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Attivita Scientifica

Descrizione delle tematiche di ricerca:

Le tematiche di ricerca affrontate sono molteplici, e sotto alcuni aspetti anche diverse, per quanto
emerga un comune motivo conduttore: I'uso integrato di tecniche di indagine sperimentale per la
caratterizzazione delle correlazioni spazio-temporali di sistemi fisici disordinati. Tali sistemi sono
caratterizzati da una struttura dinamica parametrizzabile per mezzo di opportune scale
spaziotemporali. In questo riferimento i temi di ricerca possono cosi sintetizzarsi:

a) studio delle distanze e dei tempi caratteristici, per cui il concetto di ordine risulta dominante;

b) studio delle influenze che tali proprieta di ordine esercitano sui meccanismi microscopici e
macroscopici (processi di rilassamento, idratazione, coordinazione, etc...).

I sistemi sottoposti ad indagine comprendono soluzioni di disaccaridi, polimeri e proteine. Per
questa tipologia di studi, che ha di frequente richiesto periodi di attivita presso laboratori esteri, &
impiegata un’ampia classe di tecniche sperimentali, quali la spettroscopia infrarossa, la
spettroscopia Raman, lo scattering elastico di neutroni, lo scattering quasi-elastico di neutroni e lo
scattering inelastico di neutroni. L’uso simultaneo di piu tecniche sperimentali, interessando piu
regioni del piano (k,w), si ¢ rivelato prezioso per lo studio e la comprensione di questa complessa
fenomenologia.

EINS, QENS e RENS

Pill in particolare i neutroni termici, grazie alle loro lunghezze d'onda ed alle loro energie si sono
rivelati una sonda in grado di caratterizzare i moti molecolari di molti sistemi materiali; cio ¢ stato
reso possibile grazie a: i) la scala spazio-temporale propria dei neutroni; ii) la semplificazione
introdotta dalla interazione neutrone-nucleo; e iii) dal carattere distintivo dell’interazione isotopica
che permette di evidenziare il contributo di porzioni diverse di campione. In particolare, a questo
riguardo, la caratterizzazione dei moti molecolari puo essere efficacemente eseguita mediante la
tecnica dell’Elastic Incoerente Neutron Scattering (EINS), attraverso il cosiddetto metodo a
"finestra fissata". Seguendo questa tecnica l'intensita incoerente elasticamente diffusa viene raccolta
con una finestra di risoluzione energetica strumentale fissa. Tale tecnica sfrutta il fatto che: 1) il
contributo elastico incoerente in molti casi ¢ un fattore 10>-10° superiore al contributo Quasi
Elastic Neutron Scattering (QENS) a basso trasferimento di energia (ed ¢ quindi possibile ottenere
dati di buona qualita anche in tempi relativamente brevi; ¢ inoltre possibile raccogliere dati anche
per piccole quantita di campioni o con campioni di piccole dimensioni o, infine, realizzare
esperimenti su campioni a forte assorbimento); 2) I'EINS richiede un numero relativamente basso
di parametri di fit rispetto al contributo QENS. Inoltre con I’EINS si puo fare riferimento ad alcuni
approcci specifici; vale a dire: i) l'uso della sostituzione isotopica pud consentire di separare i
diversi contributi spettrali; ii) una risoluzione energetica strumentale variabile, e una finestra di
energia variabile permettono di caratterizzare i tempi caratteristici; in particolare, nell’intensita
diffusa in funzione del logaritmo dell'energia strumentale di risoluzione & presente un punto di
flesso quando la risoluzione energetica strumentale coincide con il tempo di sistema rilassamento
(Resolution Elastic Neutron Scattering, RENS); iii) un’ampio range di vettori d'onda (per esempio
come quello di IN13 presso I'Istituto Laue Langevin di Grenoble) permette di caratterizzare moti
molecolari in base alla loro scala spaziale: iv) la dipendenza dalla temperatura della intensita
elastica misurata e del MSD possono fornire importanti informazioni sulle energie di attivazione dei
moti e sulla risposta del sistema alle sollecitazioni termiche.

Wavelet analysis di dati di scattering di luce di neutroni e spettroscopia infrarossa

La trasformata wavelet si ¢ rivelata un potente strumento per 1’analisi e I’elaborazione dei segnali
registrati; a differenza della trasformata di Fourier che analizza solo segnali stazionari, essa
permette di analizzare anche segnali non stazionari. La differenza principale & che mentre la
trasformata di Fourier passa da una rappresentazione puramente temporale del segnale a una



b)

rappresentazione puramente in frequenza, I’analisi wavelet invece ¢ localizzata sia nel tempo che
nella frequenza.

La Short Time Fourier Transform (STFT) prevede di dividere il segnale in segmenti abbastanza
corti di dimensione fissa da poter considerare che entro ciascuno di essi le caratteristiche spettrali
non varino significativamente; e analizzare ogni segmento separatamente. La Short Time Fourier
Transform (STFT) presenta dei limiti poiché la dimensione fissa della finestra offre una risoluzione
definita nel piano tempo-frequenza e per questo motivo si passa ad un altro approccio pit moderno:
la trasformata wavelet, in cui il segnale nella sua interezza non viene confrontato con sinusoidi
infinitamente estese ma con forme d’onda limitate nel tempo, garantendo una ottimale risoluzione
temporale per il segnale ad alta frequenza e a bassa frequenza. La mappa nel piano tempo-scala
consente lo studio di caratteristiche non stazionarie del segnale. L’analisi & fatta partendo da un
prototipo di wavelet (wavelet madre), scelta tenendo conto della sua affinita del segnale da
investigare, e scalandola (cio¢ dilatandola e/o restringendola). Ogni operazione di scaling fornisce
una wavelet figlia ad una certa scala s; questa wavelet scalata viene poi fatta scorrere (traslare)
lungo tutto il segnale da analizzare, correlandola con questo ad ogni posizione temporale.

Per la prima volta ¢ stata impiegata |’analisi wavelet per:

. I"analisi dei dati dell’intensita elastica in funzione del vettore d’onda scambiato e della
temperatura, producendo scalogrammi bi e tridimensionali. In particolare & stata usata la trasformata
Mexican Hat

. analisi di dettaglio e approssimazione del segnale registrato,

. il denoising del segnale,

. I"individuazione di anomalie nel comportamento delle grandezze separate.
RENS ed ESS

RENS e Tempus Fugit, TF

L’approccio RENS si presta ed essere utilizzato presso la European Spallation Source (ESS) che
fornira un fascio neutronico circa 30 volte di fascio pil intenso rispetto ai fasci disponibili presso le
facilities esistenti. In particolare, come discusso in seno alla conferenza TFi, I’approccio RENS puo
essere validamente impiegato sullo spettrometro a tempo di volo TF dove TF sta per Tempus Fugit
ma anche per Time of Flight e Time Focussing: lo spettrometro TF ¢ basato sulla focalizzazione
temporale di neutroni attraverso monocromatori fasati. Piti specificamente TFi fornira un flusso di
neutroni con un ordine di grandezza piu grande rispetto ad IN4 e IN6 (ILL); il rapporto segnale-
rumore sara due ordini di grandezza pit grande rispetto a quello degli spettrometri a tempo di volo
attuali; grazie all’analisi in polarizzazione sara possibile separare il contributo nucleare da quello
magnetico il contributo coerente da quello incoerente; infine I'impiego di SSENSES, smart sample
environment for neutron scattering experiments, ¢ possibile 1’analisi simultanea con tecniche
complementari: Raman, IR, DLS, Pump and Probe. A questo riguardo si ¢ affrontato il problema di
ottimizzare tecniche container less di levitazione acustica disponibile presso il Dipartimento di
Fisica e Scienze della Terra.

RENS e Vibrational Spectroscopy Instrument, VSI

Si ¢ inoltre investigata la possibilita dell’impiego del RENS in seno ad uno strumento molto
flessibile dedicato all’analisi del picco elastico e dei contributi inelastici, VSI. In particolare, si
profila la possibilita di coprire un ampio range di trasferimenti in energia con due frames o un piu
piccolo range all’interno di un frame con pit alta energia che puo essere traslato per includere il
picco elastico. Si configura la possibilita di diversi range in energia e flussi disponibili offrendo uno
strumento in cui il flusso e la risoluzione possano essere ottimizzati.

La disponibilita di un intenso flusso neutronico permettera di realizzare allo stesso tempo un ampio
range di esperimenti ToF che vanno dalla diffrazione per determinare la struttura al regime di
scattering incoerente elastico di neutroni per esplorare la dinamica intramolecolare e
intermolecolare fino al limite di Deep Inelastic Neutron Scattering.



Il design per VSI sara condotto utilizzando il GuideBot Simulation Tool. McStas & un simulatore
software Open Source (GNU Public License) per simulare esperimenti di scattering di neutroni.
McStas ¢ I'abbreviazione di Monte Carlo Simulation e pud essere utilizzato per simulare tutti i tipi
di strumenti di scattering di neutroni. Il software ¢ basato su metodi Monte Carlo e Ray tracing
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- Partecipazione al Corso di Europrogettazione Focus 2014-2020 tenutosi a Catania dal 13-11-2012
al 17-11-2012. Si tratta di un master che ha ricevuto il patrocinio della Presidenza del Consiglio-
Dipartimento Politiche Comunitarie e che ha visto la collaborazione di Partner di grande rilievo
quali Universita, Europe Direct territoriali, C.N.R., Camere di Commercio, Rete Eures, Centri di
Documentazione Europea e BIC locali. Il Master ha trattato le metodologie e le tecniche di
progettazione comunitaria, con l'obiettivo di migliorare la capacita di partecipazione, comprensione
€ successo ai bandi di finanziamento europei.
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Neutron Scattering, tenuta dal Prof. Laszlo Rosta a Budapest (Ungheria). Il training ha



compreso lectures, practicals e la realizzazione di esperimenti scientifici comprensiva
dell’analisi dei dati, presso il KFKI campus, H-1121 Budapest. Nel corso della Scuola & stato
presentato un contributo dal titolo: “EINS Wavevector Analysis and Thermal Analysis on
Glass-forming Homologous Disaccharides”

-Partecipazione dal 23/02/2014 al 27/03/2014 al 24° Corso “Formation doctorale europeenne
pour les utilisateurs des grand instruments, Higher European Research Course for User of
Large Experimental Systems: “HERCULES 2014” a Grenoble, Francia. Il training ha
compreso lectures, practicals e la realizzazione di esperimenti scientifici comprensiva
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-Partecipazione al Workshop Internazionale “New science from time-focusing neutron
scattering spectroscopy at the ESS”

Breaking science in: New Materials for Pharmaceutics and Food Technology

New Material for Energy and Nanotechnology

Biology, Biotechnology and Theranostics

Magnetism and Superconductivity

Taormina, 3-4 Ottobre 2013

Il workshop ¢ stato interamente dedicato alla presentazione dello spettrometro, Tempus Fugit
operante anche secondo la modalita RENS, alla comunita neutronica nazionale ed internazionale.
Nel corso del workshop ¢ stato presentato una “revision” e un upgrade dell’approccio RENS
comprensivo degli applicative wavelets per I’analisi dei dati dell’intensita elastic in funzione del
vettore d’onda scambiato e un innovative modello di fit per ’analisi quantitative dei dati di
scattering elastic in funzione della temperature; quest’ultimo che permette di estrarre il tempo di
risoluzione del sistema seguendo I’approccio RENS, ha portato all’introduzione di un nuovo
parametro, il thermal restraint, in grado di caratterizzare la risposta termica dei sistemi materiali

-Referee della rivista: Journal of Non Crystalline Solids



Pubblicazioni Scientifiche:

10.

11.

. M.T. Caccamo, L. Restuccia, “A non conventional thermodynamical model for

magnetizable media. In Maria Stella Mongiovi, Michele Sciacca. Bollettino di matematica
pura ¢ applicata (Roma Aracne Editrice ISBN: 9788854846166), IV, 133-144, (2012).

S. Magazu, F. Migliardo, M.T. Caccamo, “Innovative Wavelet Protocols in Analyzing
Elastic Incoherent Neutron Scattering™, J.Phys. Chem. B, Vol. 116, pp. 9417-9423, (2012).

. S. Magazu, F. Migliardo, M.T. Caccamo,”Wavelet Analysis of Elastic Incoherent Neutron

Scattering Data On Homologous Disaccharides and Hydrated Proteins™ Report PhD (2012)
ISSN 2038-5889, Lorenzo Torrisi Editore

M. T. Caccamo, L. Restuccia, “Linear constitutive theory for magnetizable media”. In M. S.
Mongiovi, M. Sciacca. Bollettino di Matematica Pura ed Applicata.Vol. V 59 - 70 Roma
Aracne Editrice ISBN: 9788854846166 (2012)

. S. Magazu, F. Migliardo , B.G. Vertessy , M.T. Caccamo “Investigations of Homologous

Disaccharides by Elastic Incoherent Neutron Scattering and Wavelet Multiresolution
Analysis” Chemical Physics. Chem. Phys., Vol. 424, pp. 56-61 (2013)

F. Migliardo, S. Magazi,M.T. Caccamo “Infrared, Raman and INS Studies of Poly-Ethylene
Oxide Oligomers™ Journal of Molecular Structure. Vol. 1048, pp 261-266 (2013).

F. Migliardo, M.T. Caccamo, S. Magazi “Elastic Incoherent Neutron Scatterings
Wavevector and Thermal Analysis on Glass-forming Homologous Disaccharides” Journal
of Non Crystalline Solids. Vol. 378, pp. 144-151 (2013).

F. Migliardo, M.T. Caccamo, S. Magazu “Thermal Analysis on Bioprotectant Disaccharides
by Elastic Incoherent Neutron Scattering” Food Biophysics, Vol. 9, pp.99-104 (2014).

S. Magazu, F. Migliardo, M.T. Caccamo “Upgrading of Resolution Elastic Neutron
Scattering (RENS)”, Advances in Materials Science and Engineering, Advances in Materials
Science & Engineering. Vol. 2013, pp. 1-7 (2013).

F. Migliardo, M.T. Caccamo, S. Magazu “Elastic Incoherent Neutron Scattering Findings on
Homologous Disaccharides” European Chemical Bulletin, Eur. Chem. Bull. 2(6).397-400
(2013)

S. Magazu, M.T. Caccamo, F. Migliardo “Thermal Properties Investigation on Systems of
Biophysical Interest by EINS and Wavelet Analysis™. J. Phys Chem Biophys, 3:118
doi: 10.4172/2161-0398.1000118 (2013)



12. S. Magazu, F. Migliardo, A. Benedetto, E. Calabro, R. La Torre, and M. T. Caccamo
“Bioprotective Effects of Sucrose and Trehalose on Proteins™ in “Sucrose Properties,
Biosynthesis and Health Implications™, Food Science and Technology, Nova (2013)

13.F. Migliardo, M.T. Caccamo, S. Magazu “Innovative Signal Processing of Neutron

Scattering Data through Multiresolution Wavelet Approach”, nternational Journal of
Advanced Computer Science & Application; Vol. 5 Issue 2, p.50 (2014)

14. M.T. Caccamo, S. Magazu, F. Migliardo “Complementarity of Thermal Restraint and RENS
Approaches by Modeling Analysis™, Report PhD (2013) ISSN 2038-5889, Lorenzo Torrisi
Editore

Comunicazioni a congresso

Talk

S. Magazu, F. Migliardo, M.T. Caccamo,”Wavelet Analysis of Elastic Incoherent Neutron
Scattering Data On Homologous Disaccharides and Hydrated Proteins™ 3* Giornata di
Dottorato, 30 Ottobre 2012

M. T. Caccamo, S. Magazu, F. Migliardo “EINS Wavevector Analysis and Thermal
Analysis on Glass-forming Homologous Disaccharides™, 31 Maggio 2013 Budapest

M.T. Caccamo, S. Magazu, F. Migliardo “Complementarity of Thermal Restraint and RENS
Approaches by Modeling Analysis™ 4" Giornata di Dottorato 29 Novembre 2013

Abstract

M.T. Caccamo, S. Magazu, F. Migliardo, “Wavelet Analysis Incoherent Neutron Scattering”
Abstract International Workshop “Neutron Scattering Highlights on Water and Biological
Systems” Taormina 26-29 May 2012.

S. Magazu, F. Migliardo, M.T. Caccamo “The Hystorical Iter to RENS”, XCIX Congresso
Nazionale Societa Italiana Fisica. (2013)

S. Magazu, F. Migliardo, M.T. Caccamo “New Trends in Sample Environment:
Investigation of Supercooled Liquids by Acoustic Levitation Technique”, XCIX Congresso
Nazionale Societa Italiana Fisica. (2013)

M.T. Caccamo, S. Magazu, F. Migliardo “Elemental Analysis by Portable Neutron Source”,
XCIX Congresso Nazionale Societa Italiana Fisica. (2013)



M.T. Caccamo, S. Magazu, F. Migliardo “Improvements in Resolution Elastic Neutron
Scattering (RENS) Approach By Modeling Analysis”, XCIX Congresso Nazionale Societa
Italiana Fisica. (2013)

Poster
S. Magazu, F. Migliardo, M.T. Caccamo,”Wavelet Analysis of Elastic Incoherent Neutron

Scattering Data On Homologous Disaccharides and Hydrated Proteins” 3” Giornata
Dottorato, 30 Ottobre 2012

M. T. Caccamo, S. Magazu, F. Migliardo “EINS Wavevector Analysis and Thermal
Analysis on Glass-forming Homologous Disaccharides™, 31 Maggio 2013 Budapes, Ungary

M. T. Caccamo, S. Magazu, F. Migliardo “EINS Wavevector Analysis and Thermal

Analysis on Glass-forming Homologous Disaccharides”, 26 Febbraio 2014 Grenoble,
France

K (WC\TQL‘E@ (QC(_Q._._:L_.D



