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Ricercatore Astronomo
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Svolgo ricerca di base sull'astrofisica e astrochimica di macromolecole
organiche e nanoparticelle solide, in particolare per quanto riguarda la
loro fotofisica. Per la mia ricerca mi avvalgo principalmente di metodi
computazionali, sia basati su codici disponibili (commerciali e liberi), sia
su codici sviluppati da me e da miei collaboratori. Questi codici fanno
uso di infrastrutture di calcolo a vari livelli, da workstations dedicate, a
cluster locali, fino a tempo di calcolo presso centri di supercalcolo co-
me CINECA o CALMIP. Questo mi ha portato anche ad acquisire una
pluriennale esperienza nella configurazione e amministrazione di work-
station e cluster di macchine Linux dedicati al calcolo scientifico.

Per motivi funzionali ai miei obiettivi scientifici, ho anche costruito un
database di dati spettroscopici teorici di una classe di molecole di ri-
levanza astronomica, gli idrocarburi aromatici policiclici (PAHs), ed ho
partecipato ad un progetto europeo per includere questo database in
una federazione mondiale di banche dati atomici e molecolari (Virtual
Atomic and Molecular Data Centre, VAMDC). Mantengo tuttora la mia
parte di questa e-infrastructure, e faccio parte del consiglio di ammini-
strazione del consorzio che la gestisce, a nome del mio istituto.
Avendo iniziato la mia carriera scientifica in campo osservativo, ho an-
che esperienza di osservazioni astronomiche spettroscopiche nel vi-
sibile e nellinfrarosso, e tuttora mi capita di partecipare a campagne
osservative collegate con la mia ricerca (e.g. EDIBLES, PDRs4all), fa-
cendo anche osservazioni in prima persona con strumenti ESO e con
il TNG.

Visiting Scientist
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Centre National de la Recherche Scientifique - Institut de Recherche
en Astrophysique et Planetologie (CNRS-IRAP)
9, avenue du Colonel Roche, 31028 Toulouse Cedex 4, France

Ricercatore per un anno presso I'lRAP, nellambito del progetto europeo
synergy NANOCOSMOS, nel gruppo di ricerca di Christine Joblin

Visiting Scientist
Centre National de la Recherche Scientifique - Institut de Sciences Mo-

leculaires d’Orsay (CNRS-ISMO)
598 Rue André Riviere, 91400 Orsay, France

Visiting Scientist per un mese presso I'lSMO, ospite di Cyril Falvo, per il
refactoring del codice di chimica quantistica di cui sono autore, che poi
prendera il nome di AnharmoniCaOs

Visiting Scientist

Centre National de la Recherche Scientifique - Centre des Etudes Spa-
tiales et des Rayonnements (CESR-CNRS)

9, avenue du Colonel Roche, 31028 Toulouse Cedex 4, France

Poste Rouge di quattro mesi presso il CESR, nel gruppo di ricerca di
Christine Joblin. Refactoring del codice Monte Carlo di fotofisica di PA-
Hs, in collaborazione con Dominique Toublanc, e finalizzazione del da-
tabase di dati spettroscopici teorici di PAHs, costruito in collaborazione
con Giuliano Malloci e Christine Joblin

Assegno di ricerca

Istituto Nazionale di Astrofisica - Osservatorio Astronomico di Cagliari
strada 54, 09012 localita Poggio dei Pini (CA), ltalia

Responsabile dello sviluppo del Data Reduction Software per lo stru-
mento FLAMES-UVES dell’European Southern Observatory presso il
VLT. Ho diretto la progettazione e sviluppato poi personalmente il sud-
detto Data Reduction Software, in ambiente ESO-MIDAS, che & stato
collaudato con successo in fase di prima luce e commissioning del-
lo strumento all’'osservatorio ESO di Cerro Paranal. Anche se in anni
successivi questo codice € stato parzialmente riscritto sotto forma di
libreria, rimangono tuttora parte di esso e tutte le procedure e gli algo-
ritmi di riduzione dati, che permettono una separazione estremamente
accurata degli spettri di fibre adiacenti anche malgrado I'instabilita dello
spettrometro sia risultata largamente superiore a quella prevista dalle
specifiche iniziali.
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La mia attivita di ricerca ha avuto un percorso abbastanza lineare, pur
se modificandosi molto nel tempo nelle metodiche. E iniziata in modo
fortunoso all’universita, con un annuncio del prof. Piero Benvenuti, do-
cente del corso di Astrofisica nel corso di laurea in Fisica, che per la
prima volta intendeva dare una tesi di laurea nella sua materia e cerca-
va candidati. Pur avendo un piano di studi prettamente teorico e orien-
tato alla fisica delle alte energie, e avendo gia completato gli esami, mi
sono presentato e sono stato selezionato. Il lavoro proposto consisteva
nell’effettuare osservazioni astronomiche di Bande Diffuse Interstellari,
ad alta risoluzione (R~70000) ed alto rapporto segnale/rumore, su un
ampio campione di stelle early-type, la riduzione dati, per poi arrivare
ad un’analisi statistica multivariata che permettesse di inferire qualco-
sa sui carriers sconosciuti di questa famiglia di bande di assorbimento,
probabilmente il pit antico problema tuttora insoluto della spettroscopia
in astronomia.

Questo fu il punto di partenza del mio lavoro di PhD, che prosegui con
osservazioni nel vicino infrarosso, poco meno di un micron di lunghezza
d’onda, per cercare di confermare o confutare l'ipotesi che alcune DIBs
fossero dovute al C{, [1]. Nel frattempo ho preso contatto con il gruppo
di astrofisica sperimentale di Catania, che mi ha permesso di effettuare
una campagna di misure di bande infrarosse di ghiacci contenenti me-
tano, irraggiate con ioni, per consentire un futuro confronto diretto con
dati osservativi [2]. In parallelo, nell'ultimo anno di PhD, ho ottenuto
una studentship ESO, durante la quale ho sviluppato la primissima ver-
sione del mio codice Monte Carlo per la simulazione della fotofisica di
una grossa molecola organica, per prevedere il popolamento statistico
dei suoi livelli rotazionali, e quindi il profilo rotazionale delle sue bande
elettroniche di assorbimento, da poter confrontare con osservazioni di
DIBs [3]. Ho quindi ottenuto per la prima volta tempo di osservazione,
al 3.6m dellESO a La Silla, per fare osservazionei ad altissimo SNR
che evidenziassero le minute variazioni spettrali previste dal mio mo-
delle nelle DIBs in diversi ambienti. Purtroppo, lo spettrografo CES non
era mai stato spinto a SNR tanto alti (~1000), e mostrd la presenza di
un ripple che impediva di superare SNRZ200. Nel mio report analiz-
zai questo ripple, riconducendolo ad una probabile riflessione parzia-
le spuria che produceva frange di interferenza. Quel problema fu poi
effettivamente trovato e risolto da ESO.
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Il DRS FLAMES-UVES Una conseguenza della mia analisi del problema allo strumento ESO

31 gennaio 2024

fu che, quando un consorzio di Osservatori Astronomici italiani parteci-
po alla costruzione dello strumento FLAMES, da connettere con i due
spettrografi Giraffe e UVES per implementare spettroscopia multiogget-
to, mi fu proposto di sviluppare il Data Reduction Software per il ramo
FLAMES-UVES del nuovo strumento. Si trattava di una sfida, perché il
DRS doveva essere sviluppato sulla base delle sole specifiche e di dati
simulati, dato che UVES era costantemente in uso in slit mode e non
si potevano fare test sullo strumento. Assieme a Francesco Damiani,
dell’Osservatorio Astronomico di Palermo, sviluppammo una procedura
di calibrazione, e un algoritmo di separazione, che permetteva una se-
parazione accuratissima anche di sorgenti su fibre adiacenti con piu di
cinque magnitudini di differenza, malgrado il pattern di illuminazione del
CCD fosse soggetto a spostamenti fino a due pixel rispetto alle esposi-
zioni di calibrazione, a fronte di specifiche iniziali di progetto molto piu
stabili. Ho poi implementato interamente da solo il DRS, sotto forma di
un environment MIDAS dedicato, che poi Andrea Modigliani, al’ESO,
ha integrato nella pipeline automatica e, anni dopo, rifattorizzato sotto
forma di libreria nel nuovo modello di pipeline ESO. Il DRS funziono al
primo colpo sui primi dati “veri” (non simulati) ottenuti in fase di commis-
sioning, alla prima luce dello strumento [4, 5, 6, 7]. A seguito di questo,
vinsi una posizione a ESO nella divisione Science Operation Software,
ma dovetti rinunciare per motivi familiari.
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Modelli di fotofisica Dopo I'esperienza totalizzante dello sviluppo del DRS per FLAMES-

31 gennaio 2024

UVES, sono tornato ad occuparmi di ricerca di base, grazie soprattutto
alla collaborazione con l'allora mio studente di dottorato Giuliano Mal-
loci. Ho migliorato il mio modello Monte Carlo di fotofisica di macromo-
lecole per fare uso di dati ottenuti per via teorica, e per prevedere non
solo bande di assorbimento elettroniche, ma anche bande di emissione
vibrazionali. All'epoca svolgevo anche compiti di sistemista delle mac-
chine Linux e amministratore di rete, e costruii un cluster single system
image OpenMosix con le workstations dei vari utenti, permettendo che
la loro potenza di calcolo inutilizzata fosse resa disponibile in maniera
trasparente a tutti gli utenti. Sfruttando questo, con G. Malloci abbiamo
gradualmente costruito una banca dati omogenea di dati spettrosco-
pici, e di previsioni astronomiche, per un’ampio gruppo di idrocarburi
aromatici policiclici (PAHs), che permettesse di mettere in relazione le
features di una stessa molecola data in diverse regioni spettrali [8, 9,
10, 11, 12, 13, 14, 15, 16]. Inizia in questo periodo anche la collabora-
zione, che continua tuttora, con Christine Joblin, al CNRS-CESR di To-
losa, che ci fornisce la controparte sperimentale con cui confrontare e
convalidare i nostri calcoli teorici [17, 18, 19, 20]. Durante un poste rou-
ge al CESR, riscrivo ancora il mio codice Monte Carlo, confrontandolo
con quello di Dominique Toublanc, scoprendo errori e correggendoli in
entrambi. Si gettano le basi per tentare di identificare specifiche PAHs
combinando osservabili in diverse regioni spettrali, e prevedendo i pro-
fili dettagliati di bande nel lontano infrarosso, in prospettiva Herschel
[21, 22, 23]. Costruiamo e mettiamo online il nostro database di pro-
prieta spettroscopiche teoriche di PAHs [24, 25, 26, 27, 28, 29, 30, 31].
In parallelo a questo, costruiamo anche un modello di calcolo numeri-
co, simile alla DDA, per prevedere I'effetto dell’autoassorbimento sulla
fluorescenza di molecole condensate in grani di polvere [32, 33, 34].
Partecipo anche allo studio di fase A per la proposta di uno strumento
per la missione WSO-UV [35].
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Sempre nell’'ottica di vedere in un’ottica unitaria tutte le features osser-
vabili che una data specie molecolare dovrebbe mostrare, se presente,
in collaborazione con Cesare Cecchi-Pestellini costruisco un modello
di estinzione basato sulla combinazione di polveri core-mantle e spettri
di assorbimento di PAHSs, e lo applico ad un grande campione di cur-
ve di estinzione osservate [36, 37, 38, 39, 40, 41, 42, 43, 44, 45, 46].
Nella stessa ottica, sviluppo il codice di chimica quantistica “Anharmo-
niCaOs” che utilizza I'approccio di Van Vleck per applicare la teoria
delle perturbazioni con degenerazioni ai modi di vibrazione molecolari,
abbinato al calcolo teorico del force-field al quarto ordine e delle deri-
vate prima e seconda del momento di dipolo elettrico di una molecola.
Il confronto con dati sperimentali permette di spiegare nel dettaglio hot
bands, combination, overtone e difference bands [47, 48, 49, 50, 51,
52]. | miglioramenti nel codice Monte Carlo di fotofisica, assieme a mi-
sure di laboratorio, permettono di prevedere lo spettro radio di PAHs
polari [53], di confutare I'attribuzione di DIBs a coronene deidrogena-
to [54], di prevedere features osservabili con SPICA ed Herschel [55,
56, 57, 58]. Nel frattempo, utilizziamo in maniera sempre piu precisa
calcoli TD-DFT di chimica quantistica per prevedere I'isomerizzazione,
o interpretare misure di fotoionizzazione, fotodissociazione, di specie
organiche [59, 60, 61, 62, 63, 64, 65, 66, 67, 68, 69]. Il confronto
teoria-esperimento permette di ottenere, tramite action spectroscopy,
spettri elettronici di grandi molecole [70, 71]

Partecipo al progetto europeo Virtual Atomic and Molecular Data Cen-
tre (VAMDC), finanziato in FP7 sul bando FP7-INFRASTRUCTURES-
2008-2, che prevede la costruzione di una e-infrastructure per un ac-
cesso unificato a tutte le banche dati con dati atomici e molecolari,
con un unico query language e un unico formato XML delle risposte
(XSAMS). Sono il coordinatore della partecipazione dell’Osservatorio di
Cagliari, con il compito di sviluppare e mettere in linea il nodo VAMDC
del database delle proprieta spettroscopiche teoriche di PAHs. Contri-
buisco in maniera sostanziale alla definizione delle parti degli standard
che riguardano macromolecole, e con Andrea Saba, assunto su fondi
VAMDC, sviluppiamo e mettiamo in linea il nostro nodo. Rispettiamo
tutte le consegne, e la rendicontazione della nostra parte del progetto
viene accettata senza modifiche dal’EU. A seguire il progetto europeo,
nasce un consorzio degli istituti fondatori di VAMDC, per mantenerlo
e svilupparlo. Da allora, rappresento INAF-OAC nel Board of Directors
del consorzio VAMDC, e mantengo e aggiorno nodo VAMDC di Cagliari
(72,73, 74, 75].
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In parallelo al lavoro teorico-modellistico, continua I'originaria linea di
ricerca osservativa. Osserviamo in dati Spitzer le bande vibraziona-
li del fullerene ionizzato, identificandole con i miei calcoli teorici prima
della definitiva identificazione con C¢, delle DIBs nel vicino infrarosso
[76, 77, 78]. Riutilizzo le mie tecniche di analisi dati per nuove osser-
vazioni TNG ed ESO [79, 80, 81]. Partecipo al large program ESO
“EDIBLES”, mettendo a frutto la capacita dei miei modelli di prevedere
e/o interpretare i profili spettrali delle DIBs [82, 83, 84]. Partecipo alla
collaborazione “PDRs4All”, che ottiene un programma ERS sul James
Webb Space Telescope [85] e sottopone varie altre domande di tempo
tuttora pendenti.

Collegato a PDRs4All, in collaborazione con il gruppo di Christine Jo-
blin al’'IRAP lavoro al miglioramento del codice di simulazione di bande
di emissione di PAHs, includendo gli effetti dell’anarmonicita sui profili
delle bande, e la competizione con ionizzazione, dissociazione, Poin-
caré fluorescence per ottenere dati di qualita e dettaglio direttamente
confrontabili con quelli previsti da JWST. Questo lavoro tecnologico pre-
vede la costruzione e/o I'ampliamento di database di dati molecolari,
I'aggiornamento del codice di simulazione per connettersi direttamente
ad essi, la costruzione di un nuovo database di spettri simulati per spe-
cifiche molecole in specifici ambienti, e di un front-end web per la sua
consultazione. E in corso.

Nell’ambito della partecipazione INAF al progetto finanziato dal PNRR
per la costruzione di un Centro Nazionale di Supercalcolo, sono impe-
gnato nel porting su architetture parallele del codice “NP-TMCode”, che
usa il formalismo della T-Matrix per il calcolo analitico delle proprieta di
scattering e assorbimento di nanoparticelle di forma e proprieta otti-
che arbitrarie, approssimate da una collezione di particelle costituenti
sferiche. Questo codice, allo stato dell’arte per il trattamento della fisi-
ca, e tuttora scritto in Fortran non parallelo. Verra sfruttato lo standard
OpenMP, che consente anche il dispatch su GPU, assieme a librerie
ottimizzate (e.g. MAGMA) per parallelizzare le parti critiche del codice
(costruzione e inversione di grandi matrici).
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DIDATTICA u

Corsi universitari — Ho tenuto, per vari anni, corsi seminariali sulla fisica e chimica del
mezzo interstellare, aperti sia a studenti del corso di laurea che del
corso di dottorato in Fisica all’'Universita di Cagliari

— Ho tenuto per un anno il corso di Fisica Generale Il al corso di laurea
in Ingegneria del territorio presso I'Universita di Cagliari
Tesi di laurea Sono stato co-relatore delle tesi di laurea in Fisica di parecchi studenti,
svariati dei quali hanno poi proseguito, e tuttora proseguono, con la
carriera accademica (e.g. Ciriaco Goddi all’Universita di Cagliari, Paolo
Pilleri all’Universita Paul Sabatier di Tolosa)

Tesi di PhD — Sono stato relatore delle tesi di dottorato di Giuliano Malloci e Andrea
Urru. Il primo € oggi professore associato all’Universita di Cagliari.
— Sono stato co-tutor nel PhD di Gabi Wenzel (sede di dottorato Uni-
versita Paul Sabatier, Tolosa), fornendole un secondment nell’ambito
del training network europeo “EuroPAH”.
Scuole di dottorato Sono stato docente in due scuole di dottorato INAF organizzate dal-
I'Osservatorio di Cagliari, con argomento astrochimica del mezzo
interstellare

Scuole internazionali Ho partecipato come docente a due scuole internazionali a Les
Houches (2007, 2018)

TITOLI DI STUDIO u

1994-1998 PhD - Tesi dal titolo: “Spettroscopia molecolare del mezzo
interstellare”
Universita degli Studi di Cagliari, Cagliari, ltalia
La mia tesi di dottorato di ricerca [86] si € articolata in tre parti,
interconnesse ma ben distinte:

— una parte osservativa, che ha implicato lo sviluppo di tecniche ad-
hoc per I'analisi di dati nel vicino infrarosso severamente contaminati
da intense bande telluriche, mediante il confronto del target di os-
servazione con diverse reference stars osservate quasi nello stesso
momento ma con masse d’aria diverse tra loro [1]

— una parte sperimentale di astrofisica di laboratorio, volta a studiare
I'evoluzione delle principali bande infrarosse del metano, in ghiac-
ci che lo contengono, in funzione della dose di irraggiamento con
protoni e ioni Art* e della variazione di temperatura [2]

— una parte teorico-modellistica, con la costruzione di un modello Mon-
te Carlo della fotofisica di una molecola di PAH, che permettesse di
prevedere osservabili astronomiche come il profilo rotazionale di una
banda elettronica di assorbimento, in funzione delle proprieta spet-
troscopiche della molecola e del campo di radiazione a cui & sotto-
posta. Questa parte della tesi € stata sviluppata durante una studen-
tship di otto mesi presso gli ESO headquarters a Garching, vicino a
Monaco di Baviera [3].
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1987-1994 Laurea in Fisica (vecchio ordinamento)

Universita degli studi di Cagliari, Cagliari, Italia

Tesi di laurea sperimentale dal titolo “Studio del mezzo interstellare me-
diante 'osservazione e I'analisi statistica delle Bande Diffuse Interstel-
lari” A fronte di un piano di studi orientato verso la fisica teorica e le
alte energie, ho avuto inaspettatamente I'opportunita di fare una tesi
di laurea in astrofisica, cosa che non sembrava inizialmente possibile.
Pur avendo terminato gli esami del piano di studi, ho comunque studia-
to "in aggiunta", pur senza dare i relativi esami, i corsi di astrofisica e
di spettroscopia. La tesi di laurea, che ha comportato anche trasferte
alla sede di Garching, presso Monaco di Baviera, del’ESO per acquisi-
re dati osservativi e per analizzarli, & stata impegnativa, e ha richiesto
oltre un anno di lavoro, che si & aggiunto a quello delle materie studiate
fuori piano di studi. Malgrado il ritardo che questo ha implicato nel rag-
giungimento della laurea, si € rivelato un investimento fruttuoso, dato
che mi ha consentito poi di proseguire con il dottorato di ricerca e con
la carriera accademica che € seguita.

Durante gli studi universitari, inoltre, con un gruppo di colleghi ho fonda-
to e, per un periodo, presieduto I’Associazione degli Studenti di Fisica
(ASF). Quest’associazione ha prodotto alcuni numeri di un giornale, ha
garantito la possibilita per gli studenti di poter prendere a prestito testi
dalla biblioteca per piu giorni (anche portandoli fuori dalla biblioteca,
cosa prima non consentita), ha finanziato tramite sponsor una fotoco-
piatrice e dei computers utilizzabili dagli studenti, ha offerto dei corsi di
ingresso di matematica e informatica ai neoiscritti, tutte attivita a cui ho
partecipato in prima persona.
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[ |
ltaliano
PRODUZIONE
COMPRENSIONE PARLATO SCRITTA
Ascolto | Lettura | Interazione Produzione
orale
C1 Cc2 C1 C1 C1
B1 B2 B1 B1 B1

Livelli: A1 e A2: Utente base — B1 e B2: Utente autonomo — C1 e C2: Utente avanzato
Quadro Comune Europeo di Riferimento delle Lingue

lavoro di squadra: data la natura altamente "dispersa" del network di
collaborazioni che ho costruito, ho sviluppato la capacita di collabo-
rare in modo efficace sia in presenza che a distanza, definendo con
precisione i compiti di ognuno e sfruttando al meglio le possibilita di
meeting a distanza oggi disponibili, da ben prima che diventassero co-
muni come oggi. Ho partecipato sia a team come leader (e.g. svilup-
po DRS FLAMES-UVES, sviluppo nodo VAMDC del’'INAF-OA Cagliari)
che sotto la leadership di altri (e.g. partecipazione a NANOCOSMOS al
CNRS-IRAP, Tolosa). In tutti i casi ho stabilito ottime relazioni con tutti,
rendendo al meglio anche con collaboratori dal carattere “spigoloso”.

— Avendo guidato la partecipazione dell’Osservatorio di Cagliari al pro-
getto europeo VAMDC, ho gestito la collaborazione con l'altra se-
de INAF coinvolta (Osservatorio di Catania), il personale assunto a
progetto, e la rendicontazione dei fondi europei. Siamo stati in gra-
do di rispettare tutte le consegne previste e la nostra parte di ren-
dicontazione & stata accettata senza rilievi. Linfrastruttura creata
con quel progetto é tuttora attiva, il nodo dell’Osservatorio di Cagliari
mantenuto da me.

— Sono stato membro del comitato di Gestione dell’accordo quadro
CINECA-INAF dal 2017 al 2023, partecipando quindi sia al mana-
gement in senso lato delle risorse disponibili, che all’effettiva valuta-
zione e selezione dei progetti a cui concedere tempo sulle macchine
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