ACADEMIA ROMÂNĂ

SECŢIA DE ŞTIINŢE CHIMICE

Raportul Secţiei de Ştiinţe Chimice pentru anul 2013
1. Membrii secţiei
Activitatea membrilor secţiei este prezentată detaliat în informările transmise de fiecare membru în parte. 
Lucrări importante ale membrilor secţiei:

1. M.-G. Alexandru, D. Visinescu, S. Shova, F. Lloret, M. Julve, M. Andruh, „Two-dimensional coordination polymers constructed by [NiIILnIII] nodes and [WIV(bpy)(Cn)6]2- spacers: a network of [NiIIDyIII] Single Molecule Magnets”, Inorg. Chem. 52, 11627 (2013)

2. A.T. Balaban, „Diamond hydrocarbons and related structures”, in „Diamond and Related Nanostructures” (ed. M.V. Diudea şi C.L. Nagy), Springer, Berlin, 2013, pp.1-27

3. E. Segal, P. Budrugeac, O. Carp, N. Doca, C. Popescu, T. Vlase, „Analiza termică. Fundamente şi aplicaţii”, Editura Academiei Române, Bucureşti 2013

4. L. Marin, I. Stoica, M. Mares, V. Dinu, B. C. Simionescu, M. Barboiu, „Antifungal vanilin-imino-chitosan biodynameric films” Journal of Materials Chemistry B, 1, 3353-3358 (2013)
5. A. R. Cantemir, A. Raducan, M. Puiu, D. Oancea, „Kinetics of thermal inactivation of catalase in the presence of additives”, Process Biochemistry 48, 471–477 (2013)
6. S. Preda, V.S. Teodorescu, A.M. Musuc, C. Andronescu, M. Zaharescu, „Influence of the TiO2 precursors on the thermal and structural stability of titanate-based nanotubes”, Journal of Materials Research 28, 294-303 (2013)

7. A. Chiriac, P.T. Frangopol, Z. Simon, „Computational and quantum chemistry studies for quantitative structure-activity relations”, Int. J. Chem. Modelling 5 (2-3), 199-209 (2013)

Majoritatea membrilor secţiei au participat la activităţile curente ale secţiei. 
Revistele coordonate de Secţia de Ştiinţe Chimice au fost cotate, în 2012, cu următorii factori de impact: Revue Roumaine de Chimie – 0,331, iar Cellulose Chemsitry and Technology, cu un remarcabil 0,825. 
2. Institute de cercetare
Secţia de Ştiinţe Chimice coordonează activitatea a 4 institute: Institutul de Chimie Macromoleculară „Petru Poni”, Institutul de Chimie Fizică „Ilie Murgulescu”, Institutul de Chimie Timişoara şi Centrul de Chimie Organică „C.D. Neniţescu”.

În anul 2013 a fost posibilă organizarea de concursuri pentru promovarea tinerilor cercetători (CS, CSIII), dar şi a celor deja formaţi (CSII şi CSI).
În ceea ce priveşte activitatea institutelor în anul 2013, aceasta este prezentată în detaliu în rapoartele de evaluare întocmite de fiecare institut, aflate la secţie. 

În anexă se prezintă Tabelul cu situaţia centralizatoare referitoare la structura de personal şi performanţele institutelor de chimie pe anul 2013.
3. Realizări de excepţie:

1. Organizarea Conferinţei Internaţionale de Chimie Fizică ROMPHYSCHEM – 15, la care au participat 68 de cercetători străini din 28 de ţări, la care s-au adăugat 195 de participanţi români. Organizatori au fost Institutul de Chimie Fizică „Ilie Murgulescu”, Facultatea de Chimie din Universitatea din Bucureşti şi Secţia de Ştiinţe Chimice a Academiei Române.

2.  Organizarea celui de-al VI-lea Simpozion „Cristofor I. Simionescu” – Frontiers in Macromolecular and Supramolecular Science, de către Institutul de Chimie Macromoleculară „Petru Poni”. Au susţinut conferinţe cercetători de top din SUA (Harvard University, Temple University, University of Pennsylvania), UK (Warwick University), Israel (Weizmann Institute of Science), Germania (University of Wurzburg, RWTH Aachen University, MPI Postdam-Golm), Japonia (University of Tokyo). 
4. Premiile Academiei Române
Secţia de Ştiinţe Chimice a acordat 4 premii în anul 2013, pentru lucrările publicate în anul 2011, următorilor cercetători:
	Nr. crt.
	Nume şi prenume
	Premiul obţinut
	Instituţie

	1.
	Dr. Gabriela Marinescu
Dr. Carmen Tiseanu

Dr. Traian Păsătoiu
	Gheorghe Spacu
	Institutul de Chimie Fizică „Ilie Murgulescu”, Bucureşti
Institutul Naţional de Fizica Laserilor, Plasmei şi Radiaţiei, Măgurele
Universitatea din Bucureşti

	2.
	Conf. Radu Silaghi-Dumitrescu
	Costin D. Nenitescu
	Universitatea „Babes-Bolyai”, Cluj-Napoca

	3.
	Dr. Daniel Angelescu
	Ilie Murgulescu
	Institutul de Chimie Fizică „Ilie Murgulescu”, Bucureşti

	4.
	Dr. Cristina Prisăcariu
Dr. Loredana Elena Niţă
	Nicolae Teclu
	Institutul de Chimie Macromoleculară „Petru Poni”, Iaşi


5. Conferinţe/sesiuni ştiinţifice organizate de secţie/institut
	Nr. crt. 
	Denumire manifestare
	Organizatori
	Data desfaşurării

	1.
	Al 22-lea Simpozion de Anual de Comunicari Stiintifice
	Secţia de Ştiinţe Chimice – Comisia de Analiza Termică şi Calorimetrie
	15.02.2013

	2.
	Al VI-lea Simpozion „Cristofor Simionescu – Frontiere în Ştiinţele Macromoleculare şi Supramoleculare
	Institutul de Chimie Macromoleculara „Petru Poni”
	10.06.2013

	3.
	Conferinţa Internaţională de Chimie Fizică ROMPHYSCHEM-15
	Institutul de Chimie Fizică „Ilie Murgulescu”
Departamentul de Chimie Fizică, Universitatea din Bucureşti
Secţia de Ştiinţe Chimice a Academiei Române
	09-11.09.2013


Lista completă a conferinţelor organizate de institutele de chimie apare în Raportul de activitate depus de fiecare institut.
6. Concluzii şi propuneri
Institutele din subordinea Secţiei de Ştiinte Chimice precum şi membrii secţiei au avut o bogată activitate ştiintifică şi de disemnare a rezultatelor acesteia.   
20.12.2013
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Acad. Marius Andruh
Lucrări importante ale membrilor secţiei:

8. M.-G. Alexandru, D. Visinescu, S. Shova, F. Lloret, M. Julve, M. Andruh, „Two-dimensional coordination polymers constructed by [NiIILnIII] nodes and [WIV(bpy)(Cn)6]2- spacers: a network of [NiIIDyIII] Single Molecule Magnets”, Inorg. Chem. 52, 11627 (2013)

9. A.T. Balaban, „Diamond hydrocarbons and related structures”, in „Diamond and Related Nanostructures” (ed. M.V. Diudea şi C.L. Nagy), Springer, Berlin, 2013, pp.1-27

10. L. Marin, I. Stoica, M. Mares, V. Dinu, B. C. Simionescu, M. Barboiu, „Antifungal vanilin-imino-chitosan biodynameric films” Journal of Materials Chemistry B, 1, 3353-3358 (2013)
11. A. R. Cantemir, A. Raducan, M. Puiu, D. Oancea, „Kinetics of thermal inactivation of catalase in the presence of additives”, Process Biochemistry 48, 471–477 (2013)
12. S. Preda, V.S. Teodorescu, A.M. Musuc, C. Andronescu, M. Zaharescu, „Influence of the TiO2 precursors on the thermal and structural stability of titanate-based nanotubes”, Journal of Materials Research 28, 294-303 (2013)

13. A. Chiriac, P.T. Frangopol, Z. Simon, „Computational and quantum chemistry studies for quantitative structure-activity relations”, Int. J. Chem. Modelling 5 (2-3), 199-209 (2013)

Realizări excelente ale institutelor:
1. Institutul de Chimie Macromoleculară „Petru Poni”:

Lucrări:

· Polythiophene-g-poly(ethylene glycol) graft copolymers for electroactive scaffolds; A. D. Bendrea, G. Fabregat, J. Torras, S. Maione, L. Cianga, L. J. Del Valle, I. Cianga, C. Aleman; Journal of Materials Chemistry B, 1, 4135-4145 (FI = 6.101) 

· Nonstoichiometric polyelectrolyte complexes versus polyanions as templates on CaCO3-based composite synthesis; M. Mihai, S. Schwarz, F. Simon; Crystal Growth and Design, 13, 3144-3153 (FI = 4.689)

· Reversible 2D/3D coatings from zipper-assembly of block copolymer micelles; P. Tyagi, I. E. Raschip, A. Deratani, D. Quemener; Advanced Materials, 25, 3739-3744 (FI = 14.829)

Raport de interes naţional:

· Evaluarea potentialului romanesc de cercetare in domeniul chimiei si elaborarea dtrategiei nationale de cooperare internationala (material elaborat cu suport de la ANCS)
2. Institutul de Chimie Fizică „Ilie Murgulescu”:

Cărţi:

· E. Segal, P. Budrugeac, O. Carp, N. Doca, C. Popescu, T. Vlase, „Analiza termică. Fundamente şi aplicaţii”, Editura Academiei Române, Bucureşti 2013

Lucrări:

· Original design of nitrogen-doped carbon aerogels from sustainable precursors: application as metal-free oxygen reduction catalysts; N. Brun, S.A. Wohlgemuth, P. Osiceanu, M.M. Titirici; Green Chemistry, 15(9), 2514-2524 (FI = 6.828)

· Molecular tectonics: from crystals to crystals of crystals; G. Marinescu, S. Ferlay, N. Kyritsakas, M.W. Hosseini; Chem Comm; 49, 11209-11211 (FI = 6.378)

3. Institutul de Chimie Timişoara

Cărţi:

· Putz, M. V.; Putz, A.-M., DFT Chemical Reactivity Driven by Biological Activity: Applications for the Toxicological Fate of Chlorinated PAHs, Ed.: Putz, MV; Mingos, DMP, in APPLICATIONS OF DENSITY FUNCTIONAL THEORY TO BIOLOGICAL AND BIOINORGANIC CHEMISTRY, Book Series: Structure and Bonding Volume: 150, 181-231, Springer Verlag, Berlin-Heidelberg, Germany (2013), 288 pp.; ISBN (Hardcover): 978-3-642-32749-0
· Putz M.V., Putz A.M., Barou R. "Spectral-SAR Realization of OECD-QSAR Principles", In: "ADVANCES IN CHEMICAL MODELING. VOLUME 3", M.V. Putz (Ed.) NOVA Science Publishers, Inc., New York, USA (2013), Chapter 32, pp. 449-464
· Putz A.M., Putz M.V. " Spectral-Structure Activity Relationship (Spectral-SAR) Assessment of Ionic Liquids’ in Silico Ecotoxicity", in "IONIC LIQUIDS - NEW ASPECTS FOR THE FUTURE", Jun-ichi Kadokawa (Ed.), InTech, Inc., Rijeka-New York-Shanghai, Croatia-USA-China (2013), ISBN: 978-953-51-0937-2, Chapter 4, pp. 85-126
Lucrări:

· Goodarzi M., Funar-Timofei S., Vander Heyden Y.; Towards better understanding of feature selection/reduction techniques for QSAR models TrAC-Trend. Anal. Chem. 42: 49-63, 2013   F.I. = 6.273
· Pacurariu C., Mihoc G., Popa A., Muntean S.G., Ianos R., Adsorption of phenol and p-chlorophenol from aqueous solutions on poly (styrene-co-divinylbenzene) functionalized materials, Chem. Eng. J. 222: 218–227, 2013  F.I = 3.461
· Sasca V., Verdes O., Avram L., Popa A., Erdohelyi A., Oszko A., The CsxH3-xPW12O40 catalysts microstructure model, Appl Catal A: Gen  451 50–57 2013   F.I. = 3.410
4. Centrul de Chimie Organica „C.D. Neniţescu

· C. Paraschivescu, M. Matache, C. Dobrota, A. Nicolescu, C. Maxim, C. Deleanu, I. Farcasanu, N. Hădade, “Unexpected formation of N-(1-(2-aryl-hydrazono)isoindolin-2-yl)benzamides and their conversion into 1,2-(bis-1,3,4-oxadiazol-2-yl)benzenes”, J. Org. Chem., 2013, 78 (6), 2670-2679.  FI = 4.564

· L. Cristian, S. Nica, O. D. Pavel, C. Mihailciuc, V. Almasan, S. M. Coman, C. Hardacre, V. I. Parvulescu, Novel ruthenium-terpyridyl complex for direct oxidation of amines to nitriles, Cat. Sci. & Technol., 2013, 3(10), 2646-2653   FI = 3.758

· Jerca, F.A., Jerca, V.V., Kajzar, F., Manea, A.M., Rau, I., Vuluga, D.M., "Simultaneous two and three photon resonant enhancement of third-order NLO susceptibility in an azo-dye functionalized polymer film" Physical Chemistry Chemical Physics, (2013), 15, p7060- 7063; doi: 10.1039/c3cp50547b,  FI = 3.829
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