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Curriculum Vitae Prof. Giulio Rastelli

Molecular Modelling & Drug Design Laboratory
Dipartimento di Scienze della Vita, Universita di Modena e Reggio Emilia,
Italy.

Data e luogo di nascita: 28/9/1965, Modena

Affiliazione:

Dipartimento di Scienze della Vita
Universita di Modena e Reggio Emilia
Via Campi, 103 - 41125 Modena, ITALY.
Phone: +39-059-2058564

e-mail: giulio.rastelli@unimore.it

Web Page: www.mmddlab.unimore.it

1. Formazione e titoli di studio

1985-1990  Corso di Laurea in Chimica, Universita di Modena e Reggio Emilia. Laureato in
Chimica con lode, discutendo una tesi dal titolo "Molecular modelling e design di
molecole mediante computer. Studio di antagonisti del recettore a-1 e di inibitori
dell’anidrasi carbonica"

1991-1993  Dottorato di ricerca in Scienze del Farmaco, Universita di Modena e Reggio Emilia,
dal titolo "Molecular modelling e analisi QSAR di derivati flavonici implicati in
processi biologici di tipo ox/redox"

1994-1995  Postdoc in Chimica Farmaceutica, Universita di Modena e Reggio Emilia

2. Posizioni ed esperienze di ricerca:

2021-presente
2005-2021
1996-2005

1999-presente

1995
1994

1993

1990
1985-1988

Professore Ordinario in Chimica Farmaceutica (SSD CHIM/08), Universita di
Modena e Reggio Emilia.

Professore Associato in Chimica Farmaceutica (SSD CHIM/08), Universita di
Modena e Reggio Emilia.

Ricercatore in Chimica Farmaceutica (SSD CHIM/08) presso la Facolta di
Farmacia dell’Universita di Modena e Reggio Emilia.

Responsabile scientifico del laboratorio MMDDLab (Molecular Modelling &
Drug Design Lab, www.mmddlab.unimore.it), Universitda di Modena e Reggio
Emilia.

Borsa di studio di Post-dottorato in Chimica Farmaceutica, Universita di Modena
e Reggio Emilia.

Borsa di studio ERSO per la ricerca scientifica, Universita di Modena e Reggio
Emilia.

Visiting scientist al Department of Pharmaceutical Chemistry, and Biochemistry

and Biophysics, University of California San Francisco, USA. Referenti: Proff.
Daniel Santi e Peter Kollman.

Contratto di consulenza con Farmitalia-Carlo Erba.
Impiego presso il laboratorio di analisi chimiche di Stholl Farmaceutici s.p.a.,
Modena.

Incarichi e Servizi:

e Jun 2024-present: Responsabile del curriculum “Health Products” della scuola di dottorato
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HipTech (Health Innovation Products and Technologies).

Oct 2023-presente: membro del Comitato di Indirizzo del corso di laurea in Chimica e
Tecnologia Frmaceutiche.

Mar 2022-presente: membro della Commissione Ricerca del Dipartimento di Scienze della
Vita, UNIMORE.

Nov 2021: membro della Commissione di una procedura valutativa per professore associato
Art 24 comma 5, legge 240/2020 indetta dall’Universita di Genova per il SSD CHIM/08
2020-presente: nomina ad esperto scientifico a supporto dell’Italian National Contact Point
per la definizione delle priorita del cluster HEALTH proposte alla Commissione Europea.
2020: nomina a membro della Commissione Giudicatrice del concorso pubblico per titoli ed
esami per la copertura di un posto di categoria D, posizione economica D1, area tecnica,
tecnico-scientifica ed elaborazione dati, per il dipartimento di Scienze della Vita
dell’Universita di Modena e Reggio Emilia.

2016-presente: Presidente della Commissione Monitoraggio delle Carriere per il corso di
laurea in CTF, Universita di Modena e Reggio Emilia.

2016-presente: Rappresentante dell’area Farmacia nella Giunta del Dipartimento di Scienze
della Vita, Universita di Modena e Reggio Emilia.

2009-2010: membro del Comitato di Ateneo per il reclutamento dei ricercatori a tempo
determinato, in qualita di rappresentante dell’area 03 Scienze Chimiche.

Rappresentante del Dipartimento nel Laboratorio di Calcolo Scientifico Avanzato
Interdipartimentale (LabCsai) dell’Universita di Modena e Reggio Emilia.

Membro della Commissione di Riesame della Facolta di Bioscienze e Biotecnologie,
Universita di Modena e Reggio Emilia.

Membro della Commissione Didattica della Facolta di Bioscienze e Biotecnologie,
Universita di Modena e Reggio Emilia.

Docente di riferimento e tutor per il CdL magistrale in Biotecnologie Mediche e
Farmaceutiche (LM9) della Facolta di Bioscienze e Biotecnologie, Universita di Modena e
Reggio Emilia. AA 2009-2010, 2010-2011, 2011-2012.

Presidente della Commissione per I’ammissione al corso di laurea magistrale in
Biotecnologie Mediche e Farmaceutiche della Facolta di Bioscienze e Biotecnologie, AA
2010-2011, AA 2011-2012, AA 2012-2013.

Rappresentante dei ricercatori nel Consiglio di Facolta di Farmacia per gli AA. 2001/02,
2002/03 e 2003/04

Responsabile della Commissione Informatica del Dipartimento di Scienze Farmaceutiche
dell’Universita di Modena e Reggio Emilia.

4. Partecipazione a comitati editoriali e societa:

Associate Member della rivista Frontiers in Chemistry (ISSN 2296-2646) per la sezione
“Medicinal and Pharmaceutical Chemistry”. May 2022 - presente

Membro ad invito nella Faculty of 1000 (F1000) per la sezione “Drug Discovery &
Design”, Ott 2016-presente.

Membro dell’Editorial Board della rivista Molecules (ISSN 1420-3049), Mag 2019-presente
Membro dell’Editorial Advisory Board della rivista Current Medicinal Chemistry (ISSN
1875-533), Dic 2016-presente

Membro dell’Editorial Board della rivista International Journal of Medicinal Chemistry
(ISSN 2090-2069) (Ott 2009- Mag 2015).

Membro dell’Editorial Board della rivista Computational Molecular Bioscience (ISSN
2165-3445) (Mag 2013-presente).

Membro dell’International Advisory Board della rivista Annals of Tropical Medicine and

2



Public Health (ISSN:1755-6783), Mar 201 1-presente.

* Membro dell’Editorial Board della rivista Science Asia (ISSN 1513-1874), rivista della
Science Society of Thailand (www.scienceasia.org). (Mar 2008-presente).

* Membro della Societa Chimica Italiana (SCI), Divisione di Chimica Farmaceutica.

* Socio dell’ Associazione Italiana per la Ricerca sul Cancro (AIRC) (2009-presente).

*  Membro della QSAR, Chemoinformatics & Modeling Society (QCMS, www.gsar.org) (Ott
2017-presente)

5. Riconoscimenti e Premi:

* Bioorganic & Medicinal Chemistry Most Cited Paper 2003-2006 Award per la
pubblicazione “Synthesis and biological activities of novel 17-aminogeldanamycin
derivatives”, Bioorg. Med. Chem. 2004, 12, 5317.

* Top 25 Hottest Article 2007, per la pubblicazione “Virtual screening on large scale grids”,
Parallel computing 2007, 33, 289. Rank position #17/25.

* Top 25 Hottest Article 2006, per la pubblicazione “Structure-based design of 7-carbamate
analogs of geldanamycin”. Bioorg. Med. Chem. Lett. 2005, 15, 5016-5021. Rank position
#13/25.

* Top 25 Hottest Article 2004, per la pubblicazione “Synthesis and biological activities of
novel 17-aminogeldanamycin derivatives”, Bioorg. Med. Chem. 2004, 12, 5317-5329. Rank
position #6/25.

* Journal of Computational Chemistry Most Cited Paper 2010-2011 per la pubblicazione
“Fast and accurate predictions of relative binding free energies using MM-PBSA and MM-
GBSA” J. Comp. Chem. 2010, 31, 797-810.

* C(lassificazione “Highly accessed” (Feb 2012) per la pubblicazione “WISDOM-II:
Screening against multiple targets implicated in malaria using computational grid
infrastructures”, Malaria Journal 2009, 8, 88

* Cover page della rivista Bioorganic & Medicinal Chemistry per la pubblicazione
“Validation of an automated procedure for the prediction of relative free energies of binding
on a set of aldose reductase inhibitors”, Bioorg. Med. Chem. 2007, 15, 7865-7877.

* Cover page della rivista Chem Biol Drug Des per la pubblicazione “Activity prediction and
structural insights of Extracellular Signal-Regulated Kinase 2 inhibitors with molecular
dynamics simulations”, Chem Biol Drug Des 2009, 74, 630-635.

* Invitation to contribute to a Special Issue of Future Medicinal Chemistry entitled
“Computational chemistry & computer-aided drug discovery” with the article “Exploiting
computationally derived out-of-the-box protein conformations for drug design”. by
Caporuscio and Rastelli, Future Med. Chem. 2016, 8, 1887-1897.

* Plos ONE Reviewer 2015 acknowledgment: Citation: (2016) PLOS ONE 2015 Reviewer
Thank You. PLoS ONE 11(2): e0150341. doi:10.1371/journal.pone.0150341

* Selection of the article “aC helix displacement as a general approach for protein kinases
allosteric modulation” (Drug Discovery Today 2013, 18, 407-414) in the special issue “The
View  from  Here” of Drug  Discovery  Today (21 Oct 2014,
http://www.drugdiscoverytoday.com/view/40406/the-current-issue-of-the-view-from-here-
discusses-allosterism-in-drug-discovery/ )

* Ringraziamento da parte dell’Editore della rivista Drug Discovery Today, Dr Steve Carney,
per il contributo dato alla rivista con la pubblicazione “aC helix displacement as a general
approach for protein kinases allosteric modulation”. Drug Discov. Today 2013, 18, 407-
414.

* Tre F1000Prime recommendations per 1’articolo “Polypharmacology: Challenges and
Opportunities in Drug Discovery”, J. Med. Chem., 2014, 57, 7874-7887 in quanto di
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particolare rilevanza e interesse nel campo di “Pharmacology & Drug Discovery”. I DOI
delle tre recensioni sono disponibili in:  10.3410/f.718457187.793496592,
10.3410/£.718457187.793498100, e 10.3410/£.718457187.793499208.

Premio per migliore comunicazione orale assegnato al Dott Luca Pinzi per la
comunicazione ‘“Predicting drug polypharmacology using structural databases”. XVI
Giornata della Chimica dell’Emilia Romagna, Ferrara 19 Dicembre 2016. Comunicazione
orale O3, pag 16.

Cover page della rivista Journal of Chemical Information and Modeling per la
pubblicazione “Exploring the binding site of C-terminal Hsp90 inhibitors”, J Chem Inf
Model 2010, 50, 1522-1528.

Certificato di apprezzamento ricevuto da “ACS Publications” per le attivita di reviewer di
manoscritti sottomessi alle riviste dell’ American Chemical Society (2011).

Certificati di riconoscimento ricevuti da “ACS Publications” per le attivita di reviewer di
manoscritti sottomessi alle riviste dell’ American Chemical Society (2015, 2016, 2018).
Certificati di “Outstanding Reviewer” negli anni 2013, 2015, 2016 per la rivista Journal of
Medicinal Chemistry (ACS).

Premio ex-aequo per la migliore comunicazione orale, XII Giornata di Chimica dell’Emilia-
Romagna, Ferrara 17 Dicembre 2012. Comunicazione FC7 Andrew Anighoro, Dagmar
Stumpfe, Jiirgen Bajorath, Giulio Rastelli. “Targeting the Hsp90 interactome using in silico
polypharmacology approaches”.

Selezionato in qualita di Docente di riferimento nella Scuola di Dottorato “Clinical and
Experimental Medicine (CEM) - Medicina Clinica e Sperimentale, Universita di Modena e
Reggio Emilia, 2013-presente.

Premiazione per 1’aggiudicazione di un finanziamento di 23.000 euro da parte della Banca
Popolare dell’Emilia Romagna (BPER) in occasione della Serata degli Auguri 2014 di
BPER, che ha avuto luogo al Forum Monzani, Modena, il 17 Dicembre 2014. Articolo su
La Gazzetta di Modena del 19 Dicembre 2014.

Premiazione per 1’aggiudicazione di un finanziamento di 23.000 euro da parte della Banca
Popolare dell’Emilia Romagna (BPER) in occasione della Serata degli Auguri 2014 di
BPER, che ha avuto luogo al Forum Monzani, Modena, il 17 Dicembre 2014. Articolo su Il
Resto del Carlino del 19 Dicembre 2014.

Articolo sulla Gazzetta di Modena del 30/12/2013 riportante la notizia che il gruppo del
Prof Rastelli ¢ capofila di un progetto di ricerca sul cancro finanziato dalla Fondazione
Nando Peretti.

Articolo sul Resto del Carlino del 2/1/2014 riportante la notizia che il gruppo del Prof
Rastelli ¢ capofila di un progetto di ricerca sul cancro finanziato dalla Fondazione Nando
Peretti.

Articolo su Modena Today del 4/5/2015 riportante la notizia che il gruppo del Prof Rastelli
¢ capofila di un progetto di ricerca su farmaci antitumorali finanziato da AIRC.

Comunicato stampa del 4/3/2015 riportante la notizia che il Prof Rastelli coordina una
ricerca sullo sviluppo di molecole allosteriche per farmaci efficaci contro i tumori: sostegno
da AIRC e Banca Popolare dell’Emilia Romagna

Most cited article published since 2017 in the journal “Drug Discovery Today”: “The 1,2,3-
triazole ring as a bioisostere in medicinal chemistry”, Drug Discov. Today 2017, 22, 1572-
1581.

Inclusione dell’articolo ‘“2-Phenyloxazole-4-carboxamide as new scaffold for selective
inhibition of human monoamine oxidase B” (ChemMedChem 2019, 14, 1641-1652) nella
Hot Topic Special Collection on Neuromedicine di Apr 2020, disponibile a bit.ly/cmc-
2020-neuro.



Premio di studio Fondazione Cassa di Risparmio di Carpi per la miglior tesi di laurea
discussa presso I’Universita degli Studi di Modena e Reggio Emilia - Anno solare 2019 —
Area medica-biologica assegnato alla Dott.ssa Anna Laura Benatti per la tesi in CTF dal
titolo “Identificazione di un inibitore potente dell’anidrasi carbonica attraverso una
campagna di riposizionamento computazionale”, AA 2018/19, Relatore Prof. Giulio
Rastelli.

Premio di laurea “Premio Neotron alla memoria del dott. Gian Carlo Gatti” 1° classificata
Dott.ssa Anna Laura Benatti per la tesi in CTF dal titolo “Identificazione di un inibitore
potente dell’anidrasi carbonica attraverso una campagna di riposizionamento
computazionale”, AA 2018/19, Relatore Prof. Giulio Rastelli.

Articolo su Gazzetta di Modena, Modena 2000, e comunicato stampa su UNIMORE
Magazine riportante la notizia che la Dott.ssa Anna Laura Benatti ha vinto il premio di
laurea “Premio Neotron alla memoria del dott. Gian Carlo Gatti” 1? classificata, 9 Gennaio
2021.

Articolo sulla Gazzetta di Modena del 25/1/2020 riportante la notizia che il gruppo del Prof
Rastelli ¢ capofila di un nuovo progetto di ricerca sul cancro finanziato AIRC.

VQR 2004-2010, pubblicazione “Validation of an automated procedure for the prediction of
relative free energies of binding on a set of aldose reductase inhibitors” Bioorg. Med. Chem.
2007, 15,7865-7877, classificata come “Eccellente”.

VQR 2004-2010, pubblicazione “Synthesis and biological activities of novel 17-
aminogeldanamycin derivatives” Bioorg. Med. Chem. 2004, 12, 5317-5329, classificata
come “Eccellente”.

VQR 2011-2014, pubblicazione “Structure-based design of potent aromatase inhibitors by
High-Throughput docking”, J. Med. Chem. 2011, 54, 4006-4017, classificata come
“Eccellente”.

VQR 2011-2014, pubblicazione “Polypharmacology: challenges and opportunities in drug
discovery”, J. Med. Chem. 2014, 57, 7874-7887, classificata come “Eccellente”.
Partecipazione ad invito all’’Award committee for the TuYouyou Award 2020 ricevuta
dalla rivista Molecules il 19 Novembre 2020

Highlight dell’articolo “Synthesis of potent and selective HDACG6 inhibitors led to
unexpected opening of quinazoline ring, RSC Adv. 2022, 12, 11548-11556" su Synfacts
2022, 18(07), 0800 Published online: 15.06.2022. DOI: 10.1055/s-0041-1737642

“Premio Cortesi” per il progetto “Valutazione dell’attivita antiproliferativa di inibitori duali
di Hsp90 e HDACS6 su cellule di tumore prostatico e colonrettale”, conferito in occasione
del inaugurazione dell’848° A.A. dell’Universita di Modena e Reggio Emilia. Mantova, 12
Marzo 2024.

TopScholar nomination in the ScholarGPS research ranking list (#87 in drug discovery,
#119 in drug design, #285 in medicinal chemistry), July 2024.

6. Indici bibliometrici:
ResearcherlD: D-2224-2015
ORCID ID: 0000-0002-2474-0607

Scopus Author ID: 56962710600

Indici bibliometrici (Luglio 2024): H-index=39, #citazioni totali >7000, (fonte dati Scopus).

7.

Brevetti:

- Doman Kim, Hee Kyoung Kang, Do Won Kim, Giulio Rastelli, Ana-Lucia Da Costa, Vinod
Kasam, Vincent Breton. “Pharmaceutical composition for preventing and treating malaria



containing compounds that inhibit Plasmepsin Il activity, and method of treating malaria using the
same”. W0O2009131384 A2, PCT application PCT/KR2009/002114.

8. Strutture cristallografiche depositate nel PDB:

Il prof. Rastelli ¢ co-autore delle seguenti strutture cristallografiche depositate nel Protein Data
Bank:
* 10SF: “Human Hsp90 in complex with 17-desmethoxy-17-N,N-
Dimethylaminoethylamino-Geldanamycin” (2003)
e 3C9W: “Crystal Structure of ERK-2 with hypothemycin covalently bound” (2008)

9. Finanziamenti per la ricerca scientifica:

* Progetto di Ricerca Orientata, Universita di Modena e Reggio Emilia, Agosto 1998-Settembre
2000, dal titolo “Enzima diidrofolato reduttasi del genere Plasmodium falciparum e suoi
mutanti resistenti ai farmaci antimalarici classici. Molecular modelling della struttura
tridimensionale dell’enzima nativo e dei mutanti resistenti e progettazione di inibitori attivi
sulle forme resistenti”. Ruolo: Coordinatore della ricerca.

* Contratto di ricerca tra il Dipartimento di Scienze Farmaceutiche dell’Universita di Modena e
Reggio Emilia e Kosan Biosciences per 1’esecuzione di una ricerca sul tema “Molecular
modelling e progettazione di polichetidi farmacologicamente attivi”’, Nov 2000-Nov 2001,
Ruolo: Coordinatore della ricerca.

* Contratto di ricerca tra il Dipartimento di Scienze Farmaceutiche dell’Universita di Modena e
Reggio Emilia e Kosan Biosciences per 1’esecuzione di una ricerca sul tema “Molecular
modelling e progettazione di polichetidi farmacologicamente attivi”, Nov 2001-Feb 2002,
Ruolo: Coordinatore della ricerca.

¢ Convenzione con il Dipartimento di Biochimica della Mahidol University (Bangkok, Tailandia)
per il co-finanziamento di un assegno di ricerca sul tema “Progettazione e sviluppo di inibitori
della Diidrofolato reduttasi del genere Plasmodium falciparum quali nuovi lead antimalarici”,
Marzo 2001, Ruolo: Responsabile della ricerca.

* Contratto di ricerca con Kosan Biosciences per ’istituzione di una borsa di studio sul tema
“Molecular modelling e progettazione di polichetidi farmacologicamente attivi”, anno 2001,
Ruolo: Coordinatore della ricerca.

* FP5 INCO-DEV I[ICA4-CT-2001-10077 2001-2004 Progetto “PVPFDHFR” dal titolo
“Dihydrofolate reductase-thymidylate synthase from Plasmodium vivax and P. falciparum as
targets for antimalarial chemotherapy”, Ruolo: Principal Contractor.

* FISR (Fondo Integrativo Speciale per la Ricerca del MIUR)/504 Ric, 2002-2004 “Molecular
modeling and design of pharmaceutically active polyketides”, Ruolo: Coordinatore della
ricerca.

* AIRC (Associazione Italiana per la Ricerca sul Cancro) Investigator Grant 1G5049, triennio
2008-2010 “Novel irreversible protein kinase inhibitors targeting a conserved active site
cysteine”. Ruolo: Coordinatore del progetto.

* Spinner 2013 (Regione Emilia Romagna), Idee imprenditoriali innovative e/o ad alto contenuto
di conoscenza. Progetto “BEAR” (Binding Estimation After Refinement), Prot. N 196/09,
2009-2010, Ruolo: Coordinatore del progetto.

* Contratti PaP con Recordati SpA (Milano). Spinner 2013 (Regione Emilia Romagna), Percorsi
di mobilita e collaborazione internazionale. Progetto “DynPharmaGel”, Prot. N 099/12, 2012-
2013, Ruolo: Coordinatore del progetto.

* Fondazione Nando Peretti. “Research study on anticancer drugs targeting the CDK2 and EGFR
proteins” Prot. NPF 2013-25, Sept 2013-Sept 2015. Ruolo: Coordinatore del progetto.



10.

AIRC (Associazione Italiana per la Ricerca sul Cancro) Investigator Grant IG 2014 Id. 15993,
Jan 2015-Jan 2018 “Design and development of CDK2 and EGFR type III allosteric inhibitors
as anticancer drugs”. Ruolo: Coordinatore del progetto. 423.000 euro.

Banca Popolare dell’Emilia Romagna, donazione per istituire un assegno di ricerca su progetto
di ricerca su farmaci antitumorali, 2015.

H2020-MSCA-ITN-EID European Industrial Doctorates (2016-2019) Progetto BIGCHEM (Big
Data in Chemistry), Project Id. 676434. Role: PI of partner organization.

Progetti di formazione alla ricerca 2018-2021 ambito B “Risorse umane per la specializzazione
intelligente” dal titolo “Tecnologie data driven per il riposizionamento dei farmaci”. Borsa
triennale di dottorato finanziata dalla Regione Emilia Romagna, Role: PI

Progetto di ricerca su farmaci antitumorali allosterici, LegaCoop 2018.

Banca Popolare dell’Emilia Romagna, donazione a favore di una ricerca sull’utilizzo dei big
data in campo farmaceutico, 2019.

Fondo di Ateneo per la Ricerca (FAR 2019, DR496/2019) per il finanziamento di progetti di
ricerca interdisciplinari, Linea UNIMORE. Progetto “LigAdvisor: a web server for drug design
based on big data”. 1 Ago 2019 — 31 Gen 2022. Ruolo.: Coordinatore del progetto. 80.000 euro
Borsa di ricerca “Post-doctoral fellowships 2020 — anno 2020 della Fondazione Umberto
Veronesi dal titolo “Design and optimization of dual inhibitors of Hsp90 and HDAC6 for
targeting metastatic castrate-resistant prostatic cancer”. Applicant Dr Luca Pinzi, PI Prof Giulio
Rastelli.

Borsa di studio triennale FIRC-AIRC Rif 24096 per 1’anno 2020 “Three-Years Fellowship
Carlo Zanotti” dal titolo “Design and discovery of allosteric inhibitors of BRAF” Applicant Dr
Luca Pinzi, PI Prof Giulio Rastelli.

AIRC (Associazione Italiana per la Ricerca sul Cancro) Investigator Grant IG 2019 Id. 23635,
Jan 2020-Jan 2025 “Targeting metastatic castrate-resistant prostatic cancer with HDAC6/Hsp90
dual inhibitors”. Ruolo: Coordinatore del progetto.

Fondo di Ateneo per la Ricerca (FAR) 2020 per il finanziamento di attrezzature. Finanziamento
per I’acquisto di un sistema di calcolo ad alte prestazioni. Giugno 2020. Ruolo: Co-proponente,
Responsabile Prof. Alfonso Pedone.

Borsa di studio di Dottorato di ricerca su tematiche specifiche dalla Regione Emilia-Romagna
in attuazione del Programma “Big data per una Regione Europea piu ecologica, digitale e
resiliente - POR FSE 2014/2020 obiettivo tematico 10”, deliberazione N. 454/2021, 2021-2024
dal titolo “Riposizionamento di farmaci attivi contro gli stadi avanzati del tumore alla prostata
tramite analisi di big data e tecniche di intelligenza artificiale”. Borsa triennale di dottorato di
ricerca finanziata dalla Regione Emilia Romagna, Role: PI

Cofin per PON x RTDa 2021 vincitore Dott. Luca Pinzi, Prof Giulio Rastelli

European Union - NextGenerationEU through the Italian Ministry of University and Research
under PNRR - M4C2-11.3 Project PE_ 00000019 “Health Extended ALliance for Innovative
Therapies, Advanced Lab-research, and Integrated Approaches of Precision Medicine” (HEAL
ITALIA) Ruolo: Partecipante.

Fondo di Ateneo per la Ricerca (FAR 2023, DR1298/2023) per il finanziamento di progetti di
ricerca interdisciplinari, Linea UNIMORE. Progetto “Lead Optimization strategy for the
identification of a drug candidate against metastatic castrate-resistant prostate cancer”. 2 Nov
2023 — 1 Lug 2025. Ruolo: Coordinatore del progetto.

Finanziamento PRIN 2022 Progetto LODI “Lead Optimization of HDAC6/Hsp90 Dual
Inhibitors: identification of a drug candidate against metastatic castrate-resistant prostate
cancer”. Project ID: 2022S5SNWFS. Ruolo: Coordinatore del progetto.

Finanziamenti competitivi per progetti di calcolo scientifico



11.

ISCRA (Italian Super Computing Resource Allocation), Progetto BEAR 2010, Project
HP10A6E2CI. Class A project, 500k CPU hours. Progetto presentato su Cineca HPC Reports
2014, BEAR (Binding Estimation After Refinement), a powerful tool for virtual screening of
potential drugs.

ISCRA (Italian Super Computing Resource Allocation), Progetto VSCBX7 (Virtual screening
of anticancer ligands targeting CBX7), 2014, Project HP10CRTPOO. Class C project, 800k CPU
hours on FERMI.

ISCRA (Italian Super Computing Resource Allocation), Progetto AntiCBX7, 2015, Project
HP10C68GKI. Class C project, 75k CPU hours on GALILEO.

Organizzazione di Conferenze, Workshops o Meetings

Il Prof. Rastelli ¢ stato organizzatore o membro del comitato organizzatore di:

12.

Partecipazione al comitato organizzatore di ITCHMC 2005, Second Joint Italian-Swiss Meeting
on Medicinal Chemistry. September 12-16, 2005 — Modena (Italy)

Partecipazione al comitato organizzatore dell’International workshop on "Medicinal Chemistry
in Parasitology", January 23, 2004. Modena (Italy).

Organizzatore e chairman del 1st Meeting AIRC (Associazione Italiana per la Ricerca sul
Cancro) del progetto “Design and development of CDK2 and EGFR type III allosteric
inhibitors as anticancer drugs” (AIRC IG 15993), Modena 11 Dicembre 2014.

Organizzatore e chaairman del 2nd Meeting AIRC (Associazione Italiana per la Ricerca sul
Cancro) del progetto “Design and development of CDK2 and EGFR type III allosteric
inhibitors as anticancer drugs” (AIRC IG 15993), Modena 12 Ottobre 2015.

Organizzatore e chairman della BIGCHEM second Autumn School: Computer-Aided Drug
Discovery. Modena, 25-27 October 2017. Winter School per dottorandi Marie Curie del
progetto H2020-MSCA-ITN-EID dal titolo “BIGCHEM” (Big Data in Chemistry). La tematica
della scuola ¢ stata “Computer-aided drug discovery”, Modena 25-27 Ottobre 2017 (sito web
della scuola http://bigchem.eu/node/77). La scuola ¢ stata aperta al pubblico ed ha visto la
partecipazione di 82 ricercatori proveniente da varie parti d’Europa.

Organizzatore e chairman del’RNPDD meeting (“Repositioning Natural Products in Drug
Discovery”). Modena 17 Gen 2020. L’evento ha visto la partecipazione di 67 ricercatori
provenienti da tutta Italia ed operanti in ambiti chimico-farmaceutici, analitici, computazionali,
biologici, tutti accomunati dall’interesse verso il “riposizionamento” di prodotti naturali in
campo farmaceutico. Il sito web del meeting ¢ disponibile all’indirizzo
http://www.mmddlab.unimore.it/site/home/rnpdd-meeting.html). Al meeting ¢ associata una
special  issue sulla rivista Molecules, con lo stesso nome del meeting
(https://www.mdpi.com/journal/molecules/special_issues/repositioning)

Membro del Comitato Organizzatore dell’RDPA 2021 (Recent Developments in Pharmaceutical
Analysis) e chair della sessione “Cannabis and Cannabinoids Analysis”, Modena 5-8 Settembre
2021, Italy.

Organizzatore e chairman del DDE meeting (“Drug Discovery in Epigenetics”). Modena 15
Dicembre  2023. II sito web del meeting ¢  disponibile all’indirizzo
http://www.mmddlab.unimore.it/site/home/dde-workshop.html).

Responsabilita e direzione dei progetti di ricerca pin rilevanti

Nell’ambito delle attivita di ricerca piu rilevanti il Prof Rastelli ha rivestito i seguenti ruoli:



* Responsabilita scientifica del laboratorio MMDDLab (Molecular Modelling & Drug Design
Lab) di UNIMORE.

Il Prof Rastelli ¢ responsabile del Molecular Modelling & Drug Design Lab (MMDDLab) di
UNIMORE (http://www.mmddlab.unimore.it). Le attivita del laboratorio sono principalmente
rivolte alla progettazione e sviluppo di molecole biologicamente attive e alla loro ottimizzazione
preclinica. Un ruolo fondamentale ¢ rivestito dallo sviluppo ed applicazione di metodologie
computazionali innovative per il drug design. Collabora con numerose istituzioni pubbliche e
private per lo sviluppo di molecole biologicamente attive, con particolare riferimento a candidati
farmaci antitumorali. Il Prof Rastelli coordina o collabora a molteplici progetti di drug discovery,
potendo contare su una consolidata rete di collaborazioni nazionali e internazionali (sintesi,
biologia, farmacologia, cristallografia, proteomica, farmacocinetica).

* Partecipazione o direzione delle ricerche condotte nel campo della progettazione e sviluppo
di inibitori dell’enzima xantina ossidasi (1992-1997)

Negli anni 1992-1997 il Prof. Rastelli ha partecipato oppure ¢ stato responsabile delle ricerche
condotte nel campo della progettazione e sviluppo di inibitori dell’enzima xantina ossidasi, come
evidenziato dalle numerose pubblicazioni scientifiche, molte delle quali a primo nome o autore di
corrispondenza.

* Partecipazione o direzione delle ricerche condotte nel campo della progettazione e sviluppo
di inibitori dell’enzima aldose reduttasi (1996-2002)

Negli anni 1996-2002 il Prof. Rastelli ha partecipato oppure ¢ stato responsabile delle ricerche
condotte nel campo della progettazione e sviluppo di inibitori dell’enzima aldoso reduttasi, come
evidenziato dalle numerose pubblicazioni scientifiche, molte delle quali a primo nome o autore di
corrispondenza. Per queste ricerche il prof Rastelli ha collaborato con gruppi di ricerca sia nazionali
che internazionali, come si evince dalla presenza di co-autori di altri atenei o enti di ricerca italiani
o stranierl.

* Coordinazione italiana del progetto europeo “PVPFDHFR”, 5° Programma Quadro
INCO-DEV  ICA4-CT-2001-10077 2001-2004 “Dihydrofolate reductase-thymidylate
synthase from Plasmodium vivax and P. falciparum as targets for antimalarial
chemotherapy” (2001-2004)

Il prof Rastelli ¢ stato responsabile scientifico dell’unitda di ricerca UNIMORE all’interno del
progetto FP5 INCO-DEV finanziato dalla Comunita Europea dal titolo “Dihydrofolate reductase-
thymidylate synthase from Plasmodium vivax and P. falciparum as targets for antimalarial
chemotherapy”, acronimo “PVPFDHFR” (FP5 INCO-DEV ICA4-CT-2001-10077).

Il progetto ¢ stato sviluppato da un consorzio di quattro unita appartenenti a quattro paesi: Gran
Bretagna (Prof Gordon Lowe, PI), Italia (Prof Giulio Rastelli), Tailandia (Prof Yongyuth
Yuthavong), e India (Prof VS Chauhan). Il consorzio ha raggruppato competenze di biochimica,
farmacologia, sintesi, cristallografia e molecular modelling per lo studio delle forme farmaco-
resistenti delle Diidrofolato reduttasi dei generi Plasmodium falciparum e Plasmodium vivax e la
progettazione e sviluppo di nuovi inibitori delle DHFR ad attivita antimalarica. Tale ricerca era gia
stata avviata in precedenza grazie ad una stretta collaborazione con il Prof. Worachart Sirawaraporn
(Department of Biochemistry, Mahidol University, Tailandia), con cui sono stati attivati anche vari
contratti di finanziamento.

Le ricerche sono state oggetto di numerose pubblicazioni su riviste internazionali peer-reviewed, di
cui molte a primo nome o autore di corrispondenza. Alcune di queste presentano un numero
considerevole di citazioni.



* Responsabilita della collaborazione scientifica con Kosan Biosciences Inc (2000-2006)

Il prof Rastelli ¢ stato responsabile scientifico UNIMORE della collaborazione con la ditta
farmaceutica Kosan Biosciences Inc (Hayward, CA USA) finalizzata alla progettazione di inibitori
di Hsp90 e protein kinasi, due target rilevanti per lo sviluppo di farmaci antitumorali. Gli studi
hanno riguardato la progettazione e sviluppo di inibitori di Hsp90 a struttura polichetidica derivanti
dalla geldanamicina (quali 17-DMAG), e di inibitori irreversibili delle proteine chinasi a struttura
macrolattonica (quali ipotemicina e suoi derivati).

Le ricerche sono state oggetto di numerose pubblicazioni su riviste internazionali peer-reviewed,
una delle quali ha ricevuto il premio Bioorganic & Medicinal Chemistry Most Cited Paper 2003-
2006 Award, e due hanno ricevuto I’attestazione di ScienceDirect Top 25 Hottest Article. Il Prof.
Rastelli ¢ anche co-autore di due strutture cristallografiche depositate nel Protein Data Bank (codici
10SF e 3C9W). La ricerca ¢ stata supportata finanziariamente da Kosan stessa attraverso vari
contratti di ricerca con UNIMORE, di cui il prof Rastelli & stato responsabile.

La collaborazione ha inoltre posto le basi per il finanziamento del progetto FISR (Fondo Integrativo
Speciale per la Ricerca del MIUR)/504 Ric, 2002-2004 “Molecular modeling and design of
pharmaceutically active polyketides”, di cui il Prof Rastelli ¢ stato coordinatore.

* Coordinazione del progetto AIRC IG 5049 “Novel irreversible protein kinase inhibitors
targeting a conserved active site cysteine” (2008-2010)

Il progetto ha avuto come obiettivo la progettazione, sintesi e valutazione biologica e farmacologica
di inibitori irreversibili in grado di legarsi covalentemente ad una cisteina presente nel sito ATP-
asico di alcune proteine chinasi. I partecipanti al team hanno incluso i gruppi di ricerca del Prof
Pierfranco Conte (UNIMORE) e Prof Mauro Freccero (UNIPV). Il progetto ha portato
all’identificazione di nuovi inibitori irreversibili ad attivitd antitumorale, varie pubblicazioni
scientifiche e contatti con aziende farmaceutiche per lo sviluppo dei composti ottenuti.

* Responsabilita dell’unita operativa di drug design del progetto europeo WISDOM (Wide
in Silico Docking on Malaria) (wisdom.healthgrid.org) (2006-2009)

Il progetto WISDOM si inserisce all’interno del progetto europeo EGEE (Enabling Grids for E-
sciencE). Sul progetto il prof Rastelli ha collaborato con Vincent Breton (CNRS, Francia), Martin
Hofmann (Fraunhofer Institute SCAI, Bonn), Doman Kim (Chonnam National University, South
Korea), ed altri ricercatori appartenenti ad istituzioni internazionali. Il progetto ¢ basato sullo
screening virtuale di molecole effettuato su piattaforme di calcolo avanzato GRID, con I’obiettivo
di identificare nuove molecole ad attivita antimalarica. Tale progetto ha portato ad un brevetto,
varie pubblicazioni, una delle quali selezionata come “Top 25 Hottest Article in Computer Science
2007”. Ha generato un numero elevato di composti biologicamente attivi rispetto a target biologici
importanti per la terapia antimalarica.

* Coordinazione del progetto Spinner 2013, Idee imprenditoriali innovative e/o ad alto
contenuto di conoscenza. Progetto “BEAR” (Binding Estimation After Refinement) (2009-
2010)

Il progetto BEAR (Binding Estimation After Refinement), finanziato attraverso fondi regionali

“Spinner 2013”, ha riguardato lo sviluppo di una piattaforma computazionale di screening virtuale

di potenziali farmaci. In particolare, il gruppo di ricerca del Prof Rastelli ha messo a punto una

piattaforma computazionale per lo screening di farmaci mediante 1’integrazione di metodiche di

docking, dinamica molecolare e metodi di scoring basati sul calcolo dell’energia libera di binding. Il

progetto ha consentito di avviare contatti e consolidare partnerships con varie imprese presenti sul

territorio nazionale. Ha consentito di migliorare la metodologia BEAR, gia avviata precedentemente
nel laboratorio di ricerca del Prof Rastelli. La ricerca ¢ proseguita anche dopo il progetto Spinner,
attraverso 1’ulteriore messa a punto del prototipo ed applicazione a vari target farmacologici. Nel
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complesso, la ricerca ha portato a numerose pubblicazioni scientifiche peer-reviewed, due
pubblicazioni divulgative, la partecipazione a varie attivita di trasferimento tecnologico tra cui
eventi di promozione e fiere e la redazione del business plan per una costituenda spin-off
accademica.

* Coordinazione del progetto Spinner 2013, Percorsi di mobilita e collaborazione
internazionale. Progetto “DynPharmaGel” (2012-2013)

Si ¢ trattato di un progetto regionale di trasferimento tecnologico finanziato nel 2012 da “Spinner
2013” (Percorsi di mobilitda e collaborazione internazionale) e coordinato dal Prof Rastelli. Si
inserisce all’interno di una collaborazione promossa dal partner aziendale ProLynx LLC di San
Francisco, CA USA. Il progetto ha previsto la mobilita della Dott.ssa Miriam Sgobba verso gli USA
(Prolynx, UCSF), ed era mirato a sviluppare ed applicare modelli di simulazione per
I’ottimizzazione del rilascio controllato di farmaci da supporti di idrogel Tetra-PEG. Al progetto
hanno partecipato il Prof Rastelli, il Prof Daniel Santi (CEO di ProLynx LLC, ex professore
ordinario di biochimica e chimica farmaceutica alla UCSF e fondatore e/o cofondatore e CEO di
cinque aziende biotecnologiche negli USA) e il Prof Andrej Sali (Department of Pharmaceutical
Chemistry, University of California San Francisco, uno dei massimi esperti a livello internazionale
di simulazione di sistemi macromolecolari complessi). Il progetto ha portato a sistemi di delivery
ottimizzati descritti in una pubblicazione congiunta su Macromolecules 2015, 48, 7359-7369
(IF=5.8).

* Coordinazione del progetto AIRC IG 15993 “Design and development of CDK2 and EGFR
type III allosteric inhibitors as anticancer drugs” (2015-2017)

Il progetto ha avuto come obiettivo la progettazione, sintesi chimica e valutazione biologica e
farmacologica di inibitori allosterici di tipo III delle proteine chinasi CDK2 ed EGFR ad attivita
antitumorale. Il progetto triennale ¢ stato coordinato dal Prof Rastelli. I partecipanti al team hanno
incluso 1 gruppi di ricerca del Prof Passarella (UNIMI), Dott Broggini (Istituto di Ricerche
Farmacologiche “Mario Negri” di Milano), Dott.ssa Storici (Elettra Sincrotrone Trieste) e Prof.
Battistutta (UNIPD). Lo studio ha portato ad un elevato numero di molecole sintetizzate e risultate
biologicamente attive come inibitori allosterici di CDK2 e di EGFR nella sua forma nativa e/o
mutata (T790M/L858R). I risultati sono oggetto di numerose pubblicazioni scientifiche.

* Coordinazione del progetto “Research study on anticancer drugs targeting the CDK2 and
EGFR proteins” finanziato dalla Fondazione Nando Peretti (2013-2015)

Il progetto ha avuto come obiettivo lo studio delle proteine CDK2 ed EGFR e la progettazione,
sintesi e valutazione dell’attivita antitumorale di inibitori che si legano ad una tasca allosterica
prossima all’elica aC regolatoria di queste chinasi. Il Prof Rastelli ¢ stato il coordinatore del
progetto finanziato dalla Fondazione Nando Peretti (Prot. NPF 2013-25). I partecipanti al team
hanno incluso i1 gruppi di ricerca del Prof Passarella (UNIMI) e Dott Broggini (Istituto di Ricerche
Farmacologiche “Mario Negri” di Milano).

* Responsabilita scientifica dell’unita di ricerca UNIMORE nel progetto H2020-MSCA-ITN-
EID “Big Data in Chemistry” (BIGCHEM) (2016-2019)

Dal 2016 al 2019 il prof Rastelli ¢ stato responsabile scientifico dell’unita di ricerca UNIMORE
all’interno del progetto Marie Sktodowska-Curie Innovative Training Networks (ITN-EID) H2020-
MSCA-ITN-EID dal titolo “Big Data in Chemistry”, acronimo “BIGCHEM” (Project Id. 676434).

Il progetto ¢ stato sviluppato da un consorzio di nove unita: Dr 1.V. Tetko (Helmholtz Zentrum
Munchen, DE, Principal Investigator), Prof. J Bajorath (University of Bonn, DE), Dr J. Kriegl
(Boehringer Ingelheim GmbH, DE), Dr B. Klebl (Lead Discovery Center GmbH, DE), Prof. A.
Varnek (University of Strasbourg, FR), Prof. Rastelli (UNIMORE, IT), Dr H. Chen (AstraZeneca,
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SE), Prof. JL Reymond (University of Bern, CH), Prof. G. Schneider (ETH Zurich, CH). A queste
si aggiungono varie Partner Organizations.

L’ambito principale di ricerca del gruppo del prof Rastelli all’interno di questo progetto ha
riguardato I’utilizzo e 1’analisi di big data e lo sviluppo di metodi computazionali ad hoc per la
“polifarmacologia”, ormai diventata un hot topic nel campo del drug discovery. Nel complesso, la
ricerca ha portato a numerose pubblicazioni scientifiche peer-reviewed, molteplici attivita di
training e scuole per dottorandi, e al consolidamento di un network di eccellenza a livello europeo.

* Coordinazione del progetto FAR 2019 “LigAdvisor: a web server for drug design based on
big data” finanziato dall’Universita di Modena e Reggio Emilia attraverso il Fondo di
Ateneo per la Ricerca (2019-2022)

Il progetto ha I’obiettivo di sviluppare una piattaforma web per la progettazione di ligandi basata su
big data di natura chimica, strutturale, biologica e clinica. La piattaforma, in corso di realizzazione
ma gia disponibile all’indirizzo www.mmddlab.unimore.it/site/home/ligadvisor.html, consente di
analizzare big data ai fini dell’identificazione di nuovi target biologici, I’ottimizzazione di composti
hit, il riposizionamento di farmaci e predizioni di attivita multitarget.

* Coordinazione del progetto AIRC IG 23635 “Targeting metastatic castrate-resistant
prostatic cancer with HDAC6/Hsp90 dual inhibitors” (2020-2025)

Il progetto, recentemente finanziato da AIRC, verte sulla progettazione, sintesi e valutazione
biologica in vitro ed in vivo di candidati farmaci con meccanismo di inibizione duale di HDACG6 e
Hsp90, due target di notevole rilevanza per il trattamento dei tumori alla prostata. I partecipanti al
team includono Silvia Franchini e Claudia Sorbi per la sintesi chimica, Carol Imbriano e Lucia
Altucci per la sperimentazione biologica e farmacologica. Tali studi si inseriscono all’interno di un
filone di ricerca piu ampio che, da vari anni, riveste un ruolo molto rilevante nelle attivita del
laboratorio di ricerca del prof Rastelli, cio¢ quello della “polifarmacologia”.

* Coordinazione del progetto POR FSE 2014/2020 obiettivo tematico 10”, deliberazione N.
454/2021, 2021-2024 dal titolo “Riposizionamento di farmaci attivi contro gli stadi avanzati
del tumore alla prostata tramite analisi di big data e tecniche di intelligenza artificiale”
(2021-2024)

Il progetto, finanziato dalla Regione Emilia Romagna, verte sull’utilizzo di tecniche di intelligenza
artificiale e analisi di big data ai fini dell’identificazione di candidati farmaci contro il tumore alla
prostata metastatico resistente, attraverso operazioni di “riposizionamento” di farmaci approvati e in
spertimentazione clinica.

13. Attivita di trasferimento tecnologico

Nell’ambito delle iniziative di trasferimento tecnologico il Prof Rastelli ¢ stato coordinatore di due
progetti Spinner 2013 (Regione Emilia Romagna): il progetto “BEAR” Idee imprenditoriali
innovative e/o ad alto contenuto di conoscenza 2009-2010, e il progetto “DynPharmaGel” Percorsi
di mobilita e collaborazione internazionale 2012-2013. Ha partecipato a vari eventi e fiere (MipTec
2010, ExpoSanita2010, IBS2010) e alla StartCup2010 (competizione per i migliori progetti
innovativi imprenditoriali). Ha acquisito e consolidato vari contatti con aziende farmaceutiche
italiane, tra cui Recordati con la quale ha attivato un contratto. Assieme ai suoi collaboratori il Prof
Rastelli ha cosi posto le basi per la costituzione di una spin-off accademica. Nell’ambito del
progetto Spinner BEAR ha inoltre partecipato ai percorsi di accrescimento delle competenze in
“Gestione delle Risorse umane”, “Business plan” e “Project management” (2010). Infine ¢ co-
autore di un brevetto su farmaci antimalarici inibitori della Plasmepsina II (2009) scaturito dal
progetto europeo WISDOM.
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Nell’ambito delle azioni di promozione commerciale della tecnologia BEAR, nel 2010 il Prof
Rastelli ha inoltre pubblicato due report tecnologici, uno su “La Chimica & L’Industria” (BEAR:
una piattaforma di screening virtuale al servizio delle aziende farmaceutiche e biotecnologiche, La
Chimica & L’Industria 2010, 10, 124-125) e ’altro su “LAB-Il mondo del laboratorio” (Una
piattaforma di screening virtuale al servizio delle aziende farmaceutiche e biotecnologiche, LAB-1I
mondo del laboratorio 2010, 7, 120-121).

Nello specifico, le attivita di trasferimento tecnologico possono essere cosi elencate:

Attivazione di un “Curriculum industriale” all’interno della Scuola di Dottorato “Clinical and
Experimental Medicine” di UNIMORE a seguito dell’approvazione del finanziamento
BIGCHEM (Big Data in Chemistry) progetto H2020-MSCA-ITN-EID European Industrial
Doctorates (2016-2019) Project Id. 676434, che prevede la supervisione congiunta di un
Dottorando di ricerca Marie Curie da parte di UNIMORE (Tutor Prof Rastelli) e di
AstraZeneca (Tutor Dr Chen).

Brevetto: Doman Kim, Hee Kyoung Kang, Do Won Kim, Giulio Rastelli, Ana-Lucia Da Costa,
Vinod Kasam, Vincent Breton. “Pharmaceutical composition for preventing and treating
malaria containing compounds that inhibit Plasmepsin Il activity, and method of treating
malaria using the same”. 2009, W02009131384 A2, PCT application PCT/KR2009/002114.
Coordinatore dell’azione “Spinner 2013” finanziata dalla Regione Emilia Romagna dal titolo
“BEAR?”, all’interno delle “Idee imprenditoriali innovative e/o ad alto contenuto di conoscenza
2009-2010”. Spinner ¢ un'azione del Programma Operativo Regionale (POR) 2007-2013 del
Fondo Sociale Europeo (FSE), Asse IV Capitale Umano, Obiettivo 2 “Competitivita regionale
e Occupazione” promossa dall'Assessorato Scuola, Formazione professionale, Universita e
ricerca, Lavoro della Regione Emilia-Romagna.

Stesura di un business plan e analisi di mercato per la creazione di una spin off accademica
mirata ad offrire servizi di screening virtuale di farmaci alle imprese.

Partecipazione ad eventi di trasferimento tecnologico: MipTec 2010
(www.miptec.ch/miptec2011/miptec-2010.html). Partecipazione all’evento in qualita di
relatore, ed azione di promozione della piattaforma di screening virtuale “BEAR”
Partecipazione ad eventi di trasferimento tecnologico: IBS 2010 (International Biotechnology
Symposium and Exhibition 2010). Azione di promozione della piattaforma di screening
virtuale “BEAR”. Presentazione orale tenuta dal Dott. M.D. Parenti, facente parte della
compagine del progetto Spinner BEAR, dal titolo “Binding estimation after refinement:
BEARing out an innovative virtual screening methodology” (MD. Parenti, G. Degliesposti, C.
Portioli, G. Rastelli. Journal of Biotechnology 2010, 150, 94-95. Supplement November 2010.
“14™ International Biotechnology Symposium and Exhibition”, Rimini (Italy) 14-18 September
2010. Comunicazione orale Atti #M.9).

Partecipazione ad eventi di trasferimento tecnologico: allestimento di uno stand ad Expo Sanita
2010 (www.exposanita.it) all’interno dello stand ASTER-Rete Alta Tecnologia-Piattaforma
Scienze della Vita, presso il Salone MIT al Pad. 26 per la promozione della tecnologia
“BEAR”. Bologna Fiere 26-29 Maggio 2010.

Selezione di BEAR in qualita di finalista per la partecipazione alla StartCup2010 (competizione
per i migliori progetti innovativi imprenditoriali). StartCup ¢ la business plan competition
dell’Emilia-Romagna, affiliata al PNI (Premio Nazionale per 1'Innovazione). La competizione
consiste in una gara tra progetti imprenditoriali innovativi per la creazione di start-up attive sul
territorio regionale.

Produzione di un flyer illustrante i servizi offerti da BEAR e distribuzione del flyer alle aziende
farmaceutiche e biotecnologiche italiane.

Partecipazione ai percorsi di accrescimento delle competenze in “Gestione delle Risorse
umane”, “Business plan” e “Project management” facenti parte del percorso Spinner (2010).
Nell’ambito delle azioni di promozione commerciale della tecnologia BEAR, nel 2010 il Prof
Rastelli ha pubblicato due report tecnologici, uno su “La Chimica & L’Industria” (BEAR: una
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4)

5)
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8)

9)

piattaforma di screening virtuale al servizio delle aziende farmaceutiche e biotecnologiche, La
Chimica & L’Industria 2010, 10, 124-125) e I’altro su “LAB-Il mondo del laboratorio” (Una
piattaforma di screening virtuale al servizio delle aziende farmaceutiche e biotecnologiche),
LAB-I1l mondo del laboratorio 2010, 7, 120-121).

Coordinatore di un’azione “Spinner 2013” finanziata dalla Regione Emilia Romagna dal titolo
“DynPharmaGel”, all’interno dei “Percorsi di mobilita e collaborazione internazionale 2012-
2013”. Spinner ¢ un’azione del Programma Operativo Regionale (POR) 2007-2013 del Fondo
Sociale Europeo (FSE), Asse IV Capitale Umano, Obiettivo 2 "Competitivita regionale e
Occupazione" promossa dall'Assessorato Scuola, Formazione professionale, Universita e
ricerca, Lavoro della Regione Emilia-Romagna. Il progetto ha previsto la mobilita della
Dott.ssa Miriam Sgobba verso la ditta ProLynx LLC (San Francisco, CA www.prolynxllc.com)
e la collaborazione internazionale con ProLynx (Daniel V. Santi) e UCSF (Andrej Sali).
L’azione ha permesso di sviluppare una tecnologia computazionale in grado di predire il
rilascio di farmaci da Tetra-PEG hydrogels degradabili, e poi di applicarla a sistemi reali
complessi. I risultati scientifici sono pubblicati sulla rivista Macromolecules (Reid, M. Sgobba,
B. Raveh, G. Rastelli, A. Sali, D.V. Santi. Analytical and simulation-based models for drug
release and gel-degradation in a Tetra-PEG hydrogel drug-delivery system. Macromolecules
2015, 48, 7359-7369) IF=5.8.

Comunicazioni orali ad invito a congressi nazionali e internazionali, scuole e aziende

Seminario ad invito: G. Rastelli. “Disegnare i farmaci al computer”. Universita di Napoli.
Seminario AIRCampus. Napoli, May 16, 2024.

Seminario ad invito: G. Rastelli. “Disegnare i farmaci al computer”. Universita di Napoli.
Seminario AIRCampus. Napoli, November 29, 2022.

Seminario ad invito: G. Rastelli. “Refinement and rescoring of docking and virtual screening
results”. Advanced School in Drug Research and Development. Parma, September 4-8 2022.
Oral communication

Seminario ad invito: G. Rastelli. “Binding estimation After Refinement (BEAR): A post-
docking tool for drug design.” MuTaLig COST ACTION CA15135, Annual meeting 2018. La
Valletta (Malta), October 18-19 2018. Comunicazione orale.

Seminario ad invito: G. Rastelli, “Polypharmacology”, BIGCHEM First Autumn School:
Introduction to Chemoinformatics. Monaco 17-21 Ottobre 2016. Scuola per dottorandi Marie
Curie H2020-MSCA-ITN-EID del progetto BIGCHEM (Big Data in Chemistry), Project Id.
676434 di cui UNIMORE ¢ partner.

Conferenza Plenaria ad invito: G. Rastelli, “Polypharmacology, an emerging approach in
drug discovery”. 7° Journees de la Société Francaise de Chémoinformatique, Nice (France) 8-9
October 2015, CP4, pagina 12

Seminario ad invito: G. Rastelli. La polifarmacologia: un approccio emergente nel drug
discovery. Italfarmaco, Milano 18 Febbraio 2015.

Seminario ad invito: G. Rastelli. La polifarmacologia: un approccio emergente nel drug
discovery. Universita degli Studi Magna Gracia, Catanzaro 26 Novembre 2013.

Conferenza ad invito: G. Rastelli, “BEAR, an innovative tool for virtual screening” sul tema
“Drug Design: Case study I”. Workshop “HPC for Proteomics” and RNBIO Advanced Training
Course “Bioinformatics for Proteomics”, CINECA, Casalecchio di Bologna, 12-14 December
2011.

10) Conferenza ad invito: G. Rastelli, “Development And Application Of Structure-Based Design

Methods In Drug Discovery”. Computationally Driven Drug Discovery (CDDD) Meeting.
Dompé, L’ Aquila, 21-23 November 2011.
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11) Conferenza ad invito: G. Rastelli. “Validation of free energy-based scoring functions in
virtual screening. “VIII EWDD, Eight European Workshop in Drug Design”, Certosa di
Pontignano, Siena (Italy) 22-28 May 2011.

12) Seminario ad invito: G. Rastelli. BEAR, una nuova metodologia per lo screening virtuale.
SigmaTau, Pomezia (RM) 21 Ottobre 2010.

13) Conferenza ad invito: G. Rastelli. BEAR as a new tool for drug discovery: applications to
WISDOM. “GRID Open Days on New Frontiers in Drug Discovery: Models & Grid
Computing”. Catania 22-23 Gennaio 2009.

14) Conferenza ad invito: G. Rastelli, G. Degliesposti. Molecular dynamics in WISDOM,
comunicazione orale al BioinfoGRID Symposium 2007. Milano 10-13 Dicembre 2007.

15) Conferenza ad invito: G. Rastelli. “Automated molecular dynamics workflow for virtual
screening”, all’interno del “Workshop on WISDOM?”, HealthGrid 2007 Conference. Ginevra
24-27 Aprile 2007.

16) Seminario ad invito: G. Rastelli. “New approaches for virtual screening”. Nerviano Medical
Sciences. Milano 16 Ottobre 2007.

17) Conferenza ad invito: G. Rastelli. “Gli studi di progettazione del farmaco”. Conferenza su
invito all’interno del Master in “Gestione delle sperimentazioni”, organizzato dal Dott. Vittorio
Silingardi dell’ Azienda Ospedaliero-Universitaria di Modena. Modena 2 Marzo 2007.

18) Seminario ad invito: G. Rastelli. “AMBER overview”, Dipartimento di Biologia
dell’Universita Roma3. Roma, 3 Novembre 2006.

19) Conferenza ad invito: G. Rastelli. Structure-based design of novel antimalarials. Workshop on
“Medicinal Chemistry in Parasitology”, Modena 23 Gennaio 2004. Atti pag 17.

20) Conferenza ad invito: G. Rastelli “Da idea a farmaco: il percorso virtuale”, tenuta a Modena il
26 Novembre 1999 all’interno del “Corso di Scienze del Farmaco” organizzato
dall’ Associazione Cultura e Vita.

15. Comunicazioni orali a congressi nazgionali e internazgionali, scuole

21) A. Citarella, S. Belluti, D. Bonanni, D. Moi, L. Pinzi, L. Cuoghi, S. Di Ciolo, A. Silvani, S.
Franchini, D. Passarella, C. Imbriano, C. Sorbi, C. Giannini, G. Rastelli. Targeting Aggressive
Prostate Cancer Through HDAC6/HSP90 Dual Inhibitors Based on a 2-Amino-
Pyrrolopyrimidine Scaffold. The 4th Molecules Medicinal Chemistry Symposium (MMCS
2024 Conference), 24-26 April 2024, Barcelona, Spain. Oral communication, pag. 66

22) L. Pinzi, L., A. Citarella, S. Belluti, D. Bonanni, D. Moi, L. Cuoghi, S. Di Ciolo, A. Silvani, S.
Franchini, D. Passarella, C. Imbriano, S. Sorbi, C. Giannini, G. Rastelli. Design, synthesis and
in vitro evaluation of Hsp90/HDAC6 dual inhibitors based on a 2-amino-pyrrolopyrimidine
scaffold for the targeting of aggressive prostate cancer. XX VIII National Meeting in Medicinal
Chemistry, Chieti 17-20 Settembre 2023, oral communication OC16, pag 51.

23) A. Citarella, D. Moi, D. Bonanni, L. Pinzi, D. Passarella, A. Silvani, C. Giannini, G. Rastelli
Aminotriazoloquinazoline- and aminotriazolo-based hydroxamic acids are novel potent and
selective HDACG6 inhibitors with subnanomolar activity. XL Convegno Nazionale della
Divisione di Chimica Organica, CDCO Palermo 11-15 September 2022. OC-88, oral
communication.

24) A. Tinivella, G. Rastelli. “Data-driven technologies for drug repurposing: use of machine-
learning models to predict the selectivity profile of known molecules”. PhD Day 2021,
Doctorate School in Clinical and Experimental Medicine. Modena 6 Giugno 2021,
comunicazione orale.

25) L. Pinzi, A. Tinivella, G. Rastelli. “LigAdvisor: a web server to perform in silico explorations
on crystallographic ligands and known drugs for polypharmacology and drug repurposing”.
SCI2021 - XXVII Congresso Nazionale della Societa Chimica Italiana” Societa Chimica
Italiana. Conferenza in modalita virtuale. 17 settembre 2021.
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26) L. Pinzi, A. Tinivella, G. Rastelli. “Development and application of LigAdvisor, a user-friendly
web-platform for polypharmacology and drug repurposing”. “7th CDDD Meeting
COMPUTATIONALLY DRIVEN DRUG DISCOVERY Virtual Meeting” Universita degli
Studi di Milano in collaborazione con la Divisione di Chimica Farmaceutica della Societa
Chimica Italiana. Meeting in modalita virtuale. 25 giugno 2021

27) A. Tinivella, L. Pinzi, G. Rastelli. “LigAdvisor: a unified and easily accessible webserver for
polypharmacology and drug repurposing”. Paul Ehrlich (PE) Euro-PhD Network virtual
meeting 26-28 Luglio 2021, comunicazione orale.

28) A. Tinivella, A.L. Benatti, L. Pinzi, G. Rastelli. “An integrated in silico drug repurposing
workflow to identify novel potent carbonic anhydrase inhibitors”. XIX Giornata della Chimica
del’Emilia Romagna. Dipartimento di Scienze della Vita, Modena 6 Dicembre 2019.
Comunicazione orale F8. Premio ex-equo per la migliore comunicazione flash tra gli studenti
dei corsi di Dottorato nell'ambito delle Scienze Chimiche dell'Universita dell'Emilia Romagna.

29) G. Rastelli. “Riposizionamento di farmaci in nuove aree terapeutiche”. Conferenza di Ateneo
dal titolo “Potenzialitda e innovazione nella ricerca biomedica: approcci interdisciplinari” II
edizione, Modena 26 Settembre 2019. Comunicazione orale.

30) L. Pinzi, G. Rastelli. “Unveiling target associations for polypharmacology from analysis of
crystallographic ligands in the Protein Data Bank”. XXVI National Meeting in Medicinal
Chemistry, Milano 16-19 Luglio 2019. Comunicazione orale

31) A. Tinivella, A.L: Benatti, L. Pinzi, G. Rastelli. “In silico repurposing of the hexahydrocyclo-
penta[c]quinoline scaffold as potent Carbonic Anhydrase inhibitors”. Paul Ehrlich Euro-PhD
Network & MuTaLig COST Action meeting 2019, Catanzaro (Italy), June 13th-15th 2019.
Comunicazione orale CA-SC16.

32)L. Pinzi, G. Rastelli, “Predicting drug polypharmacology using structural databases”. XVI
Giornata della Chimica dell’Emilia Romagna, Ferrara 19 Dicembre 2016. Comunicazione orale
03, pag 16.

33) G. Rastelli, “Structure-based polypharmacology in drug design”. XXIV National Meeting in
Medicinal Chemistry, Perugia 11-14 Settembre 2016. Comunicazione orale.

34)L. Pinzi, G. Rastelli. “Rational design of dual inhibitors of Hsp90 and BRAF as a novel
pharmacological approach against melanomas”. 5™ Meeting of the Paul Ehrlich MedChem
Euro-PhD Network, Krakow (Poland), 3-5 July 2015. O-20, page 42. Comunicazione orale.

35)A. Anighoro, D. Stumpfe, K. Heikamp, J. Bajorath, G. Rastelli, “A computational
polypharmacology protocol within the Hsp90 interactome”. 31 Meeting of the Paul Ehrlich
MedChem Euro-PhD Network, Santa Margherita di Pula, Cagliari, 27-29 September 2013.
Comunicazione orale.

36) G. Rastelli, A. Anighoro, M. Chripkova, L. Carrassa, M. Broggini. “Structure-based discovery
of the first allosteric inhibitors of Cyclin-dependent kinase 2”. XII National Meeting on
Medicinal Chemistry, Roma 10-13 September, 2013. Comunicazione orale S10.

37) A. Anighoro, Dagmar Stumpfe, Jiirgen Bajorath, G. Rastelli, “Targeting the Hsp90 interactome
using in silico polypharmacology approaches”. Computationally Driven Drug Discovery
(CDDD) Meeting. Istituto Italiano di Tecnologia, Genova, 4-6 February 2013. Comunicazione
orale.

38) A Anighoro, D Stumpfe, J Bajorath, G Rastelli. “Targeting the Hsp90 interactome using in
silico polypharmacology approaches”. XII Giornata di Chimica dell’Emilia-Romagna, Ferrara
17 Dicembre 2012. Comunicazione orale FC7 pag. 13. Premio ex-aequo per la migliore
comunicazione.

39) A. Anighoro, C. Portioli, M. Sgobba, G. Rastelli. “Validation of the performance of a post-
docking method on multiple target structures”. 1** Meeting of the Paul Ehrlich MedChem Euro-
PhD Network, Madrid (Spain) 13-15 July 2011. Comunicazione orale O-6, Abstract page 38.

40) G. Rastelli. Enhancing success rates in virtual screening. “MedChem Europe”, Munich
(Germany) 28-29 March 2011. Oral communication
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41) M.D. Parenti, G. Degliesposti, C. Portioli, G. Rastelli. Binding estimation after refinement:
BEARing out an innovative virtual screening methodology. Journal of Biotechnology 2010,
150, 94-95. Supplement November 2010. “14™ International Biotechnology Symposium and
Exhibition”, Rimini (Italy) 14-18 September 2010. Comunicazione orale Atti #M.9

42) G. Rastelli, G. Degliesposti, M.D. Parenti, C. Portioli. Improving enrichment and hit rates in
virtual screening. “XX National Meeting on Medicinal Chemistry”, Abano Terme (Padova,
Italy) September 12-16, 2010. Comunicazione orale #SC22, page 80.

43) G. Rastelli, G. Degliesposti, M.D. Parenti, C. Portioli. Improving enrichment and hit rates in
virtual screening. “MipTec 2010 Basel (Switzerland) September 20-24, 2010. Comunicazione
orale #46, page 25.

44) M. Sgobba, G. Rastelli. Computational studies for the identification of the C-terminal binding
site of Hsp90: towards the development of new anticancer drugs. VIII Giornata della Chimica
dell’Emilia Romagna. Ferrara, 16 Dicembre 2008. Comunicazione orale Atti O7.

45) G. Rastelli, M. Sgobba, Degliesposti, A. Del Rio. Structure-based design of N- and C- terminal
Hsp90 inhibitors: towards the development of new anticancer drugs. XIX National Meeting on
Medicinal Chemistry, Verona 14-18 Settembre 2008, Comunicazione orale Atti SC-002 pag.
68.

46) G. Degliesposti, G. Rastelli. Molecular dynamics refinement and rescoring in WISDOM virtual
screenings. Comunicazione orale al 3" EGEE User Forum, Clermont-Ferrand, France. 11-14
Febbraio 2008. Comunicazione orale Atti pag 30.

47)L. Costantino, G. Rastelli, A.M. Ferrari, M.C. Gamberini. Progettazione e sintesi di nuovi
inibitori dell’enzima Aldoso Reduttasi. XVI Convegno Nazionale della Divisione di Chimica
Farmaceutica, Societa Chimica Italiana, Sorrento 18-22 Settembre 2002,. Comunicazione orale
Atti L-32 pag. 66.

48) G. Rastelli, L. Costantino. Molecular modelling e structure-based design di inibitori lead
dell'enzima aldoso reduttasi. XX Congresso Nazionale della Societa Chimica Italiana, Rimini 4-
9 Giugno 2000, Comunicazione orale. Atti MO-ORO006.

49) G. Rastelli, W. Sirawaraporn, D.V. Santi. Antifolate resistance in Plasmodium falciparum
Dihydrofolate reductase: a structural rationale. XIV Convegno Nazionale della Divisione di
Chimica Farmaceutica della Societa Chimica Italiana, Salsomaggiore Terme, Parma 21-25
Settembre 1998, Comunicazione orale. Atti pag.61.

50) G. Rastelli, P.G. Baraldi, M. Bergonzoni, P.A. Borea, K. Varani . Adenosine A2a receptor:
molecular modelling of the interactions of agonists and antagonists. Fourth European Congress
of Pharmaceutical Sciences, Milano 11-13 Settembre 1998. European Journal of
Pharmaceutical Sciences, Vol. 6 Suppl. 1, Special Issue, Comunicazione orale n° 26, pag. S7

51) G. Rastelli, L. Costantino, A. Albasini. Studio degli Equilibri in Soluzione delle Antocianidine.
6° Convegno Nazionale della Societa Italiana di Fitochimica, Fiuggi 21-23 Maggio 1992, Atti
pagg. 15-18.

16.  Attivita didattica
Dall’AA 1996-1997 all’AA 2003-2004 il Prof. Rastelli ha svolto la seguente attivita didattica in

maniera continuativa presso la Facolta di Farmacia e presso la Facolta di Scienze M.F.N.
dell’Universita di Modena e Reggio Emilia:

AA 1996-1997

* Assistenza al laboratorio di “Analisi dei medicinali I” per 1 CdL in Chimica e Tecnologia
Farmaceutiche e in Farmacia.

AA 1997-1998

* Assistenza al laboratorio di “Analisi dei medicinali I” per 1 CdL in Chimica e Tecnologia
Farmaceutiche e in Farmacia.
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*  Moduli didattici integrativi per il corso di “Metodologie avanzate in chimica farmaceutica”,
CdL in Chimica e Tecnologia Farmaceutiche.

AA 1998-1999

* Assistenza al laboratorio di “Analisi dei medicinali II” per i CdL in Chimica e Tecnologia
Farmaceutiche e in Farmacia.

* Seminari integrativi per i corsi di “Progettazione e sintesi di farmaci” e “Basi molecolari
dell attivita dei farmaci” del CdL in Chimica e Tecnologia Farmaceutiche.

AA 1999-2000

* Corso di “Progettazione e sintesi di farmaci”, CdL in Chimica e Tecnologia Farmaceutiche.

AA 2000-2001

* Corso di “Progettazione e sintesi di farmaci”, CdL in Chimica e Tecnologia Farmaceutiche.

* Corso di “Basi molecolari dell’attivita dei farmaci”, CdL in Chimica e Tecnologia
Farmaceutiche.

AA 2001-2002

e Corso di “Basi molecolari dell’attivita dei farmaci”, 50 ore, CdL in Biotecnologie, indirizzo
Biotecnologie Farmaceutiche, 5° anno V.O.

AA 2002-2003

e Corso di “Basi molecolari dell’attivita dei farmaci”, 50 ore, CdL in Biotecnologie, indirizzo
Biotecnologie Farmaceutiche, 5° anno V.O. (Facolta di Scienze MFN, Corso interfacolta)

e Corso di “Struttura delle biomolecole”, 4CFU, CdL in Biotecnologie Farmaceutiche 3° anno
N.O.

AA 2003-2004

e Corso di “Basi molecolari dell’attivita dei farmaci”, 50 ore, CdL in Biotecnologie, indirizzo
Biotecnologie Farmaceutiche, 5° anno V.O. (Facolta di Scienze MFN, Corso interfacolta)

e Corso di “Struttura delle biomolecole”, 4CFU, CdL in Biotecnologie Farmaceutiche, 3° anno
N.O.

* Corso di “Proprieta molecolari dei farmaci”, 3CFU, CdL in Biotecnologie Farmaceutiche 2°
anno N.O.

Dall’AA 2004-2005 all’AA 2012-2013 il Prof. Rastelli ha svolto la seguente attivita didattica in
maniera continuativa presso la Facolta di Bioscienze e Biotecnologie e presso la Scuola di Dottorato
in Scienze e Tecnologie dei Prodotti per la Salute dell’Universita di Modena e Reggio Emilia:

AA 2004-2005
e Corso di “Struttura delle biomolecole”, 4CFU, CdL in Biotecnologie Farmaceutiche, 3° anno
N.O.

e Corso di “Proprieta molecolari dei farmaci”, 3CFU, CdL in Biotecnologie Farmaceutiche 2°
anno N.O.

AA 2005-2006

e Corso di “Proprieta molecolari dei farmaci” 5CFU, CdL triennale in Biotecnologie indirizzo
farmaceutico, 2° anno.

* Corso di “Struttura delle biomolecole” 4CFU, CdL triennale in Biotecnologie indirizzo
farmaceutico, 3° anno.

e Corso di “Progettazione e sviluppo del farmaco” 4CFU, CdL specialistica in Biotecnologie
Farmaceutiche, 1° anno.

AA 2006-2007

e Corso di “Proprieta molecolari dei farmaci” 5CFU, CdL triennale in Biotecnologie indirizzo
farmaceutico, 2° anno.

* Corso di “Struttura delle biomolecole” 4CFU, CdL triennale in Biotecnologie indirizzo
farmaceutico, 3° anno.
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Corso di “Progettazione e sviluppo del farmaco” 4CFU, CdL specialistica in Biotecnologie
Farmaceutiche, 1° anno.

Corso di “Gestione della proprieta intellettuale” 2CFU, Scuola di Dottorato in Scienze e
Tecnologie dei Prodotti per la Salute.

Corso di “Molecular modelling e progettazione razionale di molecole biologicamente attive
attraverso metodi computazionali” 2CFU, Scuola di Dottorato in Scienze e Tecnologie dei
Prodotti per la Salute.

“Gestione dell’informazione scientifica” modulo 1CFU, Scuola di Dottorato in Scienze e
Tecnologie dei Prodotti per la Salute.

AA 2007-2008

Corso di “Proprieta molecolari dei farmaci” 5CFU, CdL triennale in Biotecnologie indirizzo
farmaceutico, 2° anno.

Corso di “Struttura delle biomolecole” 4CFU, CdL triennale in Biotecnologie indirizzo
farmaceutico, 3° anno.

Corso di “Progettazione del farmaco” 4CFU, CdL specialistica in Biotecnologie Mediche e
Farmaceutiche, 1° anno.

Corso di “Gestione della proprieta intellettuale” 2CFU, Scuola di Dottorato in Scienze e
Tecnologie dei Prodotti per la Salute.

Corso di “Molecular modelling e progettazione razionale di molecole biologicamente attive
attraverso metodi computazionali” 2CFU, Scuola di Dottorato in Scienze e Tecnologie dei
Prodotti per la Salute.

“Gestione dell’informazione scientifica” modulo 1CFU, Scuola di Dottorato in Scienze e
Tecnologie dei Prodotti per la Salute.

AA 2008-2009

Corso di “Proprieta molecolari dei farmaci” 5CFU, CdL triennale in Biotecnologie indirizzo
farmaceutico, 2° anno.

Corso di “Struttura delle biomolecole” 4CFU, CdL triennale in Biotecnologie indirizzo
farmaceutico, 3° anno.

Corso di “Progettazione del farmaco” T7CFU, CdL specialistica in Biotecnologie Mediche e
Farmaceutiche, 1° anno.

Corso di “Gestione della proprieta intellettuale” 2CFU, Scuola di Dottorato in Scienze e
Tecnologie dei Prodotti per la Salute.

Corso di “Molecular modelling e progettazione razionale di molecole biologicamente attive
attraverso metodi computazionali” 2CFU, Scuola di Dottorato in Scienze e Tecnologie dei
Prodotti per la Salute.

“Gestione dell’informazione scientifica” modulo 1CFU, Scuola di Dottorato in Scienze e
Tecnologie dei Prodotti per la Salute.

AA 2009-2010

Corso di “Struttura delle biomolecole” 4CFU, CdL triennale in Biotecnologie indirizzo
farmaceutico, 3° anno.

Corso di “Progettazione del farmaco” T7CFU, CdL specialistica in Biotecnologie Mediche e
Farmaceutiche, 1° anno.

Corso di “Ricerca e sviluppo di nuovi farmaci antitumorali” 2CFU, CdL specialistica in
Biotecnologie Mediche e Farmaceutiche, 2° anno

Corso di “Gestione della proprieta intellettuale” 2CFU, Scuola di Dottorato in Scienze e
Tecnologie dei Prodotti per la Salute.
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*  Corso di “Molecular modelling e progettazione razionale di molecole biologicamente attive
attraverso metodi computazionali” 2CFU, Scuola di Dottorato in Scienze e Tecnologie dei
Prodotti per la Salute.

*  “Gestione dell’informazione scientifica” modulo 1CFU, Scuola di Dottorato in Scienze e
Tecnologie dei Prodotti per la Salute.

AA 2010-2011

e Corso di “Progettazione del farmaco” 6CFU, CdL magistrale in Biotecnologie Mediche e
Farmaceutiche, 1° anno.

* Corso di “Ricerca e sviluppo di nuovi farmaci antitumorali” 2CFU, CdL magistrale in
Biotecnologie Mediche e Farmaceutiche, 2° anno

AA 2011-2012

e Corso di “Progettazione del farmaco” 6CFU, CdL magistrale in Biotecnologie Mediche e
Farmaceutiche, 1° anno.

* Corso di “Ricerca e sviluppo di nuovi farmaci antitumorali” 2CFU, CdL magistrale in
Biotecnologie Mediche e Farmaceutiche, 2° anno

AA 2012-2013

e  Corso di “Progettazione del farmaco” 6CFU, CdL magistrale in Biotecnologie Mediche e
Farmaceutiche, 1° anno.

* Corso di “Ricerca e sviluppo di nuovi farmaci antitumorali” 2CFU, CdL magistrale in
Biotecnologie Mediche e Farmaceutiche, 2° anno

Dall’AA 2013-2014 ad oggi il Prof. Rastelli ha svolto la seguente attivita didattica in maniera
continuativa presso il Dipartimento di Scienze della Vita dell’Universita di Modena e Reggio
Emilia:

AA 2013-2014

e Corso di “Progettazione del farmaco” 6CFU, CdL magistrale in Biotecnologie Mediche e
Farmaceutiche, 1° anno.

e Corso di “Analisi dei Medicinali I’ 5CFU, CdL in Farmacia, 2° anno

AA 2014-2015
*  Corso di “Analisi dei Medicinali” 9CFU (5CFU di teoria ¢ 4CFU di laboratorio), CdL in
Chimica e Tecnologia Farmaceutiche, 2° anno

AA 2015-2016
*  Corso di “Analisi dei Medicinali” 9CFU (5CFU di teoria e 4CFU di laboratorio), CdL in
Chimica e Tecnologia Farmaceutiche, 2° anno

AA 2016-2017

*  Corso di “Analisi dei Medicinali” S5CFU (teoria), CdL in Chimica e Tecnologia Farmaceutiche,
2° anno.

* Corso di “Progettazione dei Farmaci” 4CFU, CdL in Chimica e Tecnologia Farmaceutiche, 4°
anno.

AA 2017-2018

*  Corso di “Chimica Farmaceutica e Tossicologica I” 10CFU, CdL in Chimica e Tecnologia
Farmaceutiche, 3° anno.
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*  Corso di “Analisi dei Medicinali” S5CFU (teoria), CdL in Chimica e Tecnologia Farmaceutiche,

2° anno.

* Corso di “Progettazione dei Farmaci” 4CFU, CdL in Chimica e Tecnologia Farmaceutiche, 4°
anno.

AA 2018-2019

* Corso di “Chimica Farmaceutica e Tossicologica I” 10CFU, CdL in Chimica e Tecnologia
Farmaceutiche, 3° anno.

* Corso di “Analisi dei Medicinali” S5CFU (teoria), CdL in Chimica e Tecnologia Farmaceutiche,

2° anno.

* Corso di “Progettazione dei Farmaci” 4CFU, CdL in Chimica e Tecnologia Farmaceutiche, 4°
anno.

AA 2019-2020

* Corso di “Chimica Farmaceutica e Tossicologica I” 10CFU, CdL in Chimica e Tecnologia
Farmaceutiche, 3° anno.

*  Corso di “Analisi dei Medicinali” S5CFU (teoria), CdL in Chimica e Tecnologia Farmaceutiche,

2° anno.

* Corso di “Progettazione dei Farmaci” 4CFU, CdL in Chimica e Tecnologia Farmaceutiche, 4°
anno.

AA 2020-2021

* Corso di “Chimica Farmaceutica e Tossicologica I” 10CFU, CdL in Chimica e Tecnologia
Farmaceutiche, 3° anno.
*  Corso di “Analisi dei Medicinali”’ SCFU (teoria), CdL in Chimica e Tecnologia Farmaceutiche,

2° anno.

* Corso di “Progettazione dei Farmaci” 4CFU, CdL in Chimica e Tecnologia Farmaceutiche, 4°
anno.

AA 2021-2022

* Corso di “Chimica Farmaceutica e Tossicologica I” 10CFU, CdL in Chimica e Tecnologia
Farmaceutiche, 3° anno.

*  Corso di “Analisi dei Medicinali”’ SCFU (teoria), CdL in Chimica e Tecnologia Farmaceutiche,
2° anno.

AA 2022-2023

*  Corso di “Chimica Farmaceutica e Tossicologica I” 10CFU, CdL in Chimica e Tecnologia
Farmaceutiche, 3° anno.

*  Corso di “Analisi dei Medicinali” S5CFU (teoria), CdL in Chimica e Tecnologia Farmaceutiche,
2° anno.

AA 2023-2024
* Corso di “Chimica Farmaceutica e Tossicologica I” 10CFU, CdL in Chimica e Tecnologia
Farmaceutiche, 3° anno.

*  Corso di “Analisi dei Medicinali”’ S5CFU (teoria), CdL in Chimica e Tecnologia Farmaceutiche,
2° anno.

Infine, il Prof. Rastelli ha seguito in qualita di relatore numerosi studenti nella preparazione ed
elaborazione di tesi sperimentali di laurea. Infine ¢ stato supervisore di numerosi studenti di
Dottorato di ricerca in discipline chimico-farmaceutiche.
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17.
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4544. (IF=4.927)

7) L. Bernal, L. Pinzi, G. Rastelli*. Identification of Promising Drug Candidates against
Prostate Cancer through Computationally-Driven Drug Repurposing. Int. J. Mol. Sci. 2023,
24(4), 3135. (IF=6.208).

8) Design, synthesis, biological evaluation and crystal structure determination of dual
modulators of carbonic anhydrases and estrogen receptors. A. Tinivella, J.C. Nwachukwu,
A. Angeli, F. Foschi, A.L. Benatti, L. Pinzi, T. Izard, M. Ferraroni, R. Erumbi, M.S.
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