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Attivita Didattica e Scientifica 2009-2013.

Attivita Scientifica

L'attivita scientifica del Prof. Antonio Macchiarulo nel quinquennio 2009-2013 e
documentata da 40 lavori pubblicati in riviste scientifiche internazionali ad alto indice di
impatto e da numerose comunicazioni a congressi nazionali ed internazionali. Questa si &
svolta prevalentemente presso il Dipartimento Scienze Farmaceutiche dell’Universita degli
Studi di Perugia. Il numero di citazioni totali dell’attivita scientifica del Prof. Antonio
Macchiarulo al 31/12/2013 é pari a 1674 (1535, escludendo le autocitazioni) per un h-index di
21 (dati ripresi da ISI Web of Knowldge, Web of Science).

L'attivita di ricerca del Prof. Macchiarulo segue un approccio omogeneo ed integrato con
altre discipline scientifiche di tipo farmacologico e biologico, ed & finalizzato a sviluppare le
seguenti tematiche: (i) sviluppo ed applicazione di strategie computazionali al disegno di
sostanze biologicamente attive; (ii) interpretazione dei risultati ottenuti da saggi biologici di
serie di composti sintetizzati sulla base del disegno razionale; (iii) delineazione di rapporti
attivita-struttura di composti chimici; (iv) caratterizzazione di nuovi bersagli macromolecolari

attraverso metodologie computazionali.

Finanziamenti per la Ricerca.

European Research Council (ERC), PRIN-2012, TES pharma, Intercept.

Pubblicazioni
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3. Filosa R, Carmela Fulco M, Marinozzi M, Giacché N, Macchiarulo A, Peduto A, Massa A, de
Caprariis P, Thomsen C, Christoffersen CT, Pellicciari R. Design, synthesis and biological
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Apr;49(4):900-12.

5. Natalini B, Sardella R, Carbone G., Macchiarulo A, Pellicciari R. The effect of the copper(ll) salt
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Opinion on Therapeutic Patents, 2009, 19(5), 721-726.

7. Carotti A., Macchiarulo A., Giacche N., Pellicciari R. Targeting the Conformational Transitions
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A. Poly(ADP-ribose) catabolism triggers AMP-dependent mitochondrial energy failure. J. Biol.
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Mataki C, Pruzanski M, Pellicciari R, Auwerx J, Schoonjans K. TGR5-mediated bile acid sensing
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Mechanics (QM/MM) Modeling of the Irreversible Transamination of L-Kynurenine to
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2009, 1794(12), 1802-12.
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methylcholic Acid (S-EMCA, INT-777) as a Potent and Selective Agonist for the TGR5 Receptor,
a Novel Target for Diabesity. / Med Chem. 2009, 52(24):7958-61.
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21. Macchiarulo A,* Giacché N, Mancini F, Puxeddu E, Moretti F, Pellicciari R. Alternative
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Resin Constituents Against Cellular Oxidative Damage. Molecules 2011, 16, 10357-10369.
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Graeme Michael Robertson, Roberto Pellicciari, Herwig Schiler, and Johan Weigelt. Family
wide chemical profiling and structural analysis of PARP and Tankyrase inhibitors. Nat.
Biotechnol. 2012, Feb 19;30(3):283-8 [highlighted in the section News and Views of the same
journal issue (Jones P.; Profiling PARP Inhibitors. Nat Biotechnol. 2012 Mar 7;30(3):249-50)].
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Patented TGR5 Modulators: a Review (2006 — present). Expert Opin Ther Pat. 2012, 22(12),
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Synthesis and quantitative structure-property relationships of side chain-modified
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38. Ekblad T, Camaioni E, Schiiler H, Macchiarulo A.* PARP inhibitors: polypharmacology versus
selective inhibition. FEBS J. 2013, 280(15), 3563-75.
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specificity: the case of PARP inhibitors. Curr Top Med Chem. 2013, 13(23), 2939-54.
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Kristina Schoonjans, Roberto Pellicciari. Probing the Binding Site of Bile Acids in TGR5. ACS
Med. Chem. Lett., 2013, 4 (12), pp 1158-1162.

Comunicazioni su Invito a Seminari, Congressi e Scuole Nazionali ed Internazionali.

1.

Antonio Macchiarulo. Protein-Protein Interactions as Druggable Targets. Dipartimento di
Scienze Biochimiche "A. Rossi-Fanelli", " Universita degli Studi di Roma La Sapienza (ltaly).
Febbraio 2009.

Antonio Macchiarulo. Moderatore Tavola Rotonda: Nuove Prospettive Terapeutiche nella
Neurodegenerazione. Nuove Prospettive in Chimica Farmaceutica, 111° Meeting-Workshop. 13-
14 Febbraio 2009, Il Ciocco, Castelvecchio Pascoli (LU) (Italy).

Antonio Macchiarulo. The Human Metabolome in the Chemical Space. Gillespie Centre, Clare
College, Cambridge (UK). Giugno 2009.

Antonio Macchiarulo. Voyages into the Chemical Space of Human Metabolome and Beyond.
VIl European Workshop in Drug Design, 24-30 May 2009, Certosa di Pontignano, Siena (Italy).
Antonio Macchiarulo, Marco Cellanetti, Roberto Pellicciari. Combining Homology Modeling,
Docking and Molecular Dynamic Simulations to Study the Binding Mode and Mechanism of
Action of Ligands to the Small Heterodimer Partner (SHP). XXIIl Congresso Nazionale della
Societa Chimica Italiana. 05-10 July 2009. Sorrento (Italy).

Antonio Macchiarulo, Laura Amori, Daniele Bellocchi, Emidio Camaioni, Andrea Carotti,
Alberto Chiarugi, Gabriele Costantino, Maura Marinozzi, Roberto Nuti, Francesco Venturoni,
Robert Schwarcz, Flavio Moroni and Roberto Pellicciari. Exploring Ligand Recognition in the
Kynurenine Pathway to Advance the Medicinal Chemistry of Kynurenines. 12° Meeting of the
International Society for Tryptophan Research (ISTRY). 9-11 July 2009, Florence (Italy).

Antonio Macchiarulo. Tackling the Challenges of small Molecule for Protein-Protein Interaction
— the Case of p53/MDM?2 Inhibitors. Vienna Summer School on Drug Design. 13-18 September
2009. Vienna (Austria).

Antonio Macchiarulo, Chiara Custodi, Roberto Nuti, Tudor Oprea, Roberto Pellicciari.
Recovering Design Strategies of GPCRs Modulators from Explorations of the Chemical Space.
18" EuroQSAR Symposium. 19-24 September 2010. Rhodes (Greece)

Antonio Macchiarulo. Alternative Strategies to Target p53/MDM2-MDMX Interactions.

Institute of Cell Biology and Neurobiology — CNR, Rome (Italy). Maggio 2011.



10. Antonio Macchiarulo, Marco Cellanetti, Andrea Carotti, Roberto Pellicciari. Furthering the
Understand of Polypharmacology in Nuclear Receptor Superfamily. XXIV Congresso Nazionale
della Societa Chimica Italiana. 11-16 September 2011. Lecce (Italy).

11. Antonio Macchiarulo. Sailing the Chemical Space for Polypharmacology. Vienna Summer
School on Drug Design. 11-16 September 2011. Vienna (Austria).

12. Antonio Macchiarulo. Approaches to Investigate the Polypharmacology of Nuclea Receptors.
Centro di ricerche Servier, Parigi (France). Aprile 2012.

13. Antonio Macchiarulo. From Target Specificity to Targeted Polypharmacology. Special Interest
Symposium: ADP-ribosylation in Signalling Events. The EMBO Meeting 2012. 22-25 September
2012. Nice (France).

14. Antonio Macchiarulo. Targeting DAF-12 for Novel Therapeutic Opportunities in Parasitic
Nematode Diseases. Centro di ricerche IRBM — Pomezia (ltaly). Aprile 2013.

15. Antonio Macchiarulo. Innovative Approaches to Target Discovery and Validation in Drug

Discovery. Universita di Genova, ISSUGE, Ottobre 2013.

Attivita Didattica

L’attivita didattica del Prof. Macchiarulo nel quinquennio 2009-2013 si e svolta nei corsi di
laurea in Chimica e Tecnologia Farmaceutiche e Biotecnologie Farmaceutiche, presso la Facolta di
Farmacia dell’Universita degli Studi di Perugia. Si riporta di seguito un sommario dei corsi di

insegnamento tenuti dal Prof. Antonio Macchiarulo.

Anno Accademico 2009-2010:

Chimica Farmaceutica Ill (6 CFU), presso il corso di Laurea in C.T.F. della Facolta di Farmacia
dell’Universita di Perugia.

Elementi di Chimica Genomica (3 CFU), presso il corso di Laurea Specialistica in Biotecnologie
Farmaceutiche, della Facolta di Farmacia dell’Universita degli Studi di Perugia.

Biologia dei Sistemi e Scoperta di Nuovi Farmaci (3 CFU), presso il corso di Laurea Specialistica in
Biotecnologie Farmaceutiche, della Facolta di Farmacia dell’Universita degli Studi di Perugia.

Anno Accademico 2010-2011:

Chimica Farmaceutica Ill (6 CFU), presso il corso di Laurea in C.T.F. della Facolta di Farmacia
dell’Universita di Perugia.

Anno Accademico 2011-2012:



Chimica Farmaceutica Ill (6 CFU), presso il corso di Laurea in C.T.F. della Facolta di Farmacia
dell’Universita di Perugia.

Chimica Farmaceutica Avanzata (6 CFU), presso il corso di Laurea Specialistica in Biotecnologie
Farmaceutiche, della Facolta di Farmacia dell’Universita degli Studi di Perugia.

Anno Accademico 2012-2013:

Chimica Farmaceutica Ill (6 CFU), presso il corso di Laurea in C.T.F. della Facolta di Farmacia
dell’Universita di Perugia.

Chimica Farmaceutica Avanzata (6 CFU), presso il corso di Laurea Specialistica in Biotecnologie

Farmaceutiche, della Facolta di Farmacia dell’Universita degli Studi di Perugia.



