1981, Report : Breda Termomeccanica Report, classe I, pag. 1-46, marzo 1981 (47 pagine); il programma è descritto nella pagine 8-43.

ELENCO CONFERENZE, COMUNICAZIONI, SEMINARI E DOCENZA

A. Conferenze orali (plenarie, o su invito o su invito dopo selezione) in Congressi Internazionali

B. Conferenze orali (plenarie o su invito o su invito dopo selezione) in Congressi Nazionali 
C. Conferenze orali in Congressi Nazionali ed Internazionali in cui C. Gatti è coautore, ma non relatore

D. Conferenze presiedute con scelta conferenzieri in congressi internazionali

E. Discussion leader in Gordon Research Conferences

F. Seminari in Italia e all'estero

G. Docenza in Scuole/Workshops Nazionali o Internazionali

H. Docenza in Corsi di Dottorato

I. Docenza per tesi di laurea e di specializzazione

J. Corsi organizzati

K. Comunicazioni poster in Congressi Nazionali o Internazionali

Le comunicazioni posters che sono state oggetto di articoli (v. elenco articoli) già riportati nelle voci :

1) Pubblicazione di articoli in Atti di Congresso Internazionali con Referee

2) Pubblicazioni di articoli in Atti di Congresso Internazionali senza Referee (ma con accettazione da parte del Comitato Scientifico)

3) Pubblicazioni di articoli in Atti di Congresso Nazionali

4) Pubblicazioni di articoli su Riviste Nazionali 

non sono riportate nella voce “J”, per evitare duplicazioni.  

A. Conferenze orali (plenarie, o su invito o su invito dopo selezione) in Congressi Internazionali
(A1( C. Gatti:  ‘The quantum theory of atoms in molecules and the description of the chemical concepts’, invited plenary lecture tenuta al meeting internazionale in onore del Prof. M. Simonetta  Progress in molecular structure analysis, Como 8-9 gennaio 1987.

(A2( C. Gatti:  ‘Topological features of electron density in clusters and periodic systems’, conferenza (30') tenuta nell’ambito del workshop Periodic vs Cluster ab-initio Treatment of Condensed Systems, CECAM workshop Orsay, Paris, France, October 10-18 1991.

(A3( C. Gatti: ‘Topologia della densita’ elettronica in sistemi periodici’, invited plenary lecture tenuta al XX Congreso del Quimicos Teoricos de los paises de Expresion Latina, Merida (Venezuela), 12-17 ottobre, 1992.

(A4( C. Gatti:  ‘Electron density and packing effects’, invited plenary lecture alla Gordon Conference on Electron Distribution and Chemical Bonding, Plymouth State College, N. Hampshire, USA, July 2-7, 1995.

(A5( C. Gatti:  ‘The electron density topology and the characterization of atomic interactions in molecules and crystals’,  invited plenary lecture al “Aminoff Symposium” on Electron Density and Chemical Bonding, The Royal Swedish Academy of Sciences, Stockolm, Sweden, 25 march 1996, in occasione del conferimento (nel giorno successivo) del Premio Gregori Aminoff 1996 al Prof. Philip Coppens Buffalo, NY, USA). 
[A6] C. Gatti:  ‘Implementation of the Quantum Theory of Atoms in Molecules to Periodic Systems’, invited 20' lecture at the 10th Seminar on Computational Methods in Quantum Chemistry, Strasbourg, France, September 4-6, 1996

 (A7( C. Gatti:  ‘Playing with the Quantum Theory of Atoms in Molecules in the solid state’, invited plenary lecture at the Symposium on the occasion of the 65th birthday of R.F.W. Bader, Mcmaster University, Hamilton, Ontario, CANADA, October 18-20, 1996. Questa conferenza non ho potuto poi effettivamente tenerla per nascita contemporanea (19 ottobre 1996) del secondo figlio, Francesco

(A8( C. Gatti:  ‘Interaction densities and energies using the theory of Atoms iin Molecules and Crystals’, invited 30' lecture at the Sagamore XII on Charge, Spin and Momentum Density, July 27-August 1,  1997, Waskesiu, Saskatchewan, Canada.

(A9( C. Gatti, G.K.H. Madsen and E. May “ Weak cooperative electron-electron or molecule-molecule interactions in inorganic and organic crystals. A Quantum Theory of Atoms in Crystals approach”, invited plenary lecture (C. Gatti)  at the 2nd European Charge Density Meeting, Sitges (Barcelona, Spain) 30th September-2 October 1999.

 [A10] C. Gatti " Exploiting the theoretical electron and spin densities", invited 30' lecture in the microsymposium "New developments in Charge, Spin and Momentum Densities", XIXth European Crystallographic Meeting, ECM 19, Nancy, France, 25th-31st  August 2000, pag. 20 Abstracts.

[A11] C. Gatti: “The topology of charge density in crystals”, invited 60’ main lecture, Workshop on X-ray Charge Density Analysis and the XD Programming package, Buffalo, SUNY, NY, 13-17 May 2003.

[A12] C. Gatti “Search of critical points of the electron density”, invited short lecture (30') at Workshop on X-ray Charge Density Analysis and the XD Programming package, Buffalo, SUNY, NY, 13-17 May 2003. 

[A13] C. Gatti “Interpretation of results. Characterization of intermolecular interactions in crystals”, invited short lecture (30'), Workshop on X-ray Charge Density Analysis and the XD Programming package, Buffalo, SUNY, NY, 13-17 May 2003. 

[A14] P. Macchi, C. Gatti “XD: From Multipolar Model Refinement to Complete Topological Analysis. A description of the new features”, invited joint (50% Macchi, 50% Gatti)  45' lecture at ECDM-III, 3rd European Charge Density Meeting, Sandbjerg Estate, Sønderborg, Denmark, 24-26 June 2003.

[A15] C. Gatti: “Chemical Information from the Source Function”, invited 40' main lecture, European Science Foundation Exploratory Workshop ESF/PESC, Sandbjerg Estate, Sønderborg, Denmark, 26-29 June 2003. 

[A16] C. Gatti “Chemical Information from the Source Function”, invited 30' lecture, Sagamore XIV Meeting, on Charge, Spin and Momentum Densities, Broome, Kimberley, Australia, 13-18 August  2003.

[A17] C. Gatti "Nano-engineering and nano-structuring of novel thermoelectric materials: the computational approach",
 invited lecture at Workshop in Nanotechnology and Nanoscience, Ministry of Science and Technology, Brazil - European Commission, São Paulo, Sp, Brazil, December 13-15, 2004. 

[A18] C. Gatti, L. Bertini, F. Cargnoni, (conference delivered by C. Gatti) selected 25' oral lecture  “Beyond (2(b : chemical bond analysis using the local form of the source function", XX Congress of the International Union of Crystallography (IUCr), Florence 23-31 August 2005.

[A19] C. Gatti, D. Lasi (conference delivered by C. Gatti) : " Unambiguous electron population analysis from the electron density observable?", invited 30' minutes lecture at 4th European Charge Density Meeting, Branderburg/Havel (Germany), 26-29 January 2006.

[A20] C. Gatti, D. Lasi (conference delivered by C. Gatti)  : invited 40' minutes lecture " The Source Function and the Nature of the Chemical Bond", VII Girona Seminar on the Nature of the Chemical Bond, July 10-13 2006, Girona, Spain.

[A21] C. Gatti: "Chemical bonding in crystals: new directions", invited 35' minutes lecture Sagamore XV Conference, Bosworth Hall Hotel, Warwickshire, UK, 13-18 August 2006.

[A22] C. Gatti, D. Lasi (invited presentation and discussion held by C. Gatti) : "Source Function description of metal-metal bonding in d-block organometallic compounds", Faraday Discussion 135: Chemical Concepts from Quantum Mechanics, 4-6 September 2006, Manchester, UK.

[A23] C. Gatti,"What the Source Function tells Us about Chemical Bonding", invited 25' minutes lecture at Bunsen-Kolloquium on "Chemical Bonding in Position, Momentum , and Phase Space, February 5-6, 2007, Universität Konstanz, Konstanz, Germany.

[A24] C. Gatti, " The Quantum Theory of Atoms in Molecules: bond paths, chemical bonds and chemical binding", invited 60' main lecture, International Workshop on XD2006 program package: Advanced methods in X-Ray Charge Density Analysis: Extracting properties from a Multipole Refinement, September 3-6 2007, Martina Franca (Italy).

[A25] C. Gatti, "The Source Function", invited 45' main lecture, International Workshop on XD2006 program package: Advanced methods in X-Ray Charge Density Analysis: Extracting properties from a Multipole Refinement, September 3-6 2007, Martina Franca (Italy).

[A26] C. Gatti, A.R Oganov, J. Chen, Y. Ma, " How and why elemental boron undergoes self charge transfer between 19 and 89 GPa, selected and invited 30' minutes lecture (given by C. Gatti) at XXI Congress of the International Union of Crystallography (IUCr) , Osaka, Japan, 23-31 August 2008. Published in Acta Cryst. A64 C70 (2008)

[A27] C. Gatti, " How and why elemental boron undergoes self charge transfer between 19 and 89 GPa, invited 30' minutes lecture at Ab initio simulation of crystalline solids: history and prospects, workshop in honour of Prof. Cesare Pisani, Torino, Italy September 8-9 2008.

[A28] C. Gatti, " Self-charge transfer in an element: the ionic high pressure form of Boron", invited 50' minutes lecture at the workshop Touching Chemical Bonds without experiments, Facultad de Quimica, Universidad de Oviedo, Oviedo (Spain), 18 December 2008

[A29] C. Gatti, " Self-charge transfer in an element: the ionic high pressure form of Boron", 40' minute invited lecture at Gordon Research Conference on Solid State Chemistry, August 30- September 4, Magdalen College, Oxford, UK, 2009

[A30]  C. Gatti, " Topologie de la densitè electronique et liason chimique. Description detaillée de la theorie de Bader", 120' lecture at Int. workshop on the refinement and analysis of the electron density obtained from high resolution X-ray diffraction, 28-30 October 2009, Marrakech, Maroc 

[A31] C. Gatti “Insights from theory on challenging problems in chemistry” 30’ invited lecture on the occasion of the Center for Materials Crystallography Kick-off Meeting, 14-15 April 2010, Danish National  Research Foundation, Department of Chemistry and iNANO, University of Aarhus (Denmark)

[A32] C. Gatti “Update from Milano” 30’ invited lecture on the occasion of the First review meeting,  Center for Materials Crystallography, 2 November 2010, Danish National  Research Foundation, Department of Chemistry and iNANO, University of Aarhus (Denmark)

[A33] C. Gatti, A.R. Oganov, V.L. Solozhenko, “Structure, bonding and Charge Transfer in (-B28 “ ISBB 2011 – 17th International Symposium on Boron, Borides and Related Materials, September 11-17, 2011 Instanbul, Turkey (note: C. Gatti invited talk,  prepared, but not delivered at the very last moment because of my father-in-law death)

[A34] C. Gatti, “Revealing electron delocalization through the Source Function”, X-ray and Neutron Scattering for Solving Structures and Modelling Charge Densities: the last 40 years. A colloquium in honour of Pierre J. Becker, Chateau de Sept Tours, Courcelles de Touriane, France, September 16-17, 2011

[A35] C. Gatti, G. Saleh, L. Lo Presti, E. Monza, “Making experiment and theory talking together: electron delocalization effects and non covalent interactions detection via the Source Function and the Reduced Density Gradient”, invited 30’ lecture in the session What do theoreticians expect from experimentalists and viceversa,  Sagamore meeting XVII on Charge Spin and Momentum Densities, “Great Potentials from Advanced Probes”, page 42 Book of Abstracts,Daini Meisui Tei, Sapporo, Hokkaido, Japan, 15-20 July, 2012.  

[A36] C. Gatti, G. Saleh, L. Lo Presti, “Using X-ray Derived Charge Densities to detect electron delocalization effects and Non-covalent Interactions” invited 20’ lecture at European Charge Density Meeting VI, ECDM-6, page 36 Book of Abstracts,  Strsbke pleso, Slovakia, September 15-20, 2012.  

[A37] C.Gatti, “Challenging chemical concepts through charge density” Symposium on Charge Density in Crystals, invited plenary lectures given by the 2013 Aminoff Prize recipients, 1hr lecture, 2 April 2013, Ångström Laboratory, Uppsala  University, Uppsala, Sweden 

[A38] C.Gatti, “Challenging chemical concepts through charge density”, Aminoff Prize Lectures 2013, 1 hour each, 4 April 2013, on occasion of the awarding of the Geregori Aminoff Prize 2013 to C. Gatti and M. Spackman, Stockolm University, Stockolm, Sweden

[A39] C.Gatti, “Challenging chemical concepts through charge density” 1hr invited lecture, Aminoff Prize Lectures 2013 (in collaboration with the Royal Swedish Academy of Sciences the two prize winners have repeated their Aminoff Lectures at Aarhus University), 8 April 2013, Dept. of Chemistry, Aarhus University, Aarhus, Denmark

[A40] C. Gatti, “Aminoff Prize Summary”, invited 20’ lecture, Third Annual Review, 9th April 2013, Center for Material Crystallography, Dept. of Chemistry, Aarhus University, Aarhus, Denmark

[A41] C. Gatti, “Spin polarization studied through the spin density Source Function”, invited 30’ lecture at Gordon Conference on Electron Distribution and Chemical Bonding, June 2-7, 2013, Les Diablerets Conference Center Les Diablerets, Switzerland 

[A42] C. Gatti, “CMC-Milano Research Summary”, invited 20’ lecture, Midterm Review, 27th June 2013, Center for Material Crystallography, Auditorium 1, Dept. of Chemistry, Aarhus University, Aarhus, Denmark

[A43] C. Gatti, “Spin Source Function”, invited 30’ lecture, Annual Meeting Center for Materials Crystallography, 28th June 2013, Auditorium 1, Dept. of Chemistry, Aarhus University, Aarhus, Denmark

[A44] C. Gatti, “Challenging chemical concepts through charge density” , invited 40’ lecture,   International Workshop in Solid State Quantum Chemistry” in honour of Prof. Cesare Pisani, Torino (Italy), 6-7 September 2013

[A45] C. Gatti, “Chemical bonding in crystals:  charge density and beyond”, invited 1hr plenary lecture at MISSCA 2013, Meeting of the Italian, Spanish and Swiss Crystallographic Associations, September 9th-12th, 2013, Villa Olmo, Como, Italy

[A46] C. Gatti “New descriptors for an “unbiased” and chemically insightful comparison of ab-initio and X-ray derived charge densities”, invited 40’ lecture at Natta’s Seeds Grow, From the crystallography and modelling of stereoregular polymers to the challenges of complex systems, International symposium on occasion of the 50th anniversary of the award of the Nobel Prize for Chemistry to Giulio Natta and Ziegler, Politecnico di Milano, 21-22 November 2013.

[A47] C. Gatti, “Step by step understanding of the energetics of the BH4- rotation in MBH4 crystals (M=Li, Na, K, Rb, Cs)” , 25’ invited lecture, Center for Materials Crystallography, 8th Workshop, 27th March 2014, Institute of Inorganic Chemistry, Georg-August-University Göttingen, Germany

[A48] C. Gatti, A. M. Orlando, L. Lo Presti, “Insights on spin-polarization via the spin density Source Function”, invited oral lecture, delivered by Carlo Gatti,  XXIII Congress of the International Union of Crystallography (IUCr) , Montréal, Canada, August 5-12, 2014

B. Conferenze orali (plenarie, o su invito o su invito dopo selezione) in Congressi Nazionali

(B1( C. Gatti:  ‘Analisi topologica della densita’ elettronica in sistemi periodici: il programma TOPOND’, invited 20' lecture al Wokshop Esame comparativo di vari metodi di calcolo della struttura elettronica molecolare, XXVIII Congresso Nazionale della Divisione di Chimica Fisica della S.C.I., Pisa 10-14 febbraio 1997

(B2( C. Gatti “Implementation of the Quantum Theory of Atoms in Molecules to Periodic Systems : the TOPOND code”, comunicazione, 20’, nella Tavola Rotonda Metodologie e Algoritmi per Sistemi Complessi, IV Convegno Sistemi Complessi : Struttura, Proprietà, Reattività e Dinamica, 16-18 giugno, 1999, Varenna, Villa Monastero, Lecco, Italia.

 [B3] C. Gatti:   “Chemical Information from Electron Densities and Wavefunctions”, invited plenary lecture , PCEC 2002, Joint Meeting of the Physical Chemistry and Electrochemistry Divisions of the Italian Chemical Society, XXXII Italian Meeting of Physical Chemistry Italian Electrochemistry Days 2002, Ferrara, Italy, June 23-28, 2002.

[B4] C. Gatti “ Nature and Function of CH..O interactions in crystals from their experimental and theoretical charge densities “, invited 30' lecture at XXX Congresso Nazionale AIC, Martina Franca (Taranto), 19-22 settembre 2000, pag. 60 Abstracts.

[B5] C. Gatti, “Revealing electron delocalization through the Source Function”, selected and invited lecture at  Primo Congresso della Divisione di Chimica Teorica e Computazionale della Società Chimica Italiana, Pisa, Italia, 22-23 Febbraio, 2012

[B6] C. Gatti, “Dati, modelli e calcolo in cristallografia” lecture 30’ in occasione della cerimonia di apertura e presentazione della mostra “Cristalli! In UNIMI”, Aula Magna, Università degli Studi di Milano, 12 giugno 2014, Milano, Italy

C. Conferenze orali in Congressi Nazionali ed Internazionali in cui il candidato è coautore, ma non relatore

[C1] S. Cenedese, L. Bertini, C. Gatti, "Ab-initio modeling of electronic transport properties in filled (Ca, Sr, Ba) and framework substituted (Fe) cobalt antimonides", 3rd European Conference on Thermoelectrics (ECT05), Nancy, September 1-2, 2005. (delivered by S. Cenedese)

[C2] G. Saleh, C. Gatti, L. Lo Presti “Non-Covalent Interactions in crystals revealed through their experimental Electron Density”,  Intermolecular Interactions In Crystals: via Experiment and Theory to Industrial Applications, Pula (Italy), April 28th-30th 2013, book of Abstracts (there is no page number) 

Delivered by Gabriele Saleh 

[C3] G. Saleh, C. Gatti, L. Lo Presti “Exploring non-covalent interactions in molecular crystals through

the analysis of their experimental electron density distribution” Workshop on "Topological approaches to intermolecular interactions", Pierre et Marie Curie University, Paris (France) 26th -28th June 2013

(oral conference delivered by G. Saleh) 

[C4] Frayret C., Barrès A.-L., Bonnard G., Tomerini D., Danten, Y., Villesuzanne A., Mentré O ., Allis, D.G., Gatti C., Izgorodina E.I., Dolhem F., Poizot P., “ The promise of redox-active organic compounds for Lithium ion batteries: current status and scientific highlights”,conference delivered by C. Frayret at  ECSSC14 14th European Conference on Solid State Chemistry, 7-10 Juillet 2013, 

[C5] D. Tomerini, Y. Danten, C. Gatti, P. Poizot, F. Dolhem, M. Becuwe, F.-Y. Dupradeau, and C. Frayret “Computer modelling aided design and understanding  of organic electrode materials for energy harvesting: an  atomic-scale perspective”, E-MRS 2014 Spring  Meeting, Symposium Materials by design for energy  applications through theory and experiment, Lille  (France) 26-30 May 2014. Delivered by C. Frayret 


[C6] C. Frayret, D. Tomerini, C. Gatti, Y. Danten, M. Becuwe, F. Dolhem, and P. Poizot “Understanding and predicting organic electrode materials of rechargeable lithium batteries via computational approaches: the new deal”, conference delivered by C. Frayret  at 6th Forum on New Materials, June 15-20, 2014, Montecatini Terme, Italy

[C7] D. Tomerini, Y. Danten, C. Gatti, P. Poizot, F. Dolhelm, M. Becuwe and C. Frayret,’ Computational Approaches to Elucidating Materials Properties and Selection: a key role in Organic Batteries Design’,  conference delivered by C. Frayret  at ICAMM  2014, 3rd edition of the International Conference on Advanced Materials Modelling, July 7-9, 2014
D. Conferenze presiedute con scelta conferenzieri in congressi internazionali

(D1( Chair (co-chair R. Stewart, USA) del Microsymposium Topology II, XVII International Union of Crystallography Congress, Seattle, USA, 8-17, 1996.
[D2] Co-chair (chair F.K. Larsen, DK) del  microsymposium "New developments in Charge, Spin and Momentum Densities", XIXth European Crystallographic Meeting, ECM 19, Nancy, France, 25th-31st  August 2000.

[D3] Co-chair (chair P. Mallinson, UK) del  microsymposium "Wavefunctions and properties from experiment", XXth European Crystallographic Meeting, ECM 20, Krakow, Poland, 25th-31st  August 2001.

[D4] Chair (co-chair M. Cooper, UK) del microsymposium “ Molecular and Crystal Properties from Charge and Spin Densities”, 9 august 2002, IUCr XIX, 6-15 August 2002, Geneve, Switzerland. 

[D5] Co-chair (chair P. Becker, France) del microsymposium “ The synergy of experiment and theory in studies of charge, spin and momentum densities”, ECM-21, Durban, South Africa, 24-29 August 2003

[D6] Co-chair (chair John Spence, USA) della Gordon Research Conference on “ Electron Distribution and Chemical Bonding. The Chemical Bond: Densities and Dynamics", Mount Holyoke College, South Hadley, Massachussets (USA),  July 4-9, 2004.  

[D7] Chair (co-chair Dylan Jayatilaka, Australia) della Gordon Research Conference on “ Electron Distribution and Chemical Bonding. The Chemical Bond: Densities and Dynamics", Mount Holyoke College, South Hadley, Massachussets (USA),  July 1-6,   2007.  

[D8] Chair of the Session “Theory and Experiment” at the Sagamore XVI Conference, August 2-7, 2009, Santa Fe, New Mexico (USA). 

[D9] Invited Chair (but with no choice of the speakers) of the 22 June 2010 afternoon session at the “”20 Years of ELF” Workshop, a workshop to celebrate ELF's (Electron Localization Function)  20th birthday, and to honor the contribution of Bernard Silvi who is retiring, 20-24 June 2010, Paris, France.

[D10] Invited Chair for the keynote lecture (K21) of B.B. Iversen on Charge Densities and Materials Crystallography, at XXII IUCr Congress and General Assembly of the International Union of Crystallography  , Madrid, Spain, 22-30 August, 2011 

[D11] Invited Session Chair (but with no choice of the speakers) at ISBB 2011 – 17th International Symposium on Boron, Borides and Related Materials, Session on New Materials and Preparation, September 11-17, 2011 Instanbul, Turkey 

[D12] Invited Session Chair (with an introductory talk of about 5 minutes on the contribution of Pierre Becker to the field of the session but with no choice of the speakers) at X-ray and Neutron Scattering for Solving Structures and Modelling Charge Densities: the last 40 years. A colloquium in honour of Pierre J. Becker, session on Charge Density and chemical bonding (experimental aspects).  Chateau de Sept Tours, Courcelles de Touriane, France, September 16-17, 2011

[D13] C. Gatti Chair of a session at the Sixth European Charge Density Meeting, ECDM-6, Strsbke pleso, Slovakia, September 15-20 (2012)

[D14] C. Gatti Chair della Sagamore XVIII Conference on Charge, Spin and Momentum Densities, IUCr Commission  on Charge Spin and Momentum Densities, Santa Margherita di Pula, Cagliari, June 7-12 (2015).  

E. Discussion leader in Gordon Research Conferences

[E1] C. Gatti, Discussion Leader (in sostituzione di Richard Bader, assentatosi all’ultimo) della sessione Topology alla Gordon Research Conference on Electron Distribution and Chemical Bonding, Queen’s College, Oxford, UK, August 30, September 4, 1998.

[E2] C. Gatti,  Discussion Leader della sessione New Developments in Topological Analysis alla Gordon Research Conference on Electron Distribution and Chemical Bonding, Mount Holyoke College, Bradley, MA (USA) July 8-13, 2001.

[E3] C. Gatti, Discussion Leader (in sostituzione di David J. Singh) della sessione Thermoelectrics alla Gordon Research Conference on Electron Distribution and Chemical Bonding, Mount Holyoke College, Bradley, MA (USA) July 4-9, 2004.

[E4] C. Gatti, Discussion Leader della sessione Chemical Bonds under Extreme Conditions alla Gordon Research Conference on Electron Distribution and Chemical Bonding, Mount Holyoke College, Bradley, MA (USA) July 11-16, 2010

F. Seminari in Italia e all'estero

(F1( C. Gatti:  ‘Un potenziale modello non-empirico applicabile a calcoli Hartree-Fock molecolari per atomi della seconda e terza riga’, Dipartimento di Chimica-Fisica, Università di Milano, febbraio 1979.

(F2( C. Gatti:  ‘ Un nuovo metodo di legame di valenza generalizzato ed autoconsistente per il calcolo di superfici di energia potenziale dello stato fondamentale e degli stati eccitati’, Dipartimento di Chimica-Fisica, Università di Milano, marzo 1980.

(F3( C. Gatti:  ‘ Tecniche di vettorializzazione di codici FORTRAN e loro ristrutturazione’, Dipartimento di Chimica Fisica, Università di Milano, aprile 1984.

(F4(  C. Gatti:  ‘L’analisi topologica della densita’ di carica di molecole quale strumento per lo studio del legame chimico e delle proprieta’ degli atomi nelle molecole’, seminario tenuto l’11 gennaio 1985 presso il Dipartimento di Chimica Industriale ed Ingegneria Chimica  “Giulio Natta”, Politecnico di Milano. 

(F5( C. Gatti:  ‘ A charge density description of the structural and chemical changes in tautomeric systems : applications to bridged annulenes and homoaromatic systems’, seminario tenuto il 4 dicembre 1986 presso il Department of Chemistry, McMaster University, Hamilton, Ontario, Canada.

(F6( C. Gatti:  ‘Dai metodi quanto-meccanici NDO ai metodi ab-initio’, seminario tenuto il 25 maggio 1990 nell’ambito della Scuola di Specializzazione in Sintesi Chimica “A. Quilico”, presso il Dipartimento di Chimica, Politecnico di Milano.

(F7( C. Gatti:  ‘ Sono le cariche di Bader effettivamente funzione della dimensione atomica? Popolazioni atomiche come valori di aspettazione di osservabili quantistiche’, Università di Milano, Dipartimento di Chimica Fisica, giugno 1992. 

(F8( C. Gatti:  ‘Charge density topology in Periodical Systems : Experimental and Theoretical Results’, seminario tenuto presso il Centro de Quimica, IVIC, Caracas, Venezuela, il 21 ottobre 1992.

(F9( C. Gatti:  ‘ The electron density topology and the characterization of atomic interactions in molecules and crystals’,  Centre for Crystallographic Studies ,  Department of Chemistry, University of Copenhagen , Denmark, 29 marzo 1996.

(F10( C. Gatti:  ‘Teoria Quantistica degli atomi in molecole e solidi: caratterizzazione delle interazioni chimiche’, Dipartimento di Fisica, Sezione Fisica dei Solidi e Nuovi Materiali, Universita’, 6 dicembre 1996 , Milano.

(F11( C. Gatti:  “ Interaction energy and density in the water dimer. A Quantum Theory of Atoms in Molecules Insight on the Effect of BSSE”, Centre for Crystallographic Studies, Dept. of Chemistry, Univ. of Copenhagen, Copenhagen, Danimarca, 10 dicembre 1997.

(F12-F13( C. Gatti:  “ The Topond’s tale”, Department of Chemistry, University of Aarhus, DK-8000 Aarhus, Denmark, 27 e 28 May 1999 (due seminari).

[F14] C. Gatti:  ” Weak C-H..O Interactions and their Effect on the Electron Distribution in Molecular Crystals”, November 19, 1999, Foster Chemistry Colloquia, The State University of New York at Buffalo, Department of Chemistry. 

[F15] C. Gatti:  “Dipole moment of a molecule in a crystal”, November 20, 2000, informal seminar at The State University of New York at Buffalo, Department of Chemistry. 

[F16] C. Gatti:  “ Electron density studies of Si surface formation, reconstruction and coverage”, Informal workshop on  Les distributions d’electrons, Ecole Central de Paris, 24 April, 2001 École Central de Paris, 24 aprile 2001.

[F17] C. Gatti "Chemical Information from the Source Function", LCM3B, Laboratoire de Cristallographie et Modelisation des Materiaux Mineraux et Biologiques, UMR, CNRS 7036, Universite Henri Poincarè, Nancy, France, 19 Gennaio 2007.

[F18] C. Gatti " Source Function description of metal-metal bonding in d-block organometallic compounds" , LCM3B, Laboratoire de Cristallographie et Modelisation des Materiaux Mineraux et Biologiques, UMR, CNRS 7036, Universite Henri Poincarè, Nancy, France, 22 Gennaio 2007.

[F19] C. Gatti " Can an unambiguous electron population analysis be derived from the electron density observable?", LCM3B, Laboratoire de Cristallographie et Modelisation des Materiaux Mineraux et Biologiques, UMR, CNRS 7036, Universite Henri Poincarè, Nancy, France, 30 Gennaio 2007.

[F20] C. Gatti " Modellizzazione teorica ab-initio come supporto allo sviluppo di nuovi materiali termoelettrici", Politecnico di Torino, Dipartimento di Scienza dei Materiali e Ingegneria Chimica, 12 Ottobre 2007. 

[F21] C. Gatti,  "Boro elementare ad alta pressione: un "sale" costituito da un solo elemento", Istituto di Scienze e Tecnologie Molecolari, Università degli Studi di Milano, Milano, Italy, 20 febbraio 2009.

[F22] C. Gatti  " Source Function descriptor : use, scope and limitations" (seminar for phD students), 23 april 2009, Julius Maximilians Universitaet Wuerzburg, Wuerzburg (Germany).

[F23] C. Gatti  " Source Function descriptor : use, scope and limitations" (seminar for the Science faculty), 24 april 2009,  Julius Maximilians Universitaet Wuerzburg, Wuerzburg (Germany).

[F24] C. Gatti, “Challenging chemical concepts through charge density”, Seminari Chimici in occasione del premio Gregori Aminoff 2013, 16 aprile 2013, Università degli Studi di Milano, Milano

G. Docenza in Scuole/Workshops Nazionali o Internazionali

(G1( C. Gatti:  ‘Analisi della densita’ elettronica ed effetto dell’impaccamento cristallino’, lezione (2 hr) tenuta nella scuola 1994 dell’Associazione Nazionale di Cristallografia Acquisizione, valutazione ed utilizzo di dati diffrattometrici e strutturali in Cristallografia, Perugia 3-7 ottobre 1994.

(G2( C. Gatti : ‘ Analisi Topologica della densita’ di carica’,  lezione ed esercitazione tenuta alla IV Scuola di Chimica Computazionale Calcolo Quanto-Meccanico di Proprieta’ Chimico-Fisiche dei Materiali Cristallini, Torino 19-24 settembre 1994.

(G3( C. Gatti : ‘Electron density topological analysis in solids’, lezione (1hr) ed esercitazioni (2hr) tenuta alla Network School of the Human Capital and Mobility Network on the Developments and Applications of the Hartree-Fock method in Materials Science, Turin (Italy), 17-27 September 1995.

(G4( C. Gatti:  “Descrittori elettronici: Uso dei metodi quantomeccanici”, lezione di 2.30 hrs tenuta il 5 giugno 1998 all’interno del corso Uso di metodi computazionali per la determinazione di correlazioni struttura-attività, Scuola di Specializzazione in Sintesi Chimica, Università di Milano.

(G5( C. Gatti: “Informazione chimica dall’analisi della densità elettronica” lezione all’interno del minicorso (coordinatore Carlo Gatti) Metodi sperimentali  e Teorici di Determinazione della densità di carica, 18 settembre 2001, Parma (Italy).

[G6] C. Gatti, A. Volkov  “Use of TOPXD for advanced users”, tutorial held within Workshop on X-ray Charge Density Analysis and the XD Programming package, Buffalo, SUNY, NY, 13-17 May 2003. 

[G7] C. Gatti, A. Volkov  “Use of TOPXD for beginners”, tutorial held within Workshop on X-ray Charge Density Analysis and the XD Programming package, Buffalo, SUNY, NY, 13-17 May 2003. 

[G8] C. Gatti, L. Lo Presti "Evaluation of the source function in C4F6 and Mn2(CO)10" tutorial held within Workshop on XD2006 program package: Advanced methods in X-Ray Charge Density Analysis: Extracting properties from a Multipole Refinement, September 3-6 2007, Martina Franca (Italy).

[G9]  C. Gatti, " Topologie de la densitè electronique et liason chimique. Description detaillee de la theorie de Bader", 120' lecture at Int. workshop on the refinement and analysis of the electron density obtained from high resolution X-ray diffraction, 28-30 October 2009, Marrakech, Maroc 

[G10] C. Gatti, “Topological analysis” 50’ lecture at the Synchrotron Charge Density School, March 9-15, 2013, ChemMatCARS,  Center for Advanced Radiation Sources, Argonne National Lab, The University of Chicago, Argonne-Chicago, Illinois, USA 

[G11] C. Gatti, “The Source Function” 30’ lecture at the Synchrotron Charge Density School, March 9-15, 2013, ChemMatCARS,  Center for Advanced Radiation Sources, Argonne National Lab, The University of Chicago, Argonne-Chicago, Illinois, USA

[G12] C. Gatti, “Charge Density Topological Analysis in CRYSTAL”, 30’ invited lecture at the international school MSCC-2013, Ab-initio Modelling in Solid State Chemistry”, Featuring CRYSTAL-13  and CRYSCOR13, Torino, 1-5 September 2013

H. Docenza in Corsi di Dottorato

(H1( C. Gatti : ‘ Moderne tecniche di analisi della funzione d’onda per sistemi in fase gassosa e condensata’, lezione tenuta il 28/4/92 nell’ambito del corso Metodi di simulazione nello studio di sistemi in fase gassosa e condensata (VII Ciclo di Dottorato in Scienze Chimiche).

(H2( C. Gatti:  ‘ Potenziale elettrostatico molecolare’, lezione tenuta il 9/3/93 nell’ambito del corso Densita’ elettronica : Teorie, Esperimenti, Applicazioni’  (VIII ciclo di Dottorato in Scienze Chimiche).

(H3( C. Gatti:  ‘ Calcolo e Interpretazione di proprieta’ Magnetiche’, lezione tenuta il 18/5/93 nell’ambito de corso Densita’ elettronica : Teorie, Esperimenti, Applicazioni’  (VIII ciclo di Dottorato in Scienze Chimiche.

(H4( C. Gatti:  ‘Densita’ elettronica e proprieta’ derivate’ , lezioni (4hr) ed esercitazioni tenute il 10/5/94 ed il 26/5/94 nell’ambito del Corso di Chimica Computazionale per il IX Ciclo di Dottorato in Scienze Chimiche.

(H5( C. Gatti:  ‘ Densita’ elettronica e proprieta’ derivate’, lezioni (2hr) ed esercitazioni (2hr) tenute il 10/5/96 ed il 24/5/96 nell’ambito del Corso di Chimica Computazionale per l’ X I Ciclo di Dottorato in Scienze Chimiche. 

Il candidato ha inoltre tenuto, nel periodo settembre-dicembre 1986 una serie di sei seminari informali sul tema della correlazione elettronica presso il laboratorio del Prof. R.F.W. Bader, Mc Master University, Hamilton, Ontario, CANADA. 
I. Docenza per tesi di laurea, di specializzazione e di dottorato

(I1(  Correlatore tesi di laurea in Chimica ‘ Determinazione della densita’ di carica della N-Cloro-N’-(4-Fluorofenil)-benzammidina mediante diffrazione di raggi X a 18 K’, laureanda Raffaella Soave, AA 92/93.

(I2(  Correlatore tesi di laurea in Chimica ‘ La teoria quantistica degli atomi nelle molecole: caratterizzazione del legame ad idrogeno in cristalli organici molecolari’, laureando Fausto Cargnoni, AA. 93/94. 

(I3( Correlatore tesi di laurea in Chimica  ‘Proprieta’ chimico-fisiche del polipirrolo e dei suoi N- e 3-metil-derivati : il ruolo degli effetti sterici ed elettronici’, laureando Giovanni Frigerio, A.A. 95/96.

(I4( Correlatore tesi di laurea in Chimica  ‘Trasferimento di carica e covalenza nel cristallo di LiH’, laureanda Valeria Grassi, A.A. 95/96. 

(I5( Correlatore della tesi di specializzazione  ‘Metodi teorici ab-initio per lo studio di superfici, strati autoassemblanti e difetti di punto in cristalli di silicio’, specializzando Dr. Fausto Cargnoni, Scuola di specializzazione in Scienza dei Materiali, Universita’ di Milano, A.A. 96/97.

(I6( Correlatore della tesi di laurea in Chimica  ‘Determinazione delle proprieta’ elettrostatiche nel piropo da dati di diffrazione di raggi X a bassa temperatura (30K)’, laureando Riccardo Ruffo, A.A. 95/96 

[I7] Correlatore della tesi di laurea in Chimica  ‘Densità elettronica sperimentale e teorica in cristalli molecolari; iil caso del 3.4-bis(dimetilamino)-3-ciclobuten-1,2-dione”, laureanda Emanuela May, A.A. 97-98.

[I8] Tutoring per un periodo di nove mesi (settembre 1997-giugno 1998) della tesi di dottorato “ Chemical insights from experimental and theoretical charge density studies” del Dr. Georg Madsen (Dept. of Chemistry, Univ. of Aarhus, Aarhus, Danimarca, phD thesis 1999).

[I9] Tutoring della tesi di dottorato “Studio teorico e computazionale di sistemi difettivi in fase condensata: strutture superficiali e difetti di punto in solidi cristallini”, dottorando Fausto Cargnoni, AA 1998-2000, Università di Milano.

[I10] Correlatore della tesi di laurea in Chimica  "Nano-engineering di materiali termoelettrici : l'approccio ab-initio", laureando Simone Cenedese, A.A. 2004-2005.

[I11] Correlatore della tesi di laurea in Chimica "Sviluppi ed applicazioni della funzione sorgente: definizione di un'analisi di popolazione priva di ambiguità e studio della natura del legame metallo-metallo in complessi organometallici binucleari, laureando Davide Lasi, AA 2005-2006.

[I12] Correlatore della tesi di laurea in Chimica "Can the Source Function reveal electron delocalization?”   laureando Emanuele Monza, AA 2010-2011.

[I13] Correlatore della tesi di dottorato di ricerca in Scienze Chimiche-Chim/02 : “ Challenging questions in chemistry: the synergic role of ab-initio calculations, X-ray derived charge densities and modern topological approaches to bonding”, dottorando Simone Cenedese, Università degli Studi di Milano, XXIV Ciclo di Dottorato in Scienze Chimiche AA 2009-2011, Università degli Studi di Milano, Facoltà di Scienze Matematiche, Fisiche e Naturali.

[I14] Correlatore della tesi di dottorato di ricerca in Scienze Chimiche-Chim/02, Chemical Paradigms seen through Charge Density Descriptor Lenses, dottorando Gabriele Saleh, Università degli Studi di Milano,  XXVI Ciclo di Dottorato in Scienze Chimiche, AA 2011-2013

[I15] Correlatore della tesi di dottorato di ricerca in Scienze Chimiche-Chim/02, dottorando Ahmed Muhamed Orlando, Università degli Studi di Milano,  XXVIII Ciclo di Dottorato in Scienze Chimiche, AA 2013-2015

[I16] Correlatore della tesi magistrale in Scienze Chimiche-Chim/02  Study of intermolecular interactions by single crystal X-ray diffraction experiments at low T and quantum mechanical calculations: the case of a non-centrosymmetric racemate, laureando Mattia Sist, matricola 804353, AA 2012-2013

[I17] Correlatore della tesi magistrale in Scienze Chimiche-Chim/02, Studio del legame chimico e della polarizzazione di spin in composti organometallici paramagnetici tramite descrittori topologici innovativi basati sulla Funzione Sorgente: il caso di (PNP)Fe e (PNP)Fe(CO)2 , laureando Christian Tantardini AA 2013-2014 
J. Corsi organizzati

[J1] Metodi sperimentali  e Teorici di Determinazione della densità di carica, minicorso organizzato e coordinato da Carlo Gatti nell’ambito e come premessa del XXXI Congresso AIC , 18 settembre 2001, Parma (Italy).

K. Comunicazioni poster in Congressi Nazionali o Internazionali

(K1(  A. Daghetti, C. Gatti, S. Trasatti, ‘ Treatments of data of adsorption of organic substances’, Abstract n. 672 of the Corrosion Division, vol. 82, p. 1073, Electrochemical Society, Spring Meeting, Montreal, May 9-14 (1982). 

(K2( C. Gatti, M. Barzaghi, M. Simonetta, ‘Studio ab-initio dell’equilibrio di isomerizzazione dell’1,6-metano (10( annulene a triciclo (4.4.1.01,6( undeca-2,4,7,9-tetraene’, Atti XIX Congresso Nazionale dell’Associazione Italiana di Chimica Fisica, pag. 162-164, Pisa, 15-19 ottobre 1984.

(K3( M. Barzaghi, C. Gatti, M. Simonetta, ‘Dynamics of the annulene-dinorcaradiene rearrangement in the 1,6-methano (10( annulene system, pag. 107, Proceedings TOR85, Theory of Organic reactions, Gargnano (Italy), 23-28 June 1985.

(K4( C. Gatti, S. Polezzo, M. Raimondi, M. Simonetta, ‘Studio della natura del legame litio-carbonio nell’acetiluro di Litio tramite un metodo approssimato spin-coupled valence bond’,  pag. 22-23 Atti XX Congresso dell’Associazione Italiana di Chimica Fisica, Torino, 21-24 ottobre 1985.

(K5( C. Gatti, M. Barzaghi, ‘Can homoaromaticity exist in carbanions? A topological investigation of the charge density function for the valence tautomerism of cyclohexadienyl to homocyclopentadienyl anion’,  comunicazione n. 19, Résumés  XVI Congrès des Chemistes Théoriciens d’Expression latine, Lyon (France), 7-11 Julliet 1986.

 (K6( C. Gatti, M. Barzaghi, ‘A charge density topological approach to the study of the substituent effect on homoaromaticity in the C6H7- system’, comunicazione n.80, Résumés XVI Congrès des Chemistes Théoriciens d’Expression latine, Lyon (France), 7-11 Julliet 1986.

(K7( C. Gatti, S. Polezzo, M. Raimondi, ‘Studio della natura del legame litio-carbonio nella dissociazione LiCCH(Li (2S) + HCC (2() con il metodo del legame di valenza, impiegando orbitali geminali’, p. 170-171 Riassunti XXI Congresso della Associazione Nazionale di Chimica Fisica, Siena, 6-9 ottobre 1986.

(K8( C. Gatti, M. Barzaghi, ‘Charge density topological evidence of Möbius aromaticity in homotropylium cation’,  Abstract 14D 1987 American Conference on Theoretical Chemistry, Gull Lake, Minnesota, July 25-31, 1987.

(K9( M. Barzaghi, C. Gatti, ‘ Ab initio investigation of the potential energy surface of the homotropylium cation : determination of the equilibrium structure’,  WATOC 87,   World Congress of Theoretical Organic Chemists, Budapest (Hungary), 12-19 August 1987.

(K10( M. Barzaghi, C. Gatti, ‘Riarrangiamenti politopici dello ione cicloottatrienilio: inversione d’anello e deambulazione del gruppo metilenico’, XVII Congreso de Quimicos Teoricos de Expresion Latina, Peniscola (Spain), 20-25 september, 1987.

(K11( F. Bignotti, C. Gatti, S. Polezzo, M. Raimondi, ‘Modello per lo studio delle forze intermolecolari’, p. 123, Atti  XXII Congresso Associazione Italiana di Chimica Fisica, Como 20-23 ottobre, 1987.

(K12( L. Bonati, C. Gatti, G. Moro, D. Pitea, ‘Rielaborazione del modello PMO precedentemente proposto per lo studio delle reazioni di cicloaddizione’, p. 127 Atti XXII Congresso Associazione Italiana di Chimica Fisica, Como 20-23 ottobre, 1987.

(K13( M. Barzaghi, C. Gatti, ‘Effect of electron correlation on the topology of charge distributions of Winstein and Möbius structural regions in the homotropylium cation’, Abstract  M-2, Workshop on Quantum Chemistry, Girona (Spain), 12-18 June 1988.

(K14( C. Gatti, M. Barzaghi, L. Bonati, D. Pitea, ‘On the chemical nature of transition states in cycloaddition reactions: a charge density topological approach. Application to the thermal cycloaddition of two ethylenes and to the Diels Alder reaction of butadiene and ethylene’, Abstract CR-4, Workshop on Quantum Chemistry, Girona (Spain), 12-18 June 1988.

(K15( L. Bonati, C. Gatti, G. Moro, D. Pitea, ‘ A perturbative model for the prediction of selectivities in Diels-Alder reactions’, Abstract B3 Atti NATO ASI on New Theoretical Concepts for Understanding Organic Reactions, 19 June- 2 July 1988, Saint Feliu de Guixols, Spain.

(K16( C. Gatti, M. Barzaghi, L. Bonati, D. Pitea, ‘On the chemical nature of transition states in cycloaddition reactions: a charge density topological approach. Application to the thermal cycloaddition of two ethylenes and to the Diels Alder reaction of butadiene and ethylene’, Abstract B-4 Atti NATO ASI on New Theoretical Concepts for Understanding Organic Reactions, 19 June- 2 July 1988, Saint Feliu de Guixols, Spain.

(K17( M. Barzaghi, C. Gatti, ‘Effect of electron correlation on the relative stability of Winstein and Möbius structures of the homotropylium cation’, Abstract A-37, Sixth International Congress on Quantum Chemistry, 21-25 August 1988, Jerusalem, Israel.

(K18( C. Gatti, P. Fantucci, G. Pacchioni, ‘Relationships between stability, geometry and bonding in 3D Lithium Clusters: a charge density topological approach’, invited poster at the Gordon Research Conference on Electron Distribution and Chemical Bonding, Plymouth State College, N.H., July 3-7, 1989.

(K19( C. Gatti, P. Fantucci, G. Pacchioni, ‘ Relationships between stability, geometry and bonding in small Lithium Clusters : A charge density topological approach’, Abstract F5-8 Résumés 10th Canadian Symposium on Theoretical Chemistry, Banff (Alberta, Canada), August 24-30, 1989.
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INCARICHI IN PROGETTI DI RICERCA, VISITING SCIENTIST E INCARICHI IN COMMISSIONI, CONGRESSI, ETC. 

Gli incarichi in Progetti di ricerca e in commissioni/congressi sono suddivisi nelle voci:

A. Incarichi in Programmi di Ricerca Internazionali

B. Incarichi o Direzione di Programmi di Ricerca Nazionali

C. Visiting scientist

D. Partecipazione a commissioni internazionali o a comitati scientifici di Congressi Internazionali (per chairing di conferenze vedi elenco conferenze/comunicazioni)

E. Partecipazione a commissioni nazionali o a comitati scientifici di Congressi Nazionali

A. Incarichi in Programmi di Ricerca Internazionali

1991-1993:  Responsabile Italiano dell’accordo di cooperazione scientifica CNR-CONICIT per il progetto Relazioni tra misure di accoppiamento di quadrupolo elettrico nucleare e la topologia di densita’ di carica teorica e/o sperimentale 
1994-1997: Associate Contractor del programma HCM della Comunità Europea "Development and Applications of the Hartree-Fock Method to Materials Science", contract CHRX CT93 0155. Dr. Gatti had the prime responsibility of implementing the Quantum Theory of Atoms in Molecules, due to R.F.W. Bader, to systems which are periodic in 0 up to three dimensions. 

2001-2003: Principal contractor del progetto G5RD-CT2000-00292, “Nano-Engineering of High Performance Thermoelectrics”, V Programma Quadro della Comunità Europea, attività Compatible and Sustainable Growth. Dr. Gatti had the prime responsibility to provide description of atomic interactions in molecular and crystalline thermoelectric materials, as an help to guide selection and optimization of these materials. 

2009-2014 (e ora esteso e finanziato anche per gli anni 2015-2019) : Carlo Gatti is one of the six international partners of the Center for Materials Crystallography (CMC, http://cmc.chem.au.dk/),  a new Centre of Excellence established January 1st, 2010, based on funding from The Danish National Research Foundation. The Center is headed by Prof. Bo Bummerstedt Iversen (Aarhus University, DK) and the six international partners are:

· Prof. Dr. Dietmar Stalke (Georg-August-Universität Göttingen, Germany)

· Prof. Mark Spackman (University of Western Australia, Australia)

· Dr. Carlo Gatti (Istituto di Scienze e Tecnologie Molecolari, Italy)

· Research Director Masaki Takata (SPring8 Synchrotron Facility, Japan)

· Exec. Director P. James Viccaro (University of Chicago Center for Advanced Radiation Sources, USA)

· Group Leader Bryan Chakoumakos (Neutron Scattering Division, Oak Ridge National Laboratory, USA)

The CMC is aimed at exploiting the revolutionising opportunities provided by new X-ray and neutron sources to tackle important challenges in materials science. These include:

· Unraveling the chemical origin of molecular self-assembly

· Understanding the mechanism behind thermoelectric materials capable of converting heat into electrical energy,

· Measuring structures of laser excited crystals

· Understanding the nucleation, growth and structure of the nanoparticles, which form the basis of emerging new energy technologies

· Quantifying how guest molecules interact with porous host materials used e.g. for gas storage or catalysis

· Obtaining an atomic scale insight into complex magnetic materials

The expertise and contribution of Dr Gatti within CMC concerns the ab-initio calculations of periodic systems, the development of new software implementing quantum topological approaches (such as Quantum Theory of Atoms in Molecules, QTAIM, Bader’s theoy) for the solid state and of new chemical bond descriptors, in particular the source function.

B. Incarichi o Direzione di Programmi di Ricerca Nazionali

1981 Incarico (9 mesi) per lo Studio di formazione e trasporto di prodotti di corrosione radioattivi in impianti LWR, conferito dal CNEN (ora ENEA), febbraio 1981.

1981 Incarico (12 mesi) di consulente scientifico per la Consulenza agli utenti, conferito dal CILEA (Consorzio Interuniversitario Lombardo per la Elaborazione Automatica), novembre 1981. 

1982 Incarico (9 mesi)  per lo Studio sul meccanismo (formazione, trasporto, deposizione) della contaminazione radioattiva degli impianti BWR : miglioramento dei modelli e codici di calcolo esistenti, con particolare riferimento alla differenziazione morfologica e granulometrica del crud, conferito da ANSALDO IMPIANTI, divisione Meccanica Nucleare, aprile 1982.

1989: Incarico come associato all’attivita’ dell’INFN, sezione di Milano, per una ricerca sulla fusione fredda da svolgersi presso il Laboratorio Nazionale del Gran Sasso, all’interno di una collaborazione congiunta tra Laboratorio Nazionale del Gran Sasso (INFN), Universita’ di Torino, Universita’ di Milano, INFN sezione di Milano.

1993-1994 Coordinatore insieme alla Prof. Carla Roetti, del Progetto Coordinato Verso lo sviluppo di software standardizzato per la modellistica di sistemi complessi (progetto finanziato nella sua globalita’ dal Comitato Nazionale per la Scienza e le Tecnologie dell’Informazione negli anni 1993-96.

1995 : Responsabile Scientifico del progetto “Ideazione e sviluppo di SW per l’analisi topologica della densità elettronica in sistemi periodici”, CNR, Comitato Nazionale Scienza e Tecnologie dell’Informazione.

1998-2000 : Responsabile dell’UO relativa al progetto “Modelli e metodi per lo studio della struttura geometrica e di legame di difetti di silicio e di strati sottili di silicio clean o chemiadsorbiti” all’interno del Progetto Finalizzato CNR Materiali Speciali per Tecnologie Avanzate II, sottoprogetto 4, tematica 4.3 (Metodologie teoriche). 
2000: Responsabile Scientifico di UO all’interno del progetto “Progettazione computazionale di cromofori NLO per il disegno mirato di sistemi fotorifrattivi ad alta efficienza”, (In silico design of NLO chromophores for highly efficient photorefractive systems) Agenzia 2000, CNR.

2006-2008: Titolo : Memorie non volatili a semiconduttore su scala nanometrica basate sul cambiamento di fase

Committente : Fondazione Cariplo, Fondi chiusi 2005 

Codice progetto : CARIPLO 2005-1245

Settore : RICERCA SCIENTIFICA E TRASFERIMENTO TECNOLOGICO

Bando 2005 "Promuovere la valorizzazione della conoscenza attraverso il sostegno di progetti di ricerca applicata su tecnologie abilitanti"

Svolto in cooperazione tra Dip. di Elettronica e Informazione, Politecnico di Milano (responsabile, Prof. A. Lacaita) e CNR-ISTM ( responsabile, Dr. Carlo Gatti).

C. Visiting scientist/Professor
1. C. Gatti, visiting scientist, (lab. Prof. R.F.W. Bader), McMaster University (Hamilton Canada), 1986 (per 3 mesi)

2. C. Gatti, visiting scientist, (lab. Prof. R.F.W. Bader), McMaster University (Hamilton Canada), 1987 (per 1 mese)

3. C. Gatti, visiting scientist, (lab. Prof. R.F.W. Bader), McMaster University (Hamilton Canada), 1988 (per 1 mese)

4. C. Gatti, visiting scientist, (lab. Prof. J. Murgich), Centro de Quimica, IVIC (Instituto Venezolano de Investigaciones Cientificas), Caracas, Venezuela, (1992), per un totale di 3 mesi
5. C. Gatti, visiting scientist, (lab. Prof. S. Larsen), Center of Crystallographic Studies, Copenhaghen, DK 1996 e 1997, per un totale di 10 giorni
6. C. Gatti, visiting scientist, (lab. Prof. F.K. Larsen) Department of Chemistry, University of Aarhus, DK 1999,  10 giorni
7. C. Gatti, visiting scientist, (lab. Prof. P. Coppens)  Department of Chemistry, State University of New York, Buffalo (USA) November 1999, (per due settimane) 
8. C. Gatti, visiting scientist, (lab. Prof. P. Coppens)  Department of Chemistry, State University of New York, Buffalo (USA) November 2000 (per due settimane)
9. C. Gatti, visiting as  professeur de premiere classe, (lab. Prof. C. Lecomte) Universite Henri Poincare, Nancy I, Nancy, France, 10 January-10 February  2007, Laboratoire LCM3B de Crystallographie et Modelisation des Materiaux Mineraux et Biologiques, headed by Prof. Claude Lecomte.

10.  C. Gatti, Visiting scientist  (lab. Prof. B. Engels) Institüt für Organische Chemie, Universität Würzburg, Germany. (2009, per una settimana)
11. C. Gatti, Visiting Professor, (lab. Prof. C. Frayret), Laboratoire de Réactivité et Chimie des Solides (UMR 7314), Universitè de Picardie, Jules Verne, Amiens France (2014) (per 1 mese totale suddiviso in 4 settimane intervallate, aprile 2014, giugno 2014, due settimane, settembre 2014)  

D. Partecipazioni a commissioni internazionali o a Comitati Scientifici di Congressi Internazionali

1. Membro e segretario dello "Special Interest Group on Charge, Spin and Momentum Density of European Crystallographic Association (dal 1999 a tutt’oggi);

2. Membro (sono 5 in totale) della International Commission on Charge Spin and Momentum Densities della IUCr, International Union of Crystallography  (dal 1999 al 2008).  

3. Chair della International Commission on Charge Spin and Momentum Densities della IUCr, International Union of Crystallography  (dal 2008 al 2011). 

4. Consultant della International Commission on Charge Spin and Momentum Densities della IUCr, International Union of Crystallography  (dal 2011 ad oggi).

5. Membro del comitato scientifico del congresso : Chemical Bonding: State of the Art in conceptual Quantum Chemistry, La Colle sur Loup, France june 2000;

6. Membro del comitato scientifico del congresso : Sagamore XIV Meeting on Charge, Spin and Momentum Densities, Broome, Kimberley, Australia, 13-18 August  2003.

7. Membro del comitato scientifico del congresso : European Charge Density Meeting IV, ECDM-IV, Branderburg-Havel, Germany , 26-29 January 2006.

8. Membro del comitato scientifico del congresso : Sagamore XV Meeting on Charge, Spin and Momentum Densities, Market Bosworth, Warwickshire, UK, 13-18 August  2006.
9. Membro del comitato scientifico del Workshop on XD2006 program package: Advanced methods in X-Ray Charge Density Analysis: Extracting properties from a Multipole Refinement, September 3-6 2007, Martina Franca (Italy).
10. Membro del Comitato Scientifico del congresso European Charge Density Meeting, ECDM-V in conjunction with DFG 1178 Annual Meeting, Gravedona, Lake Como, Italy 6-11 June 2008

11. Membro del Comitato Scientifico del congresso Sagamore XVI Meeting on Charge, Spin and Momentum Densities, Santa Fe, New Mexico, US, 2-7 August  2009

12. Membro del Comitato Scientifico dell'"International Workshop on the refinement and analysis of the electron density obtained from high resolution X-ray diffraction", sponsorizzato dalla European Crystallographic Association e dall'International Union of Crystallography, 28-30 October 2009, Marrakech, Maroc  

13. C. Gatti, member of the Organizing Committee of the Sagamore meeting XVII on Charge Spin and Momentum Densities, “Great Potentials from Advanced Probes”, Daini Meisui Tei, Sapporo, Hokkaido, Japan, 15-20 July, 2012
14. C. Gatti, member of the Scientific Committee of the ECDM-6 European Charge Density Meeting; 15th-20th September (2012), Štrbské Pleso, Slovakia
15.  C. Gatti, member of the International Scientific Committee of the XL Congreso de Quimicos Teoricos de Expresiopn latina,, QUITEL, 2014, isola di San Cristobal, Galapagos, Ecuador, 23-30 Novembre 2014

E. Partecipazioni a commissioni nazionali o a Comitati Scientifici di Congressi Nazionali

1. Membro e segretario del Consiglio Scientifico (CS) del Gruppo Nazionale di Informatica Chimica (GNIC)  (1987-1997); 

2. Membro e segretario del CS del Gruppo Interdivisionale di Chimica Computazionale (GICC) (1998-1999);

3. Membro del comitato scientifico del congresso : I  Convegno di Informatica Chimica, Venezia 1991.

4. Membro del comitato scientifico del congresso : III Convegno di Informatica Chimica, Napoli 1997;

5. Membro del comitato scientifico del congresso :  AIC XXXI, Parma 2001) 

6. Membro del Consiglio di Istituto CNR-ISTM dal 22/12/2008.

7. Membro del Comitato Organizzatore del CF 2010, XXXIX Congresso Nazionale di Chimica Fisica, 20-24 settembre 2010, Stresa (Italia)
Breve descrizione di alcune tematiche di ricerca sviluppate da Carlo Gatti
Nel corso degli anni, mi sono occupato di diversi temi di ricerca quali lo sviluppo di metodi e modelli in chimica teorica e computazionale, lo studio del legame chimico in sistemi non convenzionali e in diverse fasi della materia utilizzando approcci innovativi di tipo quantomeccanico e topologico, lo studio di problemi tipici della scienza dei materiali, ad esempio le proprietà di trasporto elettronico in materiali termoelettrici di nuova generazione combinando tecniche cristallografiche, calcoli da primi principi e approcci quanto-topologici.

Pur nella diversità delle tematiche affrontate, nei miei studi si può sicuramente individuare un tratto comune. Ovvero, lo sforzo di sviluppare metodi e condurre “esperimenti” teorici che si potessero confrontare, nel modo meno ambiguo possibile con i risultati di esperimenti condotti con tecniche sperimentali innovative, cercando nello stesso tempo di fornire sempre interpretazioni semplici, chimicamente intuitive, ma non per questo non  rigorose, indipendentemente dalla complessità del calcolo e del modello utilizzato.
 Un confronto diretto tra esperimento e risultato puramente teorico richiede che si adotti uno strumento di analisi dei risultati che sia comune ai due ambiti e che nello stesso tempo rimuova tutte quelle differenze metodologiche che normalmente ne impediscono un confronto significativo. Questa necessità mi ha portato a sviluppare degli strumenti metodologici e di software per l’analisi o la valutazione di osservabili quantomeccaniche misurabili sperimentalmente, come la densità elettronica e la densità di spin elettronico o a proporre descrittori chimici del tutto nuovi, quali la funzione sorgente, anch’essa basata su osservabili ottenibili sperimentalmente, il laplaciano della densità elettronica o della densità di spin elettronico. 
Una panoramica generale del mio lavoro di ricerca si può trovare nellla pubblicazione  Chemical insight from electron density and wavefunctions: software developments and applications to crystals, molecular complexes and material science [Theor. Chem. Acc. 117, 847-884 (2007)] e, in modo più discorsivo e maggiormente focalizzato sugli aspetti di interesse cristallografico, nella recente review Challenging chemical concepts through charge density of molecules and crystals, [Phys. Scr. 87, 048102 (38 pp) (2013)],  pubblicata su Physica Scripta, in occasione del conferimento del Premio per la Cristallografia Gregori Aminoff 2013, da parte della Royal Swedish Academy of Sciences (premio condiviso con il Prof. Marck Spackman, University of Western Australia, Perth, Australia, vedi http://www.kva.se/en/pressroom/Press-releases-2012/The-Aminoff-Prize-2013/.). 

Un’elenco del SW da me sviluppato nel corso degli anni  è riportato a pagina 22 del presente curriculum.   
Nel seguito, riassumo alcuni degli aspetti del mio lavoro, in particolare quelli che hanno avuto maggiore rilevanza per la cristallografia. La numerazione della bibliografia citata, indicata come  [Axx] per i lavori a stampa e come [Bxx] per i capitoli di libro, si riferisce agli elenchi riportati, rispettivamente, nelle pagine 10-16 e 16-17.
Prime scoperte e sviluppi nel campo dello studio topologico della densità di carica
Nel 1984 cominciai ad interessarmi al lavoro di Richard Bader sulla topologia della densità elettronica in vacuo e in particolare alla Quantum Theory of Atoms in Molecules (QTAIM) che egli stava sviluppando in quegli anni,  alla Mc Master University di Hamilton in  Canada, a partire dalle sue osservazioni topologiche. La QTAIM è ai giorni nostri molto diffusa e largamente utilizzata per la comprensione del legame chimico e della struttura molecolare, ma allora era ancora ai suoi albori. 


Il mio primo lavoro in questo ambito [A6, A8] aveva già un imprint cristallografico dal momento che potei mostrare che le diverse strutture geometriche trovate in una serie di cristalli di 1,6-Metano (10( annuleni doppiamenti sostituiti sul carbonio a ponte potevano essere associate ad una struttura molecolare di tipo dinorcaradienico o [10] annuelenico semplicemente sulla base della topologia della loro densità elettronica. Inoltre, potei mostrare, che piccole variazioni deglii effetti di matrice cristallina erano sufficientemente forti da stabilizzare in due forme strutturali diverse, una dinorcaradienica, l’altra annulenica, le due molecole chimicamente equivalenti presenti nella cella unitaria del derivato dimetilico [A6]. 

Qualche anno dopo scoprii [A11,A12], in modo del tutto inaspettato, che in alcuni sistemi chimici peculiari vi possono essere massimi locali della densità di carica in posizioni diverse da quelle associate alle cuspidi nucleari, in aggiunta, ovviamente, a quelli presenti su quest’ultime usuali posizioni. La mia osservazione ebbe una notevole risonanza in quanto sembrava in apparente contrasto con uno degli assunti fondamentali della teoria QTAIM, ovvero che i nuclei fossero gli unici attrattori tridimensionali delle line ascendenti di gradiente di carica nelle distribuzioni di carica molecolari e cristalline. Questa caratteristica che è alla base della dominante forma “atomica” delle distribuzioni di carica  appariva non essere più esclusiva. Avevo provato, infatti, che esistevano sistemi per cui ciò non era necessariamente vero e che presentavano regioni del loro spazio molecolare, dotate di volume finito e in molti casi del tutto significativo, non associabili topologicamente  ad alcun nucleo. Per questi sistemi, la forma molecolare non era dominata solo dalle posizioni nucleari, ma anche da questi strani nuovi oggetti, il che ne aumentava sicuramente il fascino. Infatti, questi sistemi, cluster dei metall alcalini, erano già oggetto all’epoca di un intenso studio sperimentale e teorico per le loro  particolari caratteristiche geometriche, elettroniche, magnetiche  ed ottiche, nonché per l’interesse connesso alle loro modalità di nucleazione. Battezzai questi strani massimi come attrattori non nucleari (nonnuclear attractors, NNAs) [A8] e l’unione di un NNA e della regione in R3 attraversata dai cammini di gradiente  che terminano allo NNA, come pseudoatomo, in quanto il suo comportamento topologico assomiglia a quello di un atomo regolare, ma con la differenza che lo pseudoatomo non esiste isolato [A8-A9]. Potei mostrare che la QTAIM non doveva essere modificata, ma semplicemente generalizzata a sistemi in cui vi possono essere pseudoatomi, oltre ai normali bacini atomici contenenti un nucleo [A8]. Malgrado il concetto di pseudoatomo sia ora ben stabilito e accettato in letteratura, gli NNAs suscitano ancora un notevole interesse e la loro presenza viene rilevata sempre più di frequente, in particolare in sistemi ad alta pressione, come ad esempio nella fase ad alta pressione del Na scoperta recentemente, in cui il Na si comporta da perfetto isolante (Nature 458, 182-185, 2009).
Il primo esempio riportato in letteratura in cui la presenza di NNAs si è rivelata  stabile e non dovuta ad inadeguatezze del livello computazionale adottato è stata la molecola di Li2 e i cluster planari di Li [A8]. In questi sistemi non si osservano cammini di legame diretti tra atomi di litio, ma solo tra i nuclei di Li e gli NNas o tra gli NNas stessi, che pertanto forniscono la “colla” necessaria alla stabilità energetica di questi sistemi. Un cammino di legame è definito come una linea che unisce due massimi locali 3D della densità elettronica di e lungo la quale la densità di carica è massima rispetto ad un qualsisasi spostamento laterale. Il concetto di bond path è uno dei pilastri fondamentali della QTAIM ed è associato alla definizione di legame chimico. Il mio studio dimostrava appunto che nei cluster di Li non vi erano legami chimici diretti tra gli atomi di Li, ma solo mediati attraverso gli pseudoatomi. Inoltre, questi starni oggetti si legavano preferenzialmente tra loro che con gli atomi di Litio, portando ad una visione del cluster conme formato da un insieme di cuori atomici Li+ collegati da una colla elettronica, che formava un suo reticolo, costituita dagli pseudoatomi. Qualche anno dopo con Bernard Silvi (Università Pierre et Marie Curie, Parigi) potei mostrare che esiste una stretta corrispondenza tra la presenza di NNAs nei metalli e nei cluster metallici e  la localizzazione di elettroni nelle loro regioni interstiziali, così come viene rivelato dallo studio topologico della funzione di localizzaione elettronica proposta da Becke (Electron Localization Function, ELF,  J. Chem. Phys. 92: 5397–5403). Pertanto, un’inaspettata ma chiara feature della distribuzione elettronica, precisamente la presenza di NNA, poteva essere messa in relazione con una proprietà determinata attraverso una funzione più complessa, una funzione a due elettroni, la funzione a coppia (pair function) , strettamente collegata al moto correlato istantaneo e non semplicemente mediato nel tempo, degli elettroni. Insieme a Georg Madsen, ora professore alla Bochum University, Germany, ma allora dottorando danese di Aarhus,. [A33] potei anche dimostrare che i centri F (centri colore) presenti in alcuni sistemi cristallini, possono essere posti in corripsondenza biunivoca con gli attrattori non nucleari, che pertanto rappresentano una delle loro possibili manifestazioni fisiche [A33] .

Un altro sviluppo che apportai alla QTAIM fu lo studio topologico degli effetti di correlazione elettronica e l’estensione dell’applicazione della QTAIM a sistemi in cui si tiene debitamente in conto non solo la correlazione elettronica di scambio, ma anche quella di natura coulombiana [A13]. Fino ad allora la QTAIM era stata applicata solo a funzioni tipo Hartree-Fock, che per definizione includono solo la correlazione elettronica di Fermi. Nel corso della mia vista al laboratorio di Richard Bader nel 1986-1987, decisi di estendere i programmi di analisi topologica a funzioni correlate a livello dinamico e statico (static and dynamic Coulomb correlation), quali quelle ottenute con metodi CI (Configuration Interaction), MCSCF (Multi Configuration Self Consistent Field) e GVB (Generalized Valence Bond methods). Negli stessi anni potei contribuire altresì ad un importante lavoro sulla decomposizione rigorosa del momento di dipolo molecolare in contributi chimicamente significativi (trasferimento di carica e polarizzazione atomica) e sullo studio delle variazioni di tali contributi  lungo i diversi modi normali di vibrazione [A10]. Questo lavoro ha fornito una visione chiara e quantitativa delle approssimazioni che sono intrinseche al modello di rigid pseudoatom, normalmente adottato negli studi di densità elettronica derivata da dati di diffrazione a raggi X. Infatti, per estrarre una distribuzione di carica (elettronica e nucleare) dai fattori di struttura dell’esperimento a raggi X, si usano in genere modelli in cui la densità elettronica è data dalla somma di densità elettroniche di pseudoatomi che rimangono rigide, ovvero seguono rigidamente, senza distorcersi, lungo le diverse vibrazioni molecolari e di reticolo, il moto del nucleo cui sono associate. 
Sviluppo di tecniche e di software per una interpretazione rigorosa delle densità elettroniche derivate sperimentalmente (diffrazione di raggi X) e teoricamente (metodi da primi principi) all’interno di uno stesso schema concettuale  

La motivazione di questa parte importante del mio lavoro di ricerca risale agli anni 1990 quando il Prof. Riccardo Destro e i suoi collaboratori avevano ottenuto presso il Dipartimento di Chimica Fisica dell’Università Statale di Milano una densità elettronica sperimentale di eccellente qualità per il cristallo dell’amminoacido L-alanina nella sua forma zwitterionica. La qualità eccellente era dovuta al fatto che le intensità diffratte erano state raccolte a bassissima temperatura (23 K), in modo da minimizzare il cosidetto thermal diffuse scattering (TDS) ed i problemi legati alla deconvoluzione della densità di carica statica dalla distribuzione vibrazionale media dei nuclei. Operando in questo modo si era potuto raccogliere un numero molto esteso di intensità diffratte, in particolare misure ad alto angolo, ben oltre quelle normalmente conseguibili operando a temperature dell’azoto liquido o addirittura a temperatura ambiente. Questo set di dati costituiva un test ideale per derivare non solo le usuali mappe di differenza rispetto al caso atomico indistorto (modello Independent Atom Model , IAM), tipiche dell’approccio cristallografico,  ma anche la distribuzione di carica totale [A19, A20]. Finalmente si intuiva la possibilità di un confronto diretto tra densità derivate per via sperimentale o teorica purchè venisse adotatto uno schema interpretativo basato direttamente sulla osservabile densità e che prescindesse dagli strumenti utilizzati nei due casi per derivare l’osservabile, ovvero modelli multipolari e modelli ad Orbitali Molecolari. Appariva chiaro che lo strumento da utilizzare non poteva essere altro che la topologia della densità elettronica e come suo modello chimico interpretativo la teoria QTAIM.  In questo modo non solo si sarebbe usato lo stesso schema di analisi, ma ci si sarebbe anche avvalsi dello speciale chemical insight proprio della QTAIM. Nel 1992 potei pubblicare un lavoro sul confronto tra proprietà topologiche delle densità ottenute per via sperimentale e teorica della molecola di L-alanina [A20]. Trovai che le due distribuzioni erano caratterizzate dallo stesso numero e “tipo” di punti critici (critical points, CP), ovvero di punti in cui il gradiente dello scalare in esame si annulla (con “tipo” di punto critico, si intende la sua natura di massimo, o di sella del primo e secondo ordine o infine di minimo). D’altra parte, per quanto riguardava le posizioni dei CP e loro proprietà, quali i valori della densità, delle curvature della densità e del laplaciano della densità al CP, potei osservare un accordo semi-quantitativo solo per i legami carbonio-carbonio, mentre per le interazioni con carattere più polare, tipo quelle C-N o C-O, rinvenni discostamenti significativi. Nel lavoro [A20] misi in evidenza i diversi fattori che potevano avere un impatto sulla topologia delle densità teoriche, in particolare la qualità del set di base adottato, l’inclusione di un adeguato trattamento della correlazione elettronica e degli effetti di campo cristallino, quest’ultimi valutati allora solo a livello di un approccio a cluster molecolare. Infine misi a confronto i risultati teorici, in funzione dei fattori testè delinetati con i risultati ottenuti sperimentalmente mediante diversi modelli multipolari caratterizzati da fattori di accordo statistico comparabili o attraverso il modello ad atomi indipendenti IAM. Il lavoro A20 suscitò un notevole interesse, tanto che otto anni dopo la sua uscita,  Philip Coppens (premio Gregori Aminoff 1996) lo riconobbe come un contributo pionieristico ( a “pioneering, first systematic topological analysis using both experimental and theoretical results”) all’interno della sua review Charge Density Analysis at the Turn of the Century (Acta Cryst A 54 779-788).  Malgrado la buona accoglienza del lavoro, mi sentivo a disagio per il trattamento un po’ troppo approssimato che avevo potuto effettuare nei miei calcoli teorici per quanto riguarda gli effetti di campo cristallino.  Invero, e in modo per me del tutto inaspettato a quel tempo, le proprietà ai punti critici di legame intermolecolare sembravano mostrare un’ottima convergenza, già a livello di un semplice approccio a dimero, mentre quelle dei legami intramolecolare apparivano ancora distanti da un’accettabile convergenza, pur utilizzando un numero di molecole nel modello a cluster del cristallo che mi sembrava del tutto ragionevole. Pensai pertanto che fosse assolutamente necessario sviluppare uno strumento che mi permettesse di applicare la QTAIM direttamente alle funzioni d’onda periodiche dei cristalli. Proprio in quel periodo Roberto Dovesi, Cesare Pisani e Carla Roetti all’Università di Torino insieme  a Vic Saunders e Nick Harrison  a Daresbury nel Regno Unito stavano sviluppando la versione 1995 del loro codice di calcolo CRYSTAL che per la prima volta avrebbe incluso in un codice completamente periodico sia il modello Hartree-Fock che il modello funzionale densità (DFT), unitamente ad un algoritmo di campo auto-consistente diretto (direct SCF, Self-Consistent Field). Erano degli sviluppi sicuramente decisivi nella prospettiva di un confronto con densità elettroniche derivate per via sperimentale che stavano diventando via via sempre più accurate. Il gruppo italiano di Torino e quello inglese di Daresbury mi chiesero entrambi molto gentilmente di partecipare ad un progetto europeo “Human Capital and Mobility”  volto allo sviluppi e alle applicazioni del metodo Hartree-Fock nella scienza dei materiali (titolo del progetto “Development and Applications of the Hartree-Fock Method to Materials Science”). All’interno del progetto, ideai e scrissi il programma TOPOND-96 [A25] che rappresenta la prima implementazione per sistemi periodici della QTAIM. Grazie alla sua forte connessione con il codice CRYSTAL, il codice permetteva e permette non solo di trattare i sistemi periodici in tre dimensioni (cristalli), ma anche sistemi con periodicità inferiore quali le lamine (slabs and surfaces), i polimeri e come caso limite i sistemi a periodicità nulla, ovvero le molecole. Per la prima volta, diveniva facilmente accessibile uno strumento in grado di applicare la QTAIM a svariati settori della scienza dei materiali e nello stesso tempo anche alle variazioni delle proprietà molecolari indotte dalla presenza di altre molecole utilizzando lo stesso strumento di calcolo e all’interno della stessa teoria interpretativa. La versione  successiva del codice, TOPOND-98, è descritta in A61 e B6; recentemente ho ulteriormente sviluppato il codice ed insieme a Silvia Casassa dell’Università di Torino’abbiamo inserito TOPOND, come programma indipendente, ma con una interfaccia interna, nell’ultima versione di CRYSTAL ( CRYSTAL-14, http://www.crystal.unito.it/index.php). Nel sito testè riportato, è anche possibile scaricare un’ampia documentazione relativa a TOPOND in CRYSTAL. Il codice TOPOND ha delle caratteristiche molto avanzate e raffinate per la ricerca dei punti critici e per la determinazione dei bacini atomici; per questo alla fine del 1999 Phil Coppens mi chiese di interfacciarlo con il codice XD di raffinamento multipolare dei dati di diffrazione a raggi X basato sul modello di Hansen e Coppens. Feci questo lavoro insieme ad Anatoly Volkov e a Philip Coppens in Buffalo, sviluppando il codice TOPXD [A38]. Attualmente  TOPXD è parte integrante dell’ultima versione di XD-2006. Quest’ultimo è probabilmente il package più efficiente per il raffinamento multipolare, l’analisi topologica delle densità di carica e la valutazione delle energie intermolecolari da fattori di struttura sperimentali e teorici ( XD-2006, http://xd.chem.buffalo.edu/,  A Computer Package for the Multipole Refinement, Topological Analysis of Charge Densities and Evaluation of Intermolecular Energies from Experimental and Theoretical Structure Factors). Il codice XD di cui sono coautore per quanto riguarda la parte TOPXD è stato distribuito in oltre 100 laboratori internazionali; il codice CRYSTAL-14 ha una diffusione ancora decisamente maggiore. 

Le applicazioni di TOPOND ai cristalli organici molecolari hanno permesso di interpretare e valutare quantitativamente gli effetti di impaccamento cristallino sulle topologie delle distribuzioni di carica molecolari [A25,A26,A43, A44, A89] ,e su altre proprietà molecolari; in particolare sul momento di dipolo molecolare e sul gradiente di campo elettrico (EFG) sui nuclei [A24]. Applicando la QTAIM a distribuzioni di carica nel cristallo e in vacuo e usando in entrambi i casi  medesimi codici computazionali (CRYSTAL-XX) e topologici (TOPOND) potei dimostrare e stimare quantitativamente il significativo aumento del dipolo molecolare dovuto al campo cristallino in sistemi legati ad idrogeno. Aumenti pari al 25%, 35% ed al 37%  si verificano nel ghiaccio VIII [A26], nel cristallo di 1,1-dioxide-thiazete [A89] e nel cristallo di urea [A25], rispetto alle corrispondenti molecole in vacuo. Ma altri cristalli molecolari, mostrano aumenti anche maggiori. Ad esempio ho potuto caratterizzare [A43, A44] la natura e la peculiare funzione delle interazioni intermolecoari CH…O in un cristallo che presenta soltanto questo tipo di legami intermolecolari. Tramite gli strumenti sviluppati, potei mostrare che le deboli interazioni CH...O, la cui esistenza ed importanza è stata a lungo dibattuta in letteratura, arrivando perfino a negarne l’esistenza, possono rivestire un ruolo molto importante, tanto da indurre in alcuni cristalli un aumento del momento di dipolo del tutto paragonabile se non decisamente maggiore [A43] a quello provocato da legami ad idrogeno nettamente più forti quali gli OH...O e gli NH...O. Inoltre, potei fornire una spiegazione semplice, ma nello stesso tempo quantitativa, di tale fenomeno del tutto inaspettato [A43]. Recentemente [A89] ho mostrato che gli effetti di matrice cristallina sono in grado di accorciare legami C-N formalmente singoli e di allungare legami C-N formalmente doppi, rendendo i primi più corti dei secondi nel cristallo della molecola di un tiazete sostituito. Anche in questo caso la variazione del tutto singolare di struttura può essere associata all’aumento del dipolo molecolare nel cristallo che ho potuto spiegare in funzione del peso del tutto diverso che, a seconda dello stato di aggregazione, assumono le diverse forme strutturali di risonanza della molecola di tiazete [A89]. 

Per quanto riguarda il confronto tra densità derivate per via sperimentale e teorica, l’inclusione di una trattazione adeguata degli effetti di campo cristallino ne ha in alcuni casi migliorato l’accordo, ma non certo in modo tale da ridurre in modo significativo i discostamenti tra le due distribuzioni cui accennavo in precedenza. La loro ragione principale andava cercata altrove. Grazie ad una cooperazione molto fruttuosa con Philip Coppens e Anatoliy Volkov (SUNY-Buffalo, USA) e utilizzando congiuntamente i codici CRYSTAL, TOPOND and TOPXD potemmo dimostrare [A38, A39]  che la flessibilità limitata delle funzioni radiali utilizzate nell’analisi multipolare altera in modo significativo la topologia delle densità derivate sperimentalmente e costituisce la causa principale dei discostamenti osservati tra esperimento e teoria. Invero, quest’ultimi diminuivano in modo significativo, fino ad arrivare ad un accordo quantitativo tra il dato sperimentale e teorico, purchè si proiettassero anche  i fattori di struttura ottenuti per via teorica sul modello multipolare e producendo in tal modo una densità teorica “biased” dall’intrinseca limitatezza dell’espansione in tale modello. Espansioni più accurate introdurrebbero problemi di correlazione ed indeterminatezza nel caso dei fattori di struttura sperimentali, che sono limitati in numero ed in range (specialmente ad alto angolo), mentre sarebbero possibili per quelli teorici che non presentano questi limiti. L’utilizzo di modelli multipolari, fittati su fattori di struttura sintetici (ab-initio) è attualmente un importante campo di indagine. L’idea base è quella di generare accurati data bank di densità elettroniche di gruppi molecolari ricorrenti in varie strutture molecolari, quali punto di partenza per raffinamenti di densità elettroniche sperimentali di sistemi complessi, anche di natura biologica.
Legame chimico nei cristalli

Come già in parte discusso, un tratto comune del mio lavoro di ricerca è sempre stato lo studio del legame chimico, con un interesse particolare nel capire come gli atomi si legano tra loro in condizioni non convenzionali e nel razionalizzare l’effetto dell’intorno, ad esempio una matrice cristallina, sulla natura dei legami. Ho già ricordato il software da me sviluppato per estendere la teoria QTAIM a modelli di funzioni d’onda in grado di trattare adeguatamente il problema della correlazione elettronica e a funzioni d’onda per sistemi con periodicità. 
Casi di sistemi con situazioni di legame non convenzionale sono ad esempio quelli caratterizzati dalla presenza di attrattori non nucleari (NNAs), di difetti di legame o di punto o di centri colore [si vedano ad esempio le pubblicazioni A11, A12, A29, A36, A33]. Analogamente, si vedano le pubblicazioni relative al legame chimico nei metalli [A35], su superfici diverse di semiconduttori con o senza strati di molecole chemisorbite [A34, A42, A61], sui composti di inclusione come i clatrati inorganici con promettenti proprietà termoelettriche [A48], sui polimeri di coordinazione metallorganici con potenziali proprietà magnetiche [A 82], sui complessi organometallici [A27, A58, A64, A68, A72] con importanti proprietà catalitiche, su framework zeolitici di largo interesse geochimico [A77]. Non meno importanti gli studi di legame intermolecolare, come quelli sui legami C-H…O [A43, A44], sugli effetti dell’intorno in sistemi di importanza biologica [A74], o quelli [A79, A80, A86] volti a testare descrittori innovativi per legami intermolecolari, basati sul gradiente di densità ridotto (Reduced Density Gradient, RDG), la cui metodologia è descritta in una sezione successiva. 
 Il mio contributo nel campo del legame chimico nei cristalli è ampiamente riconosciuto a livello internazionale. Nel 2004, Artem Oganov allora all’ETH di Zurigo e attualmente all’Università Stony Brook dello stato di New York (USA), mi invitò a  scrivere un lavoro di review sullo studio del legame chimico nei solidi, nella sua qualità di Guest Editor per un numero speciale della rivista Zeitschrift fuer Kristallographie dedicato alla Cristallografia Computazionale. Impiegai molto tempo, più di un anno, per scrivere una review corposa e possibilmente ben ragionata, di 59 pagine a stampa, intitolata: Chemical Bonding in Crystals: new directions [A57]. Questo lavoro ha ricevuto sinora ben 230 citazioni; oltre a provvedere un ampio panorama degli sviluppi più recenti nel campo della descrizione del legame chimico nei solidi, in particolare l’uso di svariati approcci di tipo topologico, testimonia altresì il mio contributo personale a tali sviluppi, insieme a quello di altri ricercatori particolarmente attivi nel campo. Più recentemente, insieme a Piero Macchi dell’Università di Berna in Svizzera, su invito della casa editrice Springer, ho curato come editor il libro Modern Charge Density Analysis, C. Gatti and P. Macchi (Eds), uscito nel 2012 scrivendone anche il primo corposo capitolo introduttivo. 

Nel seguito, descrivo in modo più esteso alcuni esempi dei miei studi in questo ambito, recenti e di particolare rilevanza.

Una nuova fase del Boro con caratteristiche del tutto inusuali: Nel 2007, Artem Oganov mi chiese di aiutarlo nello studio e nella caratterizzazione della natura del legame chimico in una nuova fase del boro ad alta pressione, scoperta attraverso il suo metodo di predizione strutturale basato su algoritmi di tipo genetico. Prima del nostro studio [A65, A69, A74] si conosceva soltanto che il Boro a pressioni ordinarie adotta strutture con legame covalente, formate da clusters icosaedrici B12 e si ipotizzava, attraverso calcoli da primi principi, che formasse una fase superconduttrice, con struttura tipo (-Ga a pressioni superiori ai 90 GPa (1 GPa corrisponde a circa 10000 atmosfere). Il nostro lavoro non solo ha potuto dimostrare l’esistenza della fase tipo (-Ga, ma ha anche rivelato l’esistenza, tra 19 e 89 GPa di una nuova fase del tutto nuova del boro, chiamata (-Boro e formata da clusters B12 e manubri (“dumbell”) B2 disposti in una struttura tipo salgemma (NaCl). Lo studio ha quindi colmato un gap di conoscenza sul diagramma di fase del Boro, di cui fino allora esistevano larghissime regioni ignote. Ma forse la cosa più sorprendente è stata la scoperta che nella fase (-Boro si ha un significativo trasferimento di carica tra clusters B12 e manubri B2 , cosa del tutto inaspettata per una struttura di un elemento chimco puro. Tramite un’analisi della densità elettronica potemmo dimostrare che uno dei legami tra cluster icosaedrici e manubri ha caratteristiche parzialmente polari e che la struttura del (-Boro si può pensare come una struttura tipo NaCl debolmente distorta, parzialmente ionica e in cui le posizioni degli ioni Na+ sono occupate da manubri (B2)(+ carichi positivamente e le posizioni degli anioni Cl- da icosaedri (B12)(- carichi negativamente, con un trasferimento di carica interno ( pari a circa 0.4-0.5 elettroni. La parziale ionicità del legame tra clusters B12 e coppie B2 è suffragata dallo spettro IR in stato solido e dal fatto che, a differenza delle fasi covalenti usuali del Boro ( e (, il band gap della fase ( rimane significativo e non tende a chiudersi all’aumentare della pressione, anche fino a 160 GPa [A65].  Utilizzando gli approcci topologici sviluppati in TOPOND potei altresì fornire una spiegazione semplice dell’origine del trasferimento di carica, nonchè della sua direzione,, ovvero da dumbell B2 a icosaedro B12. La fase (-Boro,   metastabile a pressione e temperatura ambiente, rappresenta il primo caso documentato di un cristallo parzialmente ionico costituito da un solo elemento ed anche la chiave per capire il diagramma di fase del Boro, l’unico elemento per cui questa informazione era ancora non disponibile, ben 200 anni dopo la sua scoperta. Il nostro lavoro potè pertanto essere pubblicato [A65, A68] sulla prestigiosa rivista Nature, ricevendo più di 340 citazioni a tutt’oggi, suscitando molti commenti positivi, quali ad esempio quello pubblicato dal Prof. John Tse su Nature, News and Views, 457, 800-801 (2009)) ed un ampio dibattito, in alcuni casi anche molto acceso [A74].   

Composti dello Xe ad alta pressione e nuova luce sul suo famoso paradosso geochimico: più recentemente, e sempre su invito del Prof.  Artem Oganov, mi sono occupato della stabilità inaspettata di alcuni composti dello Xe ad alta pressione, problema che ha aspetti interessanti da un punto di vista squisitamente chimico e che ha chiaramente relazione con il famoso paradosso dello Xe mancante (“missing Xe”). Utilizzando gli strumenti di previsione strutturale di tipo evolutivo precedentemente accennati, potemmo dimostrare [A81] che il gas nobile Xe, sostanzialmente inerte in condizioni normali, è in grado invece di formare ossidi e silicati che risultano essere stabili a partire dalle 830000 atmosfere (circa 83 GPa), pressioni che sono del tutto confrontabili con quelle esistenti all’interno del mantello terrestre.  La scoperta, oltre ad offrire  prospettive inedite sulla chimica dello Xenon e sulla sua elusiva reattività, ha aperto uno scenario del tutto nuovo  sul paradosso dello Xenon mancante, un mistero che negli ultimi decenni ha incuriosito e fatto arrovellare specialisti di varie discipline, quali la scienza planetaria, la mineralogia, la geologia, la cosmologia, la fisica e la chimica teorico-computazionale. Se come dimostra lo studio da noi pubblicato su Nature Chemistry [A81],  lo Xenon può risultare “imprigionato” nelle profondità della Terra attraverso la formazione di composti stabili alle pressioni tipiche del suo mantello, allora risulta meno inspiegabile il fatto che lo Xenon presente nell’atmosfera terrestre sia inferiore di ben un ordine di grandezza a  quello previsto da tutti i più assodati modelli chimici della terra. La situazione reale è però meno semplice. In effetti benché stabili alle pressioni del mantello, gli ossidi di Xe caratterizzati nello studio,  XeO, XeO2 e XeO3, sono fortemente ossidanti e risultano pertanto instabili in equilibrio con il ferro metallico presente nel mantello inferiore. I silicati di Xenon risultano invece stabili solo a pressioni nettamente superiori a quelle degli ossidi di Xe  e si decompongono spontaneamente a tutte le pressioni presenti nel mantello (cioè fino a pressioni inferiori a 1360000 atmosfere). Il lavoro pubblicato suggerisce però un’altra possibilità: dal momento che sotto pressione si possono formare forti legami Xe-O, gli atomi di Xenon possono essere catturati e poi tenuti stretti dai difetti e dai bordi di grano dei minerali del mantello o fungere da “tappi” nelle dislocazioni degli strati di silicati a struttura perowskitica o post-perowskitica, come d’altra parte reso evidente dalle strutture geometriche locali  dei siti di cattura, ottenute nelle simulazioni computazionali. Uno dei miei contributi più rilevanti al presente studio riguarda la caratterizzazione del peculiare legame chimico e delle proprietà elettroniche degli ossidi di Xenon, che presentano un elevato grado di ionicità ed una progressiva deplezione della popolazione degli orbitali p dello Xenon all’aumentare del numero di ossigeni legati. 
Ipervalenza in chimica: mito o realtà? Recentemente [A78] mi sono altresì occupato di un classico problema di natura fondamentale, ovvero la necessità o meno dell’introduzione in chimica del concetto di ipervalenza per intepretare i  legami formati da elementi del terzo periodo. Una pietra angolare della teoria del legame chimico è la regola dell’ottetto, introdotta da Lewis nel 1916. D’altra parte, Linus Pauling, premio Nobel per la chimica nel 1954 “for his research into the nature of the chemical bond and its application to the elucidation of the structure of complex substances” mise in discussione proprio tale regola per poter spiegare il legame degli elementi del terzo periodo, proponendo che quest’ultimi possano espandere il loro ottetto, utilizzando i loro orbitali 3d vuoti per formare legami doppi e divenendo così  ipervalenti. Il legame nelle molecole ipervalenti rimaneva e rimane  comunque un argomento di ampia discussione, che meritava sicuramente un’indagine innovativa. Insieme ai Prof. Bo Iversen dell’Università di Aarhus in Danimarca ed al Prof. Dietmar Stalke dell’Università di Gottinga in Germania, abbiamo scelto il cristallo di potassio solfato, come un candidato ideale, per studiare il problema dell’ipervalenza attraverso uno studio combinato sperimentale e teorico della topologia della densità nel cristallo, ovvero utilizzando un approccio non convenzionale e il meno possibile condizionato da preconcetti modellistici interpretativi, quali ad esempio la teoria dell’orbitale molecolare. Inoltre lo studio dello ione solfato in fase cristallina assicura che lo ione abbia una carica formale prossima a 2, data l’alta ionicità del cristallo.

  Nello ione solfato, [SO4]2-, classico esempio di entità ipervalente secondo il modello di Lewis, l’ipervalenza deriva dall’introduzione di strutture che comportano doppi legami risonanti tra S e O ed un numero di elettroni di valenza pari a 12, anziché 8 per lo zolfo. La presenza di legami parzialmente doppi è corroborata dalla corta distanza di legame dei legami tra S e O. Alternativamente lo ione solfato può essere descritto in termini di legami singoli, evitando così l’introduzione del concetto di ipervalenza, ma presupponendo una descrizione in disaccordo con la regola di Pauling che prevede la minimizzazione delle cariche formali su S e O. Non era semplice discriminare tra le due visioni, pur utilizzando strumenti basati su osservabili, quali la densità elettronica come operato nel nostro studio. In effetti l’indicatore usuale in tale ambito per distinguere un  legame singolo da uno  doppio o parzialmente doppio è l’ellitticità della distribuzione di carica lungo il legame, ovvero la sua deviazione da una simmetria di tipo cilindrico, criterio validissimo per sistemi con legami di tipo ( e (, ma del tutto inutilizzabile per un sistema con simmetria praticamente tetraedrica quale lo ione solfato. Analogamente, si sarebbe potuto arguire che la presenza di un legame singolo o doppio avrebbe dovuto riflettersi sull’ibridizzazione dell’ossigeno, rispettivamente di tipo sp2 (legame doppio) o sp3 (legame singolo), e facilmente associabile alla diversa topologia del laplaciano della densità elettronica nella shell di valenza dell’atomo di ossigeno. Ma, ad una considerazione più attenta,  appare evidente che anche questo criterio non può essere usato per discriminare le due situazioni nel caso dello ione solfato, in quanto le strutture risonanti prevedono comunque la presenza contemporanea di legami singoli e doppi tra S e O e pertanto una contaminazione tra i due schemi di ibridizzazione. In pratica, sia nella descrizione ipervalente, sia in quella a legami singoli, la distribuzione di carica attorno all’atomo di ossigeno deve riflettere la presenza, risonante o “statica”’ di tre “lone pairs” nel guscio di valenza, per cui le due descrizioni non ne influenzano il numero, ma solo la forma ed estensione. Sulla base delle proprietà al punto critico di legame, sia nel caso delle densità sperimentali che ab-initio, abbiamo potuto avvalorare [A78] come più aderente alla realtà la descrizione che prevede legami singoli S-O, di tipo covalente ma nello stesso tempo  altamente polare per lo ione solfato. L’uso del descrittore funzione sorgente, sviluppato dallo scrivente e da Richard Bader (v. infra) ha permesso però di andare molto più a fondo  nel problema e di fare una scoperta interessante ed inaspettata. Esaminando i contributi dei singoli atomi alla densità elettronica del punto critico del legame S-O ho potuto non solo confermare quantitativamente la polarità del legame S-O, ma anche mostrare che vi è un contributo fondamentale da parte degli atomi di ossigeno non coinvolti direttamente nel legame [A78]. Tale contributo risulta essere dello stesso ordine di grandezza di quello dello zolfo e, invece di diminuire, addirittura aumentare quando si costringe il legame S-O ad accorciarsi. In effetti, invece di incrementare il suo grado covalente e parziale carattere di doppio legame, il legame S-O, accorciandosi, aumenta la sua natura polare, favorendo nello stesso tempo un aumento dell’interazione laterale  “through-space” tra gli atomi di ossigeno ed un trasferimento della densità di carica dei lone pairs nella regione di legame S-O. Questa carica addizionale viene però tenuta molto prossima all’atomo di ossigeno e non condivisa con l’atomo di zolfo, il che spiega l’apparente contraddizione tra una popolazione di lone pair diminuita, uan delocalizzazione elettronica tra gli atomi di ossigeno accresciuta ed un carattere covalente del legame S-O diminuito. La pittura che ne deriva del legame nello ione solfato è quella di una effettiva esistenza di un contributo di forme risonanti la cui funzione è però quella di portare ad un significativo scambio elettronico tra il sottoblocco degli atomi di ossigeno, piuttosto che ad un parziale doppio legame tra S e O, escludendo così di fatto la necessità di ricorrere alla descrizione ipervalente dello S. Questa visione del legame nello ione solfato è corroborata da un’analisi degli indici di delocalizzazione S-O e O-O, calcolabili solo attraverso la conoscenza della funzione di coppia quantomeccanica (“pair function”) che prevedono un ordine di legame vicino a uno, anzi perfino un po’ minore di uno per il legame S-O e l’esistenza di uan significativa delocalizzazione elettronica tra atomi di ossigeno, non mediata dall’atomo di zolfo centrale.  
Nuovi descrittori di legame 

A. La funzione sorgente: un nuovo, rigoroso strumento per estrarre informazione di natura chimica dalle densità elettroniche derivate sperimentalmente e da calcoli ab-initio

Lo sviluppo della funzione sorgente, introdotta dallo scrivente e da Richard Bader nel 1998 [A31] è stata una delle mie linee di ricerca privilegiate degli ultimi 15 anni e tra le motivazioni principali per conferirmi il premio Gregori Aminoff 2013. 

La funzione sorgente (Source Function, SF) permette di vedere la densità elettronica in un punto qualsiasi dello spazio molecolare come determinata, in una relazione causa-effetto,  da una sorgente locale che opera in tutti i punti dello spazio. La sorgente locale, definita in funzione del Laplaciano della densità elettronica, è la causa che determina la densità elettronica nel punto di riferimento con una efficacia, definita in termine di una funzione di Green, pari all’inverso della distanza da questo punto. Raggruppando, ovvero integrando gli effetti dovuti alla sorgente locale operante su un bacino atomico definito dalla teoria QTAIM, è possibile ricostruire la densità elettronica nel punto di riferimento in funzione di contributi, addittivi, più o meno grandi, da parte di tutti gli atomi del sistema. In tal modo la densità elettronica viene vista da una prospettiva del tutto nuova e utilizzando solo l’informazione contenuta nell’osservabile densità elettronica e nelle sue derivate. Questa visione è interessante: qualsiasi perturbazione in una parte del sistema, ad esempio un nuovo sostituente, un cambio di fase, la presenza di altre molecole nell’intorno  è monitorabile attraverso le variazioni che questa perturbazione produce in un qualsiasi altra parte del sistema e in particolare nei relativi contributi a queste variazioni dovute ai diversi atomi o gruppi di atomi del sistema. Chiaramente, questa visione causa-effetto è per sua natura vicina al modo di ragionare del chimico, a cui la SF fornisce peraltro uno strumento quantitativo ed interpretativo. La densità elettronica è pertanto solo apparentemente una proprietà locale; di fatto non lo è visto che il suo valore viene determinato dalle proprietà della densità, cosi come espresse dal suo Laplaciano, in tutti gli altri punti del sistema. Questo è da un lato ovvio, visto che è ben noto dalla teoria DFT che la densità elettronica è univocamente determinata dal potenziale esterno, ovvero dalla posizione e carica dei vari nuclei del sistema. La funzione sorgente, però, permette di vedere questa relazione di non località attraverso gli occhi del chimico, in quanto partiziona gli effetti in funzione di contributi di atomi e gruppi atomici. Inoltre fornisce un ranking quantitativo di questi effetti e non prevede solo, come nella DFT, l’esistenza di un funzionale ignoto tra la causa, il potenziale esterno, e l’effetto, la densità elettronica in un punto. La decomposizione operata dalla SF si applica ovviamente a qualsiasi densità elettronica, in modo del tutto indipendente dagli strumenti utilizzati per ottenere la densità elettronica, sia che essa sia derivata tramite tecniche sperimentali quali la diffrazione a raggi X o con uno degli svariati metodi quantomeccanici di diversa complessità. 


Recentemente ho pubblicato su Structure and Bonding una corposa (93 pagine) review [A75] sulla funzione sorgente e sugli sviluppi su cui sto lavorando. Una descrizione  meno tecnica, ma non per questo meno interessante e ancora più aggiornata si può trovare nel mio lavoro su Physica Scripta, [A85] scritto in occasione del conferimento del premio Gregori Aminoff. 

La funzione sorgente si è rivelata di grande interesse per lo studio del legame chimico, in particolare come strumento rigoroso per il confronto tra informazioni derivate da densità sperimentali e teoriche. Inoltre, sebbene non deliberatamente formulata con questo proposito, la SF permette di risolvere uno degli aspetti controversi ed in parte contradditorii della QTAIM,  aspetto per il quale la teoria è stata anche ampiamente criticata. Mi riferisco al concetto di cammino di legame, bond path, già introdotto precedentemente. Da un punto di vista topologico, il cammino di legame è associato ai soli due atomi che connette, malgrado il legame chimico possa essere in molti casi multicentrico, flussionale, o agente secondo schemi alternativi di legame tra loro in competizione. Di fatto, malgrado la natura topologica di coppia e mai multicentrica del cammino di legame, ogni suo punto ed in particolare il punto  critico di legame, ha una posizione ed un valore di densità elettronica determinato, in linea di principio, dall’intero set di interazioni fisiche presenti nel sistema. Questa apparente contraddizione viene automaticamente risolta dalla funzione sorgente, che mette in luce esplicitamente tale relazione, indicando quali altri atomi, al di là dai due connessi dal cammino di legame, contribuiscano all’accumulazione di densità elettronica lungo il cammino ed in particolare al punto critico di legame. Vi sono sicuramente altri descrittori, capaci di dare informazioni sul carattere non-locale del legame e su schemi di legame complessi e non convenzionali, quali ad esempio l’indice di delocalizzazione nella QTAIM o l’ordine sinattico di un bacino di valenza della ELF; la funzione sorgente ha però l’enorme vantaggio, rispetto ai metodi citati, di essere direttamente derivabile anche per via sperimentale, grazie alla sua connessione intrinseca con il laplaciano della densità elettronica del sistema.

Dopo aver proposto la SF e aver mostrato la sua capacità di fornire un’interpretazione particolarmente interessante della trasferibilita chimica [A31], una delle mie preoccupazioni maggiori è stata quella di indagare se la funzione sorgente fosse capace di fornire informazioni significative e chimicamente plausibili o se rappresentasse invece semplicemente una ricostruzione matematica della densità in un punto, senza un particolare significato chimico o fisico ad essa associato. Nel mio studio [A46], tramite l’analisi di sistemi chimici paradigmatici, ho potuto verificare come fosse sicuramente vera la prima e più favorevole ipotesi, suscitando così l’interesse della comunità della densità elettronica verso questo nuovo descrittore. In particolare la SF si è rivelata un descrittore particolarmente interessante per individuare la natura e forza di un legame ad idrogeno; in effetti il contributo di SF percentuale dell’idrogeno coinvolto nel legame ad idrogeno alla densità del punto critcico di legame ad idrogeno assume valori via via più grandi, all’aumentare della forza del legame, partendo da valori addirittura molto negativi per legami deboli, fino ad assumere valori vicini allo zero per legami ad idrogeno assistiti per risonanza e valori significativamente positivi per i legami ad idrogeno assistiti per carica. Inoltre, la funzione sorgente mette chiaramente in rilievo la natura almeno tricentrica (H,, atomo donatore e atomo accettore di H) del legame ad idrogeno e la progressiva  partecipazione degli altri atomi del sistema al diminuire della forza del legame ad idrogeno. Ho poi applicato la SF a svariati problemi di interesse chimico [A54, A58, A64, A76, A78] e di recente, ho potuto dimostrare [A73] che la SF è anche capace di descrivere in modo chiaro effetti di coniugazione elettronica, inclusi quelli nei sistemi a coniugazione (,, indipendentemente da ogni schema ad orbitali molecolari o decomposizione (/(. Grazie a ciò può essere utilmente applicata per studiare effetti di coniugazione anche in sistemi non planari [es. A78]. Molto interessante si è rivelata l’applicazione della funzione sorgente a sitemi organometallici, presentata e discussa dallo scrivente nel corso di una Faraday Discussion e con particolare attenzione alla descrizione delle interazioni tra metallo e metallo e metallo-legante in funzione dell’ordine di legame M-M e della natura del legante [A58]. Un’altra interessante applicazione ad un sistema organometallico di interesse per la catalisi si trova in [A64].
La SF è divenuta via via più conosciuta negli anni [A75, A85] ed è stata implementata nell’ultima versione del codice XD, nel codice Multiwfn (http://multiwfn.codeplex.com/) oltre che, dallo scrivente, in codici per l’analisi topologica di funzioni d’onda in vacuo ed in fase condensata [versione di TOPOND in sviluppo]. 
Tra gli sviluppi recenti desidero citare l’estensione della SF alla ricostruzione di densità di spin, presentata su invito ad una recente Gordon Research Conference Gordon (GRC Conference on Electron Distribution and Chemical Bonding, June 2-7, 2013, Les Diablerets, Switzerland) ed al Congresso della International Union of Crystallography (Montreal  5-12 Agosto 2014). L’idea è quella di sviluppare un metodo di indagine, basato su un’osservabile, delle modalità di trasmissione dell’informazione di spin in sistemi spin polarizzati. I primi risultati appaiono interessanti e saranno oggetto di prossima pubblicazione. Un altro possibile sviluppo riguarda la possibilità di integrare la SF locale, non solo nel bacino atomico, ma anche rispetto al punto di riferimento [A75]. Ciò permette di definire una matrice di  popolazione non-simmetrica completa (contributi atomici sulla diagonale e contributi fuori diagonale relativi a come un atomo contribuisce a determinare la popolazione elettronica di un altro atomo  e viceversa). Tale formulazione porterebbe a superare ogni arbitrarietà collegata ai diversi schemi di analisi di popolazione oggi esistenti. Per il momento ho potuto presentare [A75] solo dei risultati preliminari relativi a questo importante sviluppo, in quanto in alcuni casi ho riscontrato dei seri problemi numerici di accuratezza che andranno ovviamente risolti prima che il metodo possa essere considerato applicabile in ogni circostanza. 
B. Il gradiente di densità elettronica ridotto per lo studio delle interazioni non covalenti [A79, A80, A86].

Negli ultimi anni, insieme a Gabriele Saleh e a Leonardo Lo Presti, mi sono occupato di un descrittore basato sul cosidetto gradiente di densità elettronica ridotto (Reduced Density Gradient, RDG), introdotto da Johnson et al. (J. Am. Chem. Soc. 132, 6498 (2010)) per lo studio delle interazioni non covalenti, ovvero tipicamente le interazioni intermolecolari tra molecole in fase gas o cristallina. Interazioni la cui natura può variare enormemente e che includono i legami ad idrogeno, le interazioni di tipo elettrostatico, dispersivo, etc. Studi precedenti avevano mostrato come il valore integrato del RDG sia funzione dello stato di aggregazione, diminuendo nel passaggio da molecola isolata, a dimero o a complesso di varia natura in fase gas e infine a cristallo. In effetti la formazione di legami intermolecolari, non covalenti porta alla comparsa di evidenti minimi di RDG a bassi valori di densità elettronica, assenti invece nel caso di molecole isolate e senza legami di tipo non covalente intramolecolari. Lo studio di isosuperfici a basso valore di RDG e nelle zone di bassa densità di carica elettronica rivela la presenza, localizzazione e natura delle interazioni di tipo non covalente presenti in un sistema. E’ una pittura che ha analogie con la teoria QTAIM, in quanto i punti critici della densità sono per definizione anche punti in cui il RDG si annulla, ovvero il punto critico corrisponde al punto cui si riduce una isosuperficie RDG irriducibile quando il valore della isosuperficie è posto a RDG=0. Una isosuperficie riducibile è quella che contiene nel volume racchiuso più di un punto critico della densità elettronica.  Il contributo di Carlo Gatti e collaboratori in questo ambito ha riguardato [A79, A80, A86] quattro punti essenziali per l’analisi, sviluppo e diffusione del descrittore proposto da Johnson. In particolare, abbiamo dimostrato [A80, A79] come il descrittore riveli con ampiezza di dettaglio le impronte delle interazioni non-covalenti anche nel caso di densità elettroniche derivate sperimentalmente da dati di diffrazione a raggi X, aprendo in tal modo il suo impiego nel campo dei sistemi cristallini che per dimensione o per altri motivi non possono facilmente essere valutati con metodi da primi principi. Si pensi ad esempio a sistemi con un alto numero di atomi per cella, quali i sistemi biologici o a sistemi con disordine statico o dinamico. Abbiamo inoltre fatto uno studio dettagliato [A79] per verificare il tipo di informazione mancante (missing information) quando al RDG derivato dalla densità elettronica, si sostituisca quello del modello ad atomi indipendenti IAM, come di fatto proposto da Johnson nella sua pubblicazione. Lo studio, condotto su una serie di cristalli organici con diverse situazioni di legame non covalente,  ha rivelato in molti casi una corrispondenza qualitativa tra l’approccio “esatto” e quello approssimato, ma anche significative differenze in un numero non trascurabile di casi. Inoltre abbiamo potuto chiarire su base rigorosa i fattori che portano a differenze sistematiche tra le due pitture, che presentano variazioni opposte e caratteristiche nel caso di interazioni covalenti e nel caso di interazioni non covalenti. Abbiamo poi sviluppato un codice di calcolo, NCI-Milano NCImilano [A86], per l’applicazione del descrittore basato su RDG nell’ambito cristallografico. Un codice che permette di utilizzare ai fini RDG densità elettroniche derivate sia per via sperimentale, sia teorica, per sistemi in fase condensata e nel caso teorico anche in vacuo. Infine abbiamo analizzato e messo in luce [A80] le analogie e differenze tra descrizioni QTAIM e RDG per svariate interazioni non-covalenti, mostrando la sinergia e complementarietà informativa che deriva da un loro uso congiunto. Gli ultimi sviluppi che stiamo conducendo in questo ambito riguardano le correlazioni tra aspetti energetici, in primis l’energia di stabilizzazione dovuta alla formazione di un aggregato supramolecolare , e l’integrazione di opportune densità di energia nei volumi racchiusi dalle isosuperfici RDG legate ad  interazioni non covalenti [A92]. 
Il cammino di legame: sua interpretazione e “superamento”  

Negli ultimi 10-15 anni è divenuto via via più evidente che gli schemi di classificazione del legame chimico derivati dai diversi approcci topologici richiedono un’analisi critica e in molti casi una revisione e generalizzazione quando si considerino interazioni di tipo metallo-metallo e metallo-legante [A57, A58, A68, A72, A75, A85]. Dal momento che gli approcci topologici rivestono un ruolo centrale nello studio del legame a partire da densità elettroniche derivate da dati di diffrazione a raggi X [A57] e che i composti di tipo organometallico “moderno”, quali ad es. i MOF (metal organic framework), i polimeri di coordinazione metallorganici, i magneti molecolari divengono sempre più studiati attraverso questa tecnica sperimentale,  risultava essenziale e urgente una profonda analisi degli aspetti di criticità delle classificazioni topologiche del legame sopra menzionati.  Di tali aspetti mi sono occupato a lungo.
I problemi riguardavano in primo luogo la scelta di un criterio opportuno per stabilire quali atomi fossero effettivamente tra loro legati e in seconda istanza la caratterizzazione e classificazione dei legami così definiti. Nel caso del legame metallo-metallo (M-M) e metallo-legante (M-L), l’usuale definizione QTAIM di cammino di legame mostrava dei limiti evidenti e delle più o meno apparenti contraddizioni con l’usuale “senso chimico”. Nel caso dei sistemi organometallici, più che l’uso di indicatori di legame “discontinui” (ovvero con carattere SI/NO), appariva importante definire su basi il più possibile rigorose dei descrittori con carattere di continuità [A57, A58, A68, A75, A85]. Le interazioni M-M e M-L   sono caratterizzate da superfici di energia potenziale molto morbide (soft), ovvero da densità elettroniche particolarmente piatte, da cui ne derivano diagrammi strutturali, , ovvero connessioni di legame tra atomi, che presentano un’enorme sensibilità ai dettagli computazionali o sperimentali, se derivate usando il solo criterio del cammino di legame. Di conseguenza, la presenza o assenza di interazione, se definita solo attraverso il, criterio del cammino di legame, portava inevitabilmente a discussioni accese, ma a mio avviso abbastanza sterili, con continui botta e risposta a livello di letteratura. Chiaramente, tutto ciò derivava dal fatto che il cammino di legame per sua natura non può rivelare in modo diretto il legame multicentrico (si veda anche la precedente sezione relativa alla funzione sorgente). Usando tale criterio il legame attraverso i leganti a ponte o il legame diretto M-M sono visti come opzioni alternative e in competizione, ma non lo sono necessariamente se si utilizzano descrittori continui del legame. Mi sono occupato di questi problemi da un duplice punto di vista. Da un lato la comprensione più profonda e su basi di natura fisica e non solo topologica del concetto di cammino di legame, dall’altro sviluppando dei descrittori, quali la funzione sorgente, capaci di fornire una visione alternativa, ovvero soprattutto complementare del legame chimico rispetto all’usuale criterio del cammino di legame.
Lavorando con Angel Martin  Pendas, Miguel Blanco e Evelio Francisco in Oviedo ed utilizzando la teoria  Interacting Quantum Atoms (IQA) sviluppata presso il loro laboratorio negli ultimi 15 anni, abbiamo potuto dimostrare [A62] che i cammini di legame possono essere interpretati come canali di scambio elettronico  (“Exchange channels”) privilegiati, ovvero che tali canali esistono potenzialmente tra tutte le coppie di atomi di un sistema molecolare, ma che solo alcuni di loro, particolarmente forti o semplicemente più forti di un canale ad essi competitivo, sono associati ad un cammino di legame. Ciò ha rappresentato un importante passo concettuale, in quanto si è potuto immediatamente capire perché in date condizioni chimiche un cammino di legame possa o non possa essere presente, malgrado la presenza di un significativo scambio elettronico tra due atomi o l’esistenza di dati di altra natura (ad es. spettroscopici) che sembrerebbero presupporre un’interazione di un qualche tipo tra i due atomi. Dimostrammo in modo evidente [A62] che quando due coppie di atomi sono tra loro in competizione per un cammino di legame, la coppia legata da un cammino di legame risulta sempre essere quella con un contributo maggiore di energia di scambio (ad esempio nel cammino dissociativo di simmetria C2v dell’acqua, si ha competizione tra legami O-H e H-H). Difatti, nel caso di sistemi che evolvono strutturalmente attraverso un meccanismo di conflitto, ovvero di competizioni tra grafi molecolari, le curve di energia di scambio delle coppie in competizione si intersecano quasi esattamente nel punto di catastrofe di conflitto, ovvero nel punto in cui il cammino di legame della coppia soccombente si rompe e quello della coppia vincente si forma (i ruoli delle due coppie ovviamente si scambiano avvicinandosi al punto di conflitto nella direzione opposta). Chiaramente questa visione “fisica” del cammino di legame ha avuto un grosso successo ed ha contribuito in maniera decisiva a smorzare i toni di molte discussioni rivelatesi, alla base di questa analisi, di fatto abbastanza inutili e sterili. 
Lavorando con Robert Ponec, potei invece dimostrare [A68] come l’uso dell’analisi domain averaged Fermi Hole (DAFH) può rivelarsi di particolare utilità del campo dei legami M-M e M-L. Il DAFH, è un descrittore basato sul noto concetto di buco di Fermi, ovvero dalla diminuzione di densità elettronica di spin ( o ( in un punto a seguito della presenza di un elettrone, con spin ( o (, in un punto di riferimento. Se il buco di Fermi viene integrato variando la posizione dell’elettrone di riferimento all’interno di un bacino atomico, si ha il descrittore DAFH. Come prima premessa del nostro lavoro, abbiamo esteso l’analisi DAFH al caso in cui il dominio atomico di integrazione corrisponde al dominio definito dalla QTAIM [A68, A72]. Applicando l’analisi DAFH così generalizzata al caso altamente dibattuto del complesso carbonilico di coordinazione tripontato, Fe2(CO)9 , per cui la regola dei 18-elettroni predirrebbe l’esistenza di un legame diretto Fe-Fe, potemmo mostrare che invece di tale interazione diretta, esiste un legame multicentrico di tipo 3 centri 2 elettroni (3c-2e) tra la coppia degli atomi di ferro e ciascun carbonile a ponte [A68]. Questa interpretazione si accordava pienamente con l’esistenza di una non trascurabile delocalizzazione elettronica tra i due atomi di metallo, nononstante che tra questi non ci fosse un cammino di legame, in quanto è stato dimostrato che una condizione necessaria per l’esistenza di un legame 3c-2e è la presenza di uno scambio elettronico non nullo tra tutte le coppie coinvolte nel legame tricentrico.

 
Da ultima, ma non meno importante, desidero menzionare l’applicazione della funzione sorgente anche in tal settore. Per sua natura, la funzione sorgente supera i problemi relativi ad una descrizione topologica discontinua del legame ed è quindi particolarmente indicata per trattare I casi dei legami Me-Me e M-L. Ha pertanto trovato negli anni ampia applicazione in letteratura, al di là dei miei contributi personali [A58, A64, A75, A85], già citati nel capitolo relativo alla funzione sorgente. La funzione sorgente sicuramente non ha la stessa profondità, a livello di significato fisico, degli indici di delocalizzazione basati sulla funzione quantomeccanica di coppia, ma ho potuto verificare e dimostrare che ne imita bene la descrizione, rivelandosi particolarmente utile quando la funzione a coppia non è facilmente disponibile o nemmeno calcolabile. Questo è un aspetto particolarmente importante in quanto negli anni si era venuta a verificare la situazione abbastanza paradossale che lo studio del legame M-M o M-L a livello sperimentale era sempre integrato, per una parte significativa e concettualmente preponderante, dall’analisi di descrittori solo ottenibili dal calcolo, rendendo così del tutto marginale lo studio sperimentale di diffarzione a raggi X, malgrado questo fosse decisamente la parte più impegnativa del lavoro, specialmente quando condotto al livello di charge-density quality. 
Clean and covered surfaces: reconstruction and bonding   

Owing to its intimate link with the CRYSTAL package, TOPOND can be naturally used to study 2D periodic systems, like a slab cut from a bulk system along a given crystalline face and then either preserved as a clean surface or allowed to be chemisorbed by suitable chemical passivating species.  In a 1996 Chemical Review paper on the semiconductor surface reconstruction [Chem Rev 96, 1237-1259], Charles Duke developed the point of view that the “surface regions of tetrahedrally coordinate semiconductors form new 2D compounds whose bonding, constrained by the requirement of epitaxy with the substrate, exhibits properties distinct from either the corresponding bulk solids or molecules based on the same atomic species”. I clearly thought that TOPOND was the right tool to discuss bonding in these “new 2D compounds” and in a way set to be suitably compared with experiment, once the first accurate and extensive data sets would have eventually become available. Issues like the following could with TOPOND be quantitatively addressed : how is the bonding of surface atoms affected? What is a “dangling” bond and how is modified by surface reconstruction? Why does a surface reconstruct? How rapidly do the surface perturbations and the changes in these perturbations that result from the reconstruction or adsorption process decay into the crystal in terms of the properties of the atoms in each of the succeeding layers? What are the charges on the surface atoms in a free surface and in the chemisorbed states? How much electronic charge is transferred and in what direction? What is the atomic origin and nature of the surface “double layer”?. Along with Fausto Cargnoni, I could provide interesting answers to all these questions, by applying the method to the Si(111)(1x1) clean and H-covered surfaces [34], to the Si(111)(2x1) reconstructed surface [42] and to the Si(100) clean and H-covered surfaces [61].

Materials Science and Crystallography

During the last decade, I also took part to cooperative projects in materials science, addressing problems intimately related to some specific structural and electronic features of materials in crystal phase. Atomistic modelling lies at the bottom length-scale of the multiscale modelling computational approach to materials science. Knowledge of how atoms bond to other atoms, how impurities, doping or atomic substitution affect this bonding, and how bonding, cohesion energy, and the ensuing bulk material properties relate among each other is a typical outcome of an atomistic-level simulation. However, bonding in pure or defective solids or in  complex supramolecular aggregates can not often be easily interpreted with standard methods of bond analysis and the use of QTAIM, a method firmly rooted in physics, and not based on any preconception of bonding, has proved to be particularly helpful in this case. 

Along with Luciano Colombo (INFM, Milano) I addressed the structural and bonding problems related to the migration and interaction of native point defects in silicon, a phenomenon affecting many, industrially relevant, micro- and mesoscopic properties of silicon bulk samples. Our studies on a kind of bond defects, arousing from the incomplete recombination of vacancy-interstitial pairs in silicon [29], and on our interpretation [36] of the structural and energetics evolution which takes place during the growth of self-interstitial clusters in the silicon crystal were very well received.     

During the last decade, within the European Community project “Nanothermel – High performance thermoelectric materials for heat recovery and cooling applications”, I’ve been working on the relationships between the geometrical and electronic structure of thermoelectric materials (TEs) and their ensuing electronic transport properties [5b]. These may be obtained from the knowledge of the full band structure, using the semi-classical Boltzman’s transport theory and the approximation of a constant relaxation time. Along with Luca Bertini, I developed a code, named ELTRAP (Electron Transport Properties), interfaced to the CRYSTAL-98 package. Given a newly synthesised TE material of known starting stoichiometry, it is very difficult, if not often impossible, to know its precise geometrical structure, not to speak of its exact composition. Furthermore, its TE properties are typically the result of the combined effect of the different geometrical structures and/or chemical local compositions characterizing the material. I showed that ab-initio theoretical modelling may produce several useful feedbacks. For instance, I have been able to show that the Seebeck coefficient and its trend with the temperature or with the doping level is a very precious structural informer [55]. More in general, theoretical modelling singles out the effects that a well-defined composition and general structure has on the geometrical, electronic and TE properties and it so allows for a rational design of improved performance materials [47,48,50,52,55,56,61,63,6b]. Theoretical modelling also provides a synergic help and a mutual validation between computed and multi-techniques experimental structural hypotheses, as testified by the fruitful cooperation [48,50,52,56] I had with the structural group at Aarhus University (DK), headed by Bo Iversen. Finally, I showed how ab-initio modelling can be used as guidance for design of optimum TE materials through the prediction of the best doping level based on the computed electronic transport properties [50, 6b].  A number of published case studies concerned novel promising TE materials such as the type I inorganic clathrates A8Ga16Ge30 (A=Sr,Ba) [48], the Zn-Sb alloys [50] and the modified Co4Sb12 skutterudite phases [47,52,53,55-56,61,63,6b]. In particular, in 2003, and contrary to the then available experimental evidences, I could demonstrate [48] the Zintl nature of the inorganic clathrates structures hosting alkaline-earth metal guests in their oversized cages. In 2004, along with the group of Bo Iversen in Aarhus we found the presence of Zn interstitial atoms in the “ideal” structure of Zinc antimonide and showed how they play a fundamental role as electron suppliers and Seebeck coefficient enhancers, as well as lattice thermal conductivity suppressors [50]. We could also suggest how the already excellent thermoelectric propereties of Zn antimonide could be hopefully even slightly improved through a very small amount of electron donors dopants [50].  
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