Il progetto di ricerca ha come oggetto lo studio computazionale delle interazioni tra micropollutants di interesse ambientale e biologico e un ampio insieme di proteine, con l’obiettivo di comprendere i potenziali meccanismi molecolari alla base della loro tossicità e bioattività. I micropollutants, quali pesticidi, farmaci, prodotti per la cura personale e contaminanti emergenti, sono sempre più presenti negli ecosistemi e negli organismi viventi, ma per molti di essi mancano informazioni dettagliate sui bersagli proteici e sugli effetti a livello molecolare.
La ricerca si baserà sull’impiego integrato di tecniche di reverse docking e simulazioni di dinamica molecolare a livello atomistico e coarse-grained. In una prima fase, verrà costruita e validata una libreria di micropollutants selezionati e un database di strutture proteiche rappresentative di differenti classi funzionali. Le metodologie di reverse docking saranno utilizzate per identificare potenziali bersagli proteici e siti di legame preferenziali, consentendo una mappatura sistematica delle interazioni più probabili tra i contaminanti e le proteine.
Successivamente, le interazioni più rilevanti saranno approfondite mediante simulazioni di dinamica molecolare a livello atomistico e coarse-grained, al fine di studiare la stabilità dei complessi, le modalità di legame e gli effetti conformazionali indotti dai micropollutants su scale temporali e dimensionali estese. 
L’approccio multiscala permetterà di ottenere una visione complessiva e predittiva delle interazioni, contribuendo allo sviluppo di modelli utili per la valutazione del rischio, la prioritizzazione dei contaminanti e il supporto a studi sperimentali futuri.

