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Director,















Dr. Otilia COSTIȘOR
Programul de cercetare nr.1

PROIECTAREA MOLECULARĂ ASISTATĂ DE CALCULATOR
Coordonator: Dr. Liliana PĂCUREANU
Denumirea: Proiectul nr.1.1.: Studiul proprietăţilor biologice,  toxicologice şi tehnice ale compuşilor organici prin chemometrie, metode cuanto-chimice, de modelare moleculară şi tehnici QSAR/QSPR/QSTR.

Responsabil: Dr.ing. Simona Funar-Timofei, CS I
	Tema 1.1.1. Studiul proprietăţilor toxicologice şi tehnice ale compuşilor organici prin chemometrie, metode cuanto-chimice, de modelare moleculară şi tehnici QSPR/QSTR.  
Coordonator: Dr. Ing. Simona Funar-Timofei, CSI

	Faza
	Obiectivul fazei
	Obiective în cadrul fazei
	Executanţi

	Faza 1

Trim.I


	1. Relaţii structură- activitate insecticidă aplicate unor compuşi neonicotinoidici activi faţă de afide (Aphis craccivora) de fasoliţă (Vigna unguiculata) prin metoda regresiei liniare multiple (MLR).

	1.1. Modelarea structurii compuşilor neonicotinoidici prin metode cuanto-chimice.

1.2. Calculul descriptorilor structurali ai insecticidelor neonicotinoidice şi prelucrarea preliminară a matricii de date.

1.3. Evaluarea cantitativă a activităţii insecticide prin aplicarea metodei regresionale liniare multiple.

1.4. Alegerea de modele stabile statistic şi predictive pe baza mai multor criterii statistice.
	Colectiv:

Dr. Ing. Simona Funar-Timofei, CSI

Dr. Ana Borota, CSIII

Dr. Sorin Avram, CSIII

Dr. Luminiţa Crişan, CSIII

Dr. Alina Bora, CSIII

Dr. Ludovic Kurunczi, CSI

Colaboratori externi:

Universitatea de Medicină şi Farmacie Victor Babeş Timişoara, Facultatea de Farmacie (Dr. Daniela Ionescu)

Natural Science Laboratory, Toyo University, Tokyo, Japonia (Prof. Dr. Takahiro Suzuki)

	Faza 2

Trim.II


	2. Simulare QSAR a activităţii insecticide a unor compuşi neonicotinoidici prin metoda proiecţiilor în structuri latente prin metoda celor mai mici pătrate (PLS).
	2.1. Analiza conformaţională a compuşilor studiaţi cu ajutorul metodelor de mecanică moleculară.
2.2. Elaborarea de modele robuste şi predictive prin aplicarea metodei proiecţiilor în structuri latente prin metoda celor mai mici pătrate.

2.3. Identificarea diferitelor modele de interacţie a derivaţilor neonicotinoidici pe baza rezultatelor obţinute.
	

	Faza 3

Trim.III


	3. Crearea unei baze de date toxicologice pentru aprecierea riscului pe termen scurt al pesticidelor în alimente.
	3.1. Căutarea literaturii de specialitate pentru găsirea valorilor indicelui doza zilnică acceptabilă a pesticidelor.

3.2. Asamblarea bazei de date şi aducerea ei continuă la zi.
	

	Faza 4

Trim.IV


	4. Prelucrarea bazei de date toxicologice ale pesticidelor pentru determinarea riscului pe termen scurt în alimente prin modelare moleculară.
	4.1. Generarea de structuri 3D prin calcule de modelare moleculară a compuşilor aleşi pentru studiu.

4.2. Calculul descriptorilor structurali relevanţi ai pesticidelor şi scalarea datelor obţinute.

4.3. Alegere de serii de compuşi pentru calcule chemometrice.
	

	Tema 1.1.2. Studierea relaţiei structură-comportament biologic pentru derivaţi sintetici ai trifeniletilenei (TPE), modulatori selectivi ai receptorului estrogenic alfa (ERα)
Coordonator: Dr. Ramona Curpan, CS II

	Faza
	Obiectivul fazei
	Obiective în cadrul fazei
	Executanţi

	Faza 1

Trim.I


	1. Generarea structurilor 3D optime pentru liganzii investigaţi.
	1.1. Generarea conformaţiilor 3D. 

1.2. Minimizarea energetică a  conformaţiilor 3D, semiempiric şi în cadrul formalismului DFT.

1.3. Compararea rezultatelor obţinute, selectarea celor mai bune geometrii pentru studiile de andocare.
	Colectiv:

Dr. Ramona Curpăn, CSII

Dr. Liliana Halip, CSIII 
Dr. Ana Borota, CSIII

Dr. Cristian Neanu, CSIII

Colaboratori externi:

Prof. Dr. Craig Jordan University of Texas MD Anderson Cancer Center, USA 

Dr. Philipp Maximov University of Texas MD Anderson Cancer Center, USA

Dr. Cristian G. Bologa University of Mexico School of Medicine, Albuquerque, USA.



	Faza 2

Trim.II


	2. Modelarea interacţiei ligand-receptor ERα.
	2.1. Pregătirea structurilor experimentale ale ERα selectate pentru andocare moleculară.
2.2. Andocarea liganzilor în situsul de legare al receptorului ERα. 

2.3. Evaluarea modelelor pentru identificarea conformaţiei potrivite a receptorului.
	

	Faza 3

Trim.III


	3. Studii de dinamică moleculară.
	3.1. Generarea sistemului solvatat ligand-receptor.

3.2. Rularea simulărilor de dinamică moleculară pentru aceste structuri.

3.3. Analiza şi interpretarea traiectorilor obţinute din simulările de dinamică moleculară.
	

	Faza 4

Trim.IV


	4. Estimarea afinităţii de legare a liganzilor TPE.


	4.1. Selectarea conformaţiilor liganzilor care urmează să fie investigate.

4.2. Calcularea afinităţii de legare a liganzilor în conformaţiile cunoscute ale receptorului ERα.

4.3. Analiza comparativă a rezultatelor estimate cu cele experimentale.
	

	Tema 1.1.3. Studii in silico de potenţă şi toxicitate a medicamentelor şi compuşilor agrochimici pe baza interacţiilor chimice-biologice.

Coordonator: Dr. Ana Borota, CS III

	Faza
	Obiectivul fazei
	Obiective în cadrul fazei
	Executanţi

	Faza 1

Trim.I


	1. Selecţia de compuşi cu activitate biologică determinată fata de anumite ţinte farmacologice/

agrochimice.

 
	1.1 Studiul literaturii de specialitate pentru actualizarea cunoaşterii în domeniul propus.

1.2 Extragerea din baze de date şi/sau literatură a unor serii de compuşi de interes din perspectiva farmacologică/ agrochimică.
	Colectiv:

Dr. Ana Borota, CSIII

Dr. Ing. Simona Funar-Timofei, CSI

Dr. Luminiţa Crişan, CSIII

Dr. Ramona Curpan, CSII

Dr. Liliana Halip, CSIII

	Faza 2

Trim.II


	2. Identificare de hit-uri medicament / pesticid prin metode in silico.

	2.1 Implicarea seriilor de compuşi selectaţi în generarea de modele de farmacofor.

2.2 Validarea modelelor de farmacofor propuse.

2.3 Identificarea de noi hit-uri pe baza modelelor de farmacofor generate.
	

	Faza 3

Trim.III


	3. Analiza proprietăţilor ADME prezise pentru hit-urile medicament/pesticid identificate.
	3.1. Folosirea programului QikProp pentru prezicerea descriptorilor fizici semnificativi şi a proprietăţilor farmaceutice relevante pentru hit-urile identificate.

3.2. Analiza şi filtrarea hit-urilor pe baza descriptorilor şi a parametrilor prezişi pentru obţinerea unor compuşi cu profil farmacodinamic adecvat.

3.3 Căutarea unor noi compuşi asemenatori hit-urilor cu proprietati ADME dorite.
	

	Faza 4

Trim.IV


	4. Îmbunatăţirea proprietăţilor ADME prezise folosind metodologia Core Hopping.
	4.1 Utilizarea modulului Ligand-Based Core Hopping pentru găsirea unor compuşi care să păstreze grupările esenţiale pentru activitate, dar cu un nucleu optimizat conform cerinţelor farmacodinamice.

4.2 Implicarea metodei Receptor-Based pentru a lua în calcul detaliile interacţiilor ligand-receptor a compuşilor cu nucleu nou.
	

	
	
	
	


Denumirea: Proiectul nr.1.2.: Aplicaţii ale metodelor de modelare moleculară la liganzi activi pe proteine membranare şi protein-kinaze

Responsabil: Dr.ing. Liliana Pacureanu, CS II

	Tema 1.2.1. Studiul relaţiilor evolutive dintre receptorii cuplaţi cu proteine G (GPCR) caracterizaţi şi orfani. Influenţa conservării şi a similarităţii secvenţiale.  
Coordonator: Dr. Chim. Liliana Halip, CSIII

	Faza
	Obiectivul fazei
	Obiective în cadrul fazei
	Executanţi:


1.2. Standardizarea compuşilor.

1.3. Etichetarea compuşilor activi şi inactivi.

	1.4. Etichetarea liganzilor GPCR.

1.5. Etichetarea medicamentelor.
	Colectiv: 

Dr. Liliana Halip, CS III
Dr. Ramona Curpăn, CS II 
Dr. Ana Borota, CS III

Dr. Alina Bora, CS III

Dr. Sorin Avram, CS III

Colaboratori externi: Universitatea New Mexico School of Medicine, Albuquerque, USA (Prof. Dr. Tudor I. Oprea, Dr. Cristian G. Bologa).



	Faza 2

Trim.II


	2. Caracterizarea seturilor de compuşi și analiza datelor de activitate.


	2.1. Calcularea descriptorilor moleculari simpli (masa moleculară, log P, etc).

2.2. Generarea descriptorilor moleculari 3D.
2.3. Clasificarea compuşilor pe baza descriptorilor calculaţi.

2.4. Identificarea liganzilor GPCR în spaţiul chimic generat.
	

	Faza 3

Trim.III


	3. Modelarea caracterului de ligand GPCR.
	3.1. Modelarea statutului de ligand GPCR.
3.2. Evaluarea şi optimizarea modelelor.
	

	Faza 4

Trim.IV


	4. Selectarea unor proprietăţi GPCR specifice.
	4.1. Stabilirea unor descriptori moleculari care sunt specifici liganzilor GPCR.

4.2. Definirea unor limite pentru descriptorii selectaţi anterior.
	

	Tema 1.2.2   Explorarea spațiului chimic pentru identificarea timpurie a compușilor de tip hit
Coordonator: Dr. Alina Bora, CSIII

	Faza
	Obiectivul fazei
	Obiective în cadrul fazei
	Executanţi

	Faza 1

Trim 1
	1. Asamblarea unui set  de compuși de tipul frequent hitter (FH)
	1.1. Căutare și selectare compuși în baze de date consacrate (PubChem, ChEMBL,etc)

1.2. Pregătirea structurilor chimice (verificare, standardizare, optimizare)

1.3. Generare descriptori moleculari (Filter, PaDEL, Chemaxon) 
	Colectiv:

Dr. Sorin Avram 

Dr. Liliana Păcureanu

Dr. Luminiţa Crişan

Dr. Liliana Halip

Dr. Ramona Curpăn 

Prof. Dr. Ludovic Kurunczi

Colaboratori externi: 

 Prof. Dr. Tudor I. Oprea,  University of Mexico School of Medicine, Albuquerque, USA 

Dr. Cristian G. Bologa University of Mexico School of Medicine, Albuquerque, USA.



	Faza 2

Trim 2
	2.    Asamblarea unui set  de compuși activi/selectivi

	2.1. Căutare și selectare compuși în baze de date consacrate (PubChem, ChEMBL,etc)

2.2. Pregătirea structurilor chimice (verificare, standardizare, optimizare)

2.3. Generare descriptori moleculari (Filter, PaDEL, Chemaxon) 
	

	Faza 3

Trim 3
	3.   Asamblarea unui set  de compuși inactivi
	3.1. Căutare și selectare de compuși în baze de date consacrate (PubChem, ChEMBL,etc) 
3.2. Pregătirea structurilor chimice (verificare, standardizare, optimizare)

3.3. Generare descriptori moleculari (Filter, PaDEL, Chemaxon)
	

	Faza 4

Trim 4
	4.  Descrierea spațiului chimic
	4.1.Compararea distribuției compușilor în spațiul chimic pe baza proprietăților calculate 

4.2. Analiza și identificarea compușilor posibil hit 
	


	Tema 1.1.3. Profilul de selectivitate al inhibitorilor cistein - kinazelor 
Coordonator: Dr. Liliana Păcureanu, CS II

	Faza
	Obiectivul fazei
	Obiective în cadrul fazei
	Executanţi

	Faza 1

Trim 1
	1. Compilarea bazei de date
	1.1 Analiza literaturii de specialitate şi a bazelor de date pentru obţinerea structurilor inhibitorilor cistein-proteazelor și aplicarea criteriilor de selecție.

1.2. Delimitarea spațiului chimic comun perechilor de kinaze, extragerea scheletelor Bemis-Murko și calculul descriptorilor quanto-chimici.

1.3. Download-area structurilor 3D ale cistein-kinazelor din PDB și analiza interacțiunilor proteină - ligand
	Colectiv:

Dr. Liliana Păcureanu

Dr. Sorin Avram 

Dr. Luminiţa Crişan

Dr. Alina Bora



	Faza 2

Trim 2
	2. Procesarea  datelor de structură 
	2.1. Identificarea scheletelor selective și neselective ale liganzilor.

2.2. Atașarea grupelor reactive și calculul descriptorilor de reactivitate

2.3. Corelarea descriptorilor quanto-chimici cu afinitatea pentru inhibitorii picomolari
	

	Faza 3

Trim 3
	3. Generarea matricilor binare  fragment chimic versus poziţie amino acid pentru fiecare receptor GPCR.
	3.1 Generarea unei librării de inhibitori covalenți potențial- selectivi pentru cistein-kinaze

3.2 Investigarea interacțiunilor cu țintele macromoleculare prin andocare.  

3.3 Compararea interacțiunilor obținute prin andocare cu datele de raze X. 
	

	Faza 4

Trim 4
	4. Obținerea modelelor de predicție pentru interacțiunea cu glutationa și proteine plasmatice
	4.1. Generarea matricei descriptorilor pentru liganzi 

4.2. Corelarea descriptorilor cu activitățile biologice

4.3 Validarea modelelor obţinute.
	

	Tema 1.2.4. Studiul modulatorilor angiogenezei și limfangiogenezei prin metode ale chimiei computaționale

Coordonator: Dr. Sorin Avram, CS III


	Faza
	Obiectivul fazei
	Obiective în cadrul fazei
	Executanţi

	Faza 1

Trim 1
	1. Analiza surselor de erori în date de activitate
	1.1 Descărcarea seturilor de date de activitate pentru kinaze din ChEMBL.

1.2 Izolarea perechilor compus chimic-proteină pentru care există puncte de activitate inconsistente.

1.3 Identificarea posibilelor surse de erori pentru valorile marginale. 
	Colectiv:

-Dr. Liliana Păcureanu, CSII

-Dr. Alina Bora, CSIII

-Dr. Luminiţa Crişan, CS

-Dr. Ramona Curpăn, CSII

-Dr. Liliana Halip, CSIII

- Dr. Ludovic Kurunczi, CS I.  



	Faza 2

Trim 2
	2. Pregătirea seturilor de compuși activi și inactivi.
	2.1. Implementarea rezultatelor analizei surselor de erori pentru obținerea unor date de activitate cu acuratețe crescută.

2.2. Selectarea de seturi de modelare a inhibitorilor de kinaze.

2.3. Standardizarea seturilor.

2.4  Generarea descriptorilor moleculari.
	

	Faza 3

Trim 3
	3.  Generarea modelelor de predicție pentru inhibitori  de kinaze.  
	3.1. Împărțirea în set de modelare și set test. 

3.2. Generarea de modele de predicție.

3.3. Implementarea pașilor anteriori într-un mod de lucru iterativ.
	

	Faza 4

Trim 4
	4. Evaluarea predicțiilor pentru clasificare și “screening” virtual..
	4.1. Rularea modului de lucru pentru 100 de iterații. 

4.2. Calculul parametrilor de evaluare pentru clasificare.

4.2. Calculul intervalelor de toleranță.

4.3. Interpretarea rezultatelor 
	

	Tema 1.2.5 Investigarea chemoinformatica a medicamentelor care nu au promovat testele clinice
Coordonator: Dr. Luminița Crișan, CS III

	Faza
	Obiectivul fazei
	Obiective în cadrul fazei
	Executanţi

	Faza 1

Trim 1
	1. Asamblarea unui set de validare standard pentru medicamente bazat pe informatia chimico-biologica existenta in bazele de date Biomedtracker, ChEMBL şi DrugBank.
	1.1. Extragerea informațiilor relevante din bazele de date Biomedtracker, ChEMBL şi DrugBank.

1.2. Calculul descriptorilor și selectarea chemotipurilor unice pentru medicamentele aprobate și pentru candidații de medicamente care nu au promovat testele clinice.

1.2. Analiza diversitații spațiului chimic descris de compușii selectați.


	Colectiv:

- Dr. Sorin Avram, CS III

- Dr. Luminita Crisan, CS III

- Dr. Sorin Avram, CS III
- Dr.Ana Borota, CS III

- Dr. Alina Bora, CS III



	Faza 2

Trim 2
	2. Evaluarea setului standard de validare prin metode de screening virtual 
	2.1. Calculul unui set extins de descriptori structurali 2D, fingerprint-uri și calculul similaritatilor.

2.2. Generare de conformeri, suprapunere 3D și calculul similaritatilor structurale.

2.3. Generare de farmacofori pentru setul de medicamente aprobate

2.4. Evaluarea rezultatelor cu ajutorul metodelor specifice.


	

	Faza 3

Trim 3
	3. Elaborarea modelelor QSAR de clasificare. 
	3.1. Identificarea și calculul descriptorilor relevanți

3.2. Construirea modelelor QSAR 

3.3. Validarea modelelor QSAR
	

	Faza 4

Trim 4
	4. Repoziționarea computațională a unor medicamente – candidat excluse în testele clinice pentru alte scopuri terapeutice.
	4.1. Generarea de descriptori structurali, fingerprint-uri și conformeri.

4.2. Calculul similaritatilor bi și tridimensionale.

4.3. Prioritizarea structurilor pe baza unei scheme de consens.
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Director, 

Dr. Chim. Otilia COSTIŞOR

Programul de cercetare nr. 2 
CONTRIBUTII LA CHIMIA COMPUSILOR ORGANICI, ELEMENT-ORGANICI SI POLIMERICI CONTINAND F, N, P, S. SINTEZA, CARACTERIZARE, APLICATII

Coordonator : Dr. chim. Aurelia VISA
Denumirea Proiectului nr. 2.1: Metode “green” in sinteza unor compusi continand heteroelemente (P, F, N) si utilizarea acestora pentru obtinerea de materiale speciale

Responsabil: Dr. Gheorghe Ilia, CS I

	Tema 2.1.1 Studii privind obtinerea unor retele organice-anorganice continand fosfor prin metode prietenoase mediului

Coordonator: Dr. Ing. Vasile Simulescu, CS III

	Faza 1

Trim I
	1. Obtinerea unor retele organice-anorganice continand fosfor, prin utilizarea acizilor fosfonici si a derivatilor lor, folosind procesul sol-gel hidrolitic si nehidrolitic 
	1.1. Sinteza unor retele organice-anorganice continand fosfor, prin metoda sol-gel, pornind de la acizi fosfonici si de la derivati ai acestora.

1.2. Stabilirea structurii materialelor astfel obtinute.
	Colectiv:
- Dr. Ing. Gheorghe Ilia, CSI

Colaboratori externi:
- Univ. Tehnica Brno, Republica Ceha

- Institute of Chemical Research of Catalonia, Tarragona, Spania

-Universitatea Malaga, Spania

	Faza 2

Trim II
	2. Obtinerea unor retele organice-anorganice continand fosfor, prin utilizarea acizilor fosfonici si a derivatilor lor, folosind metoda hidrotermala (solvotermala)
	2.1. Sinteza unor retele organice-anorganice continand fosfor, prin metoda hidrotermala (solvotermala)

2.2. Stabilirea structurii materialelor astfel obtinute
	

	Faza 3

Trim III
	3. Modificarea structurii acestor retele organice-anorganice, prin adaugarea de alcooli cu lant lung de atomi de carbon in procesul sol-gel, la diferite concentratii si la diferite rapoarte molare
	3.1. Adaugarea unor alcooli cu lant lung de atomi de carbon in procesul sol-gel, 

3.2 Rolul alcoolilor  ca si  solvent sau surfactant, in functie de concentratie si de raportul molar.
	

	Faza 4

Trim IV
	4. Caracterizarea fizico- chimica a retelelor obtinute
	4.1. Analiza materialelor obtinute, prin IR, TGA, RX, inainte si dupa adaugarea alcoolilor cu lant lung de atomi de carbon in procesul sol-gel, pentru a observa modificarile ce apar in functie de concentratie, raport molar si de tipul acestora.

4.2. Verificarea solubilitatii compusilor obtinuti, in functie de caracteristicile hidrofobe/hidrofile ale alcoolilor adaugati.

	

	Tema  2.1.2. Dezvoltarea si functionalizarea de noi precursori din clasa acizilor carboxilici pentru materiale hibride

Coordonator: Dr. chim. Manuela Crisan, CSIII

	Faza 1, 

Trim. I
	1. Obtinerea de noi precursori carboxilici aromatici


	1.1 Sinteza si purificarea de noi derivati carboxilici aromatici diferit substituiti

1.2 Stabilirea conditiilor optime de reactie
	Colectiv:

Dr. Gheorghe Ilia

Dr. Mihaela Petric

Colaboratori externi:

- Prof. dr. Pavlina Bouros, Prof. dr. Victor Kravtzov, dr. Lilia Croitor, Institutul de Fizica Aplicata-Chisinau, Moldova

- Prof. dr. Yurii Chumakov, Univ.Tehnica Gebze, Cayirova, Turcia

Dr. Alessandra Forni - Institutul de Stiinte si Tehnologii Moleculare –CNR, Milano, Italia

	Faza 2, 

Trim. II
	2. Caracterizarea fizico-chimica si structurala a precursorilor sintetizati


	2.1 Caracterizarea compusilor prin  spectroscopie FTIR-ATR si analiza termica TGA/DSC
2.2. Caracterizarea noilor forme solide prin difractie de raze X si termomicroscopie (HSM)
2.3 Investigarea interactiunilor generate
	

	Faza 3, 

Trim. III
	3. Sinteza compusilor organici-anorganici pentru materiale hibride


	3.1 Obtinerea compusilor organici-anorganici folosind precursorii sintetizati

3.2 Stabilirea conditiilor optime de reactie

3.3 Caracterizarea fizico-chimica a compusilor obtinuti
	

	Faza 4, 

Trim. IV
	4.  Investigarea proprietatilor luminescente


	4.1 Inregistrarea si interpretarea spectrelor de luminescenta a precursorilor organici obtinuti 

4.2 Inregistrarea si interpretarea spectrelor de luminescenta a noilor sisteme organice-anorganice obtinute
	

	Tema 2.1.3. Obtinerea materialelor compozite utilizand metoda sol-gel 

Coordonator: Dr. Eleonora Crasmareanu, CS III

	Faza 1

Trim I
	1. Stabilirea conditiilor optime de obtinere ale materialelor compozite
	1.1.Determinarea raportului molar optim

1.2 Stabilirea vitezei de agitare optime

1.3.  Determinarea timpului de reactie optim si a solventului adecvat
	Colectiv:

- Dr. Gheorghe Ilia

- Dr. Vasile Simulescu 



	Faza 2

Trim II
	2. Sinteza materialelor compozite
	2.1. Utilizarea mai multor variante de sinteza in vederea imbunatatirii randamentul de reactie

2.2 Optimizarea conditiilor de reactie in vederea minimizarii costurilor
	

	Faza 3

Trim III
	3. Caracterizarea materialelor hibride organice-anorganice sintetizate
	3.1. Caracterizarea fizico-chimica prin  IR, UV-VIS, TGA, 

3.2 Utilizarea EDX, SEM, TEM, Rx, RMN, pentru caracterizarea materialelor compozite sintetizate.
	

	Faza 4

Trim IV
	4. Aplicatii ale hibrizilor sintetizati
	4.1.Materialele compozite sintetizate se aplica in urmatoarele domenii: optica, mecanica electricitate, in domeniul energetic precum si al absorbtiei,, medicina , biochimie.

4.2. Largirea ariei de aplicabilitate ale acestor materiale compozite.
	

	Tema 2.1.4. Dezvoltarea si functionalizarea  de noi structuri de fosfin imide pornind de la azide
Coordonator: Dr. Mihaela Petric, CS

	Faza 1

Trim I
	1.Obtinerea de fosfin imide  pornind de la difenilfosforil azida
	1.1 Sinteza difenilfosforilazidei cu tris (4-metoxifenil) fosfina

1.2. Stabilirea conditiilor optime de reactie: raport molar reactanti, temperatura, solventi.
	Colectiv:

- Dr. Manuela Crisan

- Dr. Gheorghe Ilia 

Colaboratori externi:

- Prof. dr. Pavlina Bouros, Prof. dr. Victor Kravtzov, dr. Lilia Croitor, Institutul de Fizica Aplicata-Chisinau, Moldova

- Prof. dr. Yurii Chumakov, Univ.Tehnica Gebze, Cayirova, Turcia

- Dr. Alessandra Forni, Institutul de Stiinte si Tehnologii Moleculare-CNR, Milano, Italia

- Dr. Elena Cariati, Universitatea de Studii din Milano, Italia



	Faza 2

Trim I


	2. Caracterizarea fizico-chimica si structurala a fosfin imidelor sintetizate
	2.1 Caracterizarea compusilor noi sintetizati prin FT-IR, RMN, analiza termica (TG, TGA, DTA, DSC)

2.2 Determinarea structurii cristaline si moleculare pentru monocristalele obtinute
	

	Faza 3

Trim.III
	3. Sinteza compusilor organici- anorganici pornind de la  fosfin imidele obtinute
	3.1Obtinerea compusilor organici-anorganici pornind de la fosfin imidele obtinute

3.2 Stabilirea conditiilor optime de reactie

3.3Caracterizarea fizico-chimica a compusilor obtinuti
	

	Faza 4

Trim. IV
	4. Investigarea proprietatilor luminescente
	4.1 Inregistrarea si interpretarea spectrelor de fosforescenta si fluorescenta  a fosfin imidelor obtinute

4.2 Inregistrarea  si interpretarea spectrelor de fosforescenta si fluorescenta  a compusilor organici- anorganici obtinuti
	


Denumirea Proiectului nr  2.2: Compusi macromoleculari continand fosfor si/sau azot cu proprietati controlate si directionate: polimeri reactivi, sorbanti, electroliti, membrane, ignifuganti, catalizatori, agenti antimicrobieni si de protectie anticoroziva

Responsabil: Dr. ing Adriana Popa, CSI

	Tema 2.2.1 Polimeri modificati chimic cu grupari active cu fosfor si/sau azot
Coordonator: Dr. Adriana Popa, CS I

	Faza 1

Trim I
	1. Aplicatii ale materialelor polimerice modificate chimic cu grupari active cu fosfor si/sau azot
	1.1. Testarea copolimerilor S-DVB obtinuti prin modificarea chimica cu gruparea aminofosfonica fata de speciile bacteriene Pseudomonas aeruginosa si Staphylococus aureus.
1.2. Influenta tipului de grupari active functionalizate la copolimerii S-DVB asupra coeficientului de indepartare a culturii microbiene, stabilirea valorilor log(UFC) si R%.
	Colectiv:
- Dr. Adriana Popa

- Dr. Smaranda Iliescu

- Dr. Lavinia Macarie 

- Dr. Aurelia Visa

- Dr. Bianca Maranescu

Colaboratori externi:
- Dr. Mercedes Diaz Somoano, Instituto National del Carbon - CSIC, Oviedo, Spania

- Prof. Tianying Guo, Institute of Polymer Chemistry, Nankai University, R.P. China

-University of Crete Heraklion, Department of Chemistry, Greece Prof. Dr. Konstantinos Demadis



	Faza 2

Trim II
	2. Modificarea chimica a polimerilor cu grupari pendante cu fosfor si/sau azot, prin metoda „cataliza cu transfer interfazic”
	2.1. Studiul experimental de optimizare al parametrilor de reactie (viteza de agitare, temperatura, raportul reactantilor, catalizator) pentru obtinerea copolimerilor de tip stiren-divinilbenzen cu grupari pendante de tip aminoacid (ex. reactia cu cisteina).

2.2. Caracterizarea produselor de sinteza prin: FTIR, EDX, SEM.
	

	Faza 3

Trim III
	3. Studii experimentale ale materialelor polimerice modificate chimic cu grupari active cu fosfor si/sau azot
	3.1. Studierea influentei parametrilor de lucru (timp, temperatura, viteza de agitare) in vederea stabilirii conditiilor optime pentru obtinerea copolimerilor S-DVB functionalizati cu gruparea aminofosfonat. 

3.2. Studii privind influenta gradului de reticulare cu DVB a copoli-merilor modificati chimic cu grupari aminofosfonat la evaluarea comportarii lor ca si sorbanti fata de poluanti organici (ex. fenol).
	

	Faza 4

Trim IV
	4. Studii experimentale ale polimerilor modificati chimic cu grupari pendante cu fosfor si /sau azot, sintetizati prin metoda cu ultrasonare 

	4.1.  Studii experimentale privind modificarea chimica a chitosanului prin ultrasonare. 
4.2. Optimizarea conditiilor de sinteza: pH, temperatura, raportul intre reactanti si stabilirea unui protocol.
	

	Tema 2.2.2. Co(poliesteri) cu fosfor si/sau azot in catena principala

Coordonator: Dr. Ing. Smaranda Iliescu, CSI

	Faza 1

Trim I


	1. Sinteza green a 

polimerilor cu heteroatomi
	1.1. Sinteza green a polimerilor cu fosfor prin policondensarea fenildiclorfosfonatului (FDF) cu bisfenol A (BA) in apa 

1.2. Caracterizarea polimerului   prin IR, 1H-RMN, mase molare, analize termice, determinarea indicelui de oxygen
	Colectiv:

- Dr. Smaranda Iliescu,

- Dr. Adriana Popa

- Dr. Lavinia Macarie 

- Dr. Nicoleta Plesu
- Dr. Aurelia Visa

- Dr. Bianca Maranescu 

- Dr. Gheorghe Ilia

Colaboratori externi:

- Universitatea de Studii Tehnologice si Economice Budapesta

	Faza 2

Trim II


	2.  Sinteza green 

polimerilor cu heteroatomi
	2.1. Studiul experimental de optimizare a parametrilor de reactie (timpul de reactie)

2.2. Studiul experimental de optimizare a parametrilor de reactie ( tipul de solvent)
	

	Faza 3

Trim III


	3. Sinteza green 

polimerilor cu heteroatomi
	3.1.Studiul experimental de optimizare a parametrilor de reactie (temperatura de reactie)

3.2.Studiul experimental de optimizare a parametrilor de reactie (raportul BA:NaOH:FDF) 
	

	Faza 4

Trim IV
	4. Noi compusi polimerici cu fosfor cu proprietati termice si ignifuge obtinuti prin sinteza green in apa
	4.1. Copoliesteri aromatici cu fosfor obtinuti prin policondensarea green in apa a etildiclorfosfonatului cu 4,4’-(1,4)-phenylene-diisopropylidene) bisphenenol si cantitati echimoleculare de dioli alifatici de tipul ethyelne glycol, 1,3-propylene glycol

4.2. Caracterizarea copoliesterilor cu fosfor  prin IR, 1H-RMN,  mase molare, analize termice, determinarea indicelui de oxigen
	

	Tema 2.2.3. Polimeri si copolimeri acrilici obtinuti prin polimerizare fotoinitiata 

Coordonator: Dr. Ing. Lavinia Macarie, CSII

	Faza 1

Trim I


	1. Sinteza polimerilor si copolimerilor  cu grupari fosfonice in catena laterala
	1.1. Utilizarea tehnicii polimerizarii fotoinitiate pentru a obtine pelicule pe baza de copolimeri cu grupari fosfonice in catena laterala.

1.2. Studii privind influenta naturii si continutului de comonomeri derivati de acid vinilfosfonic si monomeri acrilici.
	Colectiv:

Dr. Lavinia Macarie 

Dr. Smaranda Iliescu 

Dr. Adriana Popa 

Dr. Nicoleta Plesu

Dr. Milica Tara-Lunga Mihali

- Dr. Gh. Ilia 

Colaboratori externi: 

- Universitatea de Studii Tehnologice si Economice Budapesta, Ungaria

- Universitatea Tehnologica Brno

	Faza 2

Trim II


	2. Sinteza polimerilor si copolimerilor  cu grupari fosfonice in catena laterala
	2.1. Studiul polimerizarii in microunde, termic sau in ultrasunete asupra formularilor de comonomeri 

2.2. Utilizarea de monomeri/oligomeri, fotoinitiatori/sisteme de fotoinitiere si a co-monomerilor reactivi derivati ai acidului vinilfosfonic, vinilalcoxisilani, vinilimidazoli, pentru a obtine un sistem fotoreticulabil.
	

	Faza 3

Trim III


	3. Caracterizarea polimerilor prin metode fizico-chimice. 
	3.1. Utilizarea spectroscopiei FTIR si a analizei termice pentru monitorizarea polimerizarii /copolimerizarii.

3.2. Determinarea preliminara a proprietatilor ionice sau anticorozive.
	

	Faza 4

Trim IV
	4. Analiza si caracterizarea material-lelor peliculogene obtinute pe baza de polimeri si copolimeri sintetizati, prin metode fizico-mecanice, termice (DSC, TGA) si evaluarea proprietatilor ionice/conductoare (EIS) si ignifugante (LOI).
	4.1. Determinarea proprietatilor mecanice, chimice si optice ale peliculelor polimerice obtinute.

4.2. Determinarea proprietatilor ionice/ conductoare (EIS) si ignifugante ale peliculelor (LOI).

4.3. Utilizarea microscopiei electronice in studiul particularitatilor peliculelor obtinute.


	

	Tema 2.2.4. Conductori organici intrinseci si formulari de compozite pe baza acestora cu posibilitati de utilizare ca senzori si electrozi modificati pentru electrocataliza si biochimie. Metode electrochimice aplicate in caracterizarea suprafetei materialelor si filmelor nanocompozite

Coordonator: Dr. Ing. Nicoleta Plesu CS II

	Faza 1

Trim I
	1. Obtinerea si caracterizarea de electrozi modificati pe baza de polianilina
	1.1. Prepararea electrochimica a unor electrozi modificati pe baza de polianilina (PANI). Stabilirea conditiilor de electropolimerizare.

1.2.  Caracterizarea filmelor de PANI obtinute prin voltametrie ciclica (CV)  si spectroscopie de impedanta (EIS).
	Colectiv:

- Dr. Nicoleta Plesu 

- Dr. Milica Tara-Lunga Mihali

- Dr. Lavinia Macarie 

- Dr. Smaranda Iliescu 

- Dr. Manuela Crisan 

- Dr. Mihaela Petric

Colaboratori externi:

-  ISIM Timisoara

	Faza 2

Trim II
	2. Studiul reactiei de degajare a hidrogenului pe electrozi modificati  
	2.1.  Caracterizarea filmelor de PANI obtinute prin voltametrie ciclica (CV)  si spectroscopie de impedanta (EIS).

2.2. Modelarea datelor experimentale
	

	Faza 3

Trim III
	3. Investigarea voltametrie ciclica (CV) a unor compusi organici si/sau element organici, hibrizi organici anorganici
	3.1. Interpretarea datelor  CV.

3.2. Modelarea datelor de CV
	

	Faza 4

Trim IV
	4. Investigarea prin spectroscopie de impedanta a unor compusi organici si/sau element organici, hibrizi organici anorganici
	4.1. Studiul proprietatilor electrice ale unor compusi organici si/sau element organici, hibrizi organici anorganici prin spectroscopie de impedanta (EIS). 

4.2. Modelarea datelor EIS.

4.3. Interpretarea datelor EIS.
	


Denumirea Proiectului nr 2.3: Retele metal organice fosfonice si/sau carboxilice cu proprietati dirijate

Responsabil: Dr. chim. Aurelia Visa, CS II

	Tema 2.3.1 Sinteza de retele metal organice cu metale trivalente din seria lantanidelor

Coordonator: Dr. Aurelia Visa, CSII

	Faza
	Obiectivul fazei
	Activitati in cadrul fazei
	Executanti

	Faza 1

 Trim. I
	1. Analiza structurala a retelelor metal organice fosfonice
	1.1 Efectuarea unui set de lucru bazat pe structuri de raze X ale retelelor metal organice fosfonice cu  metale trivalente din seria lantanidelor

1.2 Analiza structurii si potentialele aplicatii ale acestor retele.
	Colectiv:

Dr. Aurelia Visa

Dr. Bianca Maranescu

Dr. Smaranda Iliescu

Dr. Adriana Popa

Colaboratori externi:

- Universitatea din Leipzig, Germania, Prof Joerg Matysik

 - Universitatea  Ca`Foscari, Venetia, Italia, Prof. Dr. Pietro Tundo

- Universitatea din Malaga, Prof. dr. Aurelio Cabeza

- Univeritatea Nova Lisabona, Prof. Eurico Cabrita



	Faza 2

Trim II
	2. Sinteze de retele metal organice fosfonice cu metale trivalente din seria lantanidelor
	2.1. Sinteze de retele metal organice fosfonice 

2.2. Studiul influentei factorilor fizico-chimici: temperatura, stoichiometria reactiei si a pH-ului 

2.3 Efectuarea de sinteze hidrotermale.
	

	Faza 3

Trim  III
	3. Sinteze de retele metal organice fosfonice cu metale trivalente din seria lantanidelor
	2.1. Sinteze de retele metal organice fosfonice 

2.2. Studiul influentei factorilor fizico-chimici 

2.3 Efectuarea de sinteze hidrotermale.
	

	Faza 4 

Trim. IV
	4. Caracterizarea fizico-chimica si structurala a retelelor  metal organice sintetizate
	4.1. Caracterizarea compusilor sintetizati prin TG, FT-IR, SEM 

4.2. Caracterizarea compusilor sintetizati prin difractie de raze X.

4.3. Prezicerea proprietatilor speciale ale compusilor obtinuti
	

	Tema 2.3.2. Polimeri de coordinatie continand grupari fosfonice si metale bivalente 3d
Coordonator: Dr. Bianca Maranescu, CSIII

	Faza
	Obiectivul fazei
	Obiective in cadrul fazei
	Executanti

	Faza1

Trim. I
	1. Sinteza de noi polimeri de coordinatie utilizand tehnici de sinteza hidrotermala 
	1.1. Sinteza de noi serii de polimeri de coordinatie  variind ionul metalic bivalent 3d in reactia cu acelasi acid fosfonic. 

1.2. Optimizarea conditiilor de sinteza prin varierea temeraturtii, a pH-ului si a raportului molar intre reactanti
	Colectiv:

Dr. Bianca Maranescu

Dr. Aurelia Visa

Dr. Adriana Popa

Colaboratori externi:

-University of Crete Heraklion, Department of Chemistry, Greece Prof. Dr. Konstantinos Demadis

- Universitatea Marie Curie-Skłodowskiej, Polonia, Prof. Oleg Demchuk



	Faza 2

Trim. II
	2. Sinteza de noi polimeri de coordinatie utilizand tehnici de sinteza hidrotermala 
	2.1. Sinteza de noi serii de compusi variind acidul fosfonic in reactia cu acelasi ion metalic bivalent 3d.

2.2 Optimizarea conditiilor de sinteza prin varierea temeraturtii, a pH-ului si a raportului molar intre reactanti
	

	Faza 3 

Trim. III
	3. Caracterizarea fizico-chimica a compusilor obtinuti


	3.1. Punerea in evidenta a atribuirilor structurale prin tehnici si metode de analiza  fizico- chimica (analiza elementara, analiza termo-gravimetrica, spectroscopie de raze X, spectroscopie IR) pentru compusii sintetizati.

3.2. Evidentierea structurii cristaline a compusilor noi sintetizati prin microscopie electronica de baleaj. 
	

	Faza 4 

Trim. IV
	4. Prezicerea proprietatilor electrice si anticorozive a polimerilor de coordinatie obtinuti
	3.1. Identificarea experimentala a tipului de conductie.

3.2. Determinarea energiei de activare utilizand caracteristica Arrhenius.

3.3. Determinarea proprietatilor anticorozive a polimerilor de coordinatie
	


Denumirea Proiectului nr. 2.4: Compusi multifunctionali - vectori de indepartare a poluantilor colorati cu aplicatii in protectia mediului

Responsabil: Dr. Ing. Simona Gabriela Muntean, CS II
	Tema 2.4.1. Compusi cu functiune azo si combinatii complexe ale azoliganzilor, cu afinitate pentru materiale neconventionale

Coordonator: Dr. Ing. Maria Elena Radulescu-Grad, CS III

	Faza
	Obiectivul fazei
	Activitati in cadrul fazei
	Executanti

	Faza 1,

Trim. I
	1. Studii privind sinteza compusilor cu functiune azo.
	1.1. Sinteza de azo compusi alternativi, netoxici.
1.2 Purificarea compusilor azo sintetizati
	Colectiv

- Dr. M arilena Radulescu-Grad 

- Dr. Simona Gabriela Muntean 

- Dr. Liliana Halip 

- Drd. Adelina Andelescu 



	Faza 2,

Trim. II
	2. Studii privind sinteza complecsilor azo metalici


	2.1. Stabilirea conditiilor optime de sinteza ale colorantilor metal complecsi
2.2. Obtinerea de noi combinatii complexe ale azoliganzilor.
	

	Faza 3,

Trim. III
	3.Caracterizarea compusilor cu functiune azo si a colorantilor metal complecsi.
	3.1. Utilizarea metodelor specifice de analiza, TLC, HPLC, spectroscopie IR, UV-Vis, MS, 13CRMN, pentru caracterizarea compusilor azo sintetizati.
3.2. Caracterizarea complecsilor azo liganzi prin UV-Vis, IR, Aas, analiza termica
	

	Faza 4,

Trim. IV
	4. Studiul proprietatilor de agregare si culoare a colorantilor si a complecsilor metalici ai acestora
	4.1. Studiul experimental de culoare al compusilor cu functiune azo.

4.2. Studiul teoretic de culoare al compusilor cu functiune azo.

4.3. Studiul experimental al agregarii compusilor cu functiune azo.

4.4. Studiul teoretic al agregarii compusilor cu functiune azo.
	

	Tema 2.4.2. Metodologii pentru combaterea poluarii cu compusi azo si metale grele. Aplicatii in protectia mediului.

Coordonator: Dr. Ing. Simona Gabriela Muntean, CS II

	Faza
	Obiectivul fazei
	Activitati in cadrul fazei
	Executanti

	Faza 1,

Trim. I
	1. Investigarea unor compusi minerali in tratarea apelor reziduale
	1.1. Studiul experimental al indepartarii colorantilor din solutii apoase, folosind compusi minerali pe baza de carbune activ si diatomit. Influenta naturii sorbantului.

1.2. Studiul experimental al indepartarii colorantilor din solutii apoase, folosind compusi minerali pe baza de carbune activ si diatomit. Influenta cantitatii de sorbant.

1.3. Studiul experimental al indepartarii colorantilor din solutii apoase, folosind compusi pe baza de carbune activ si diatomit. Influenta concentratiei poluantului.
	Colectiv

- Drd. Maria Andreea Nistor 

- Dr. Ana-Maria Putz 
- Dr. Simona Gabriela Muntean 

Colaboratori externi: 

- Institutul de Chimie al Academiei de Stiinte a Moldovei
- Institutul de Chimie Macromoleculara „Petru Poni” Iasi



	Faza 2,

Trim. II
	2. Studiul experimental al adsorbtiei colorantilor folosind matrici de silice functionalizate.
	2.1. Studiul experimental al indepartarii colorantilor din solutii apoase, folosind matrici de silice functionalizate cu grupari: alchilice, amino si sulfhidril.
2.2. Studiul comparativ al eficientei acestor materiale, functie de metoda de obtinere.

2.3. Studiul experimental al indepartarii colorantilor din solutii apoase, folosind matrici de silice functionalizate. Influenta cantitatii de sorbant.
	

	Faza 3,

Trim.  III
	3. Studiul experimental al adsorbtiei poluantilor folosind nanocompozite magnetice.
	3.1. Studiul experimental al indepartarii colorantilor din solutii apoase, folosind nanocompozite magnetice. Influenta naturii sorbantului

3.2. Studiul experimental al indepartarii colorantilor din solutii apoase, folosind nanocompozite magnetice. Influenta concentratiei poluantului. 

3.3. Studiul experimental al indepartarii ionilor metalici, folosind nanocompozite magnetice. Influenta naturii sorbantului.
	

	Faza 4,

Trim. IV
	4. Studiul teoretic (cinetic, termodinamic) al adsorbtiei.
	4.1. Studiul cinetic al adsorbtiei colorantilor folosind suporturi naturale.

4.2. Studiul cinetic al adsorbtiei colorantilor folosind suporturi functionalizate

4.3. Studiul termodinamic al adsorbtiei colorantilor folosind diferiti sorbanti specifici.
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Director, 

Dr. Chim. Otilia COSTIŞOR

Programul de cercetare nr. 3. 
CHIMIA SI APLICATIILE COMPUSILOR TETRAPIROLICI DIN CLASA PORFIRINELOR 

Coordonator : Dr. Ing. Eugenia FĂGĂDAR-COSMA

Denumirea Proiectului nr. 3.1.: Materiale avansate cu proprietaţi speciale opto-electrice pe baza de porfirine şi combinaţiile lor complexe. Aplicatii biologice si tehnice.

Coordonator: Dr. Ing. Eugenia Făgădar-Cosma, CS I
	Tema 3.1.1. Cromofori de tip porfirinic simetric si nesimetric substituiti si combinatiile lor complexe. Obţinere şi caracterizare. Reacţii de funcţionalizare a porfirinelor. Studiul potenţialelor aplicaţii tehnice şi biologice.  

Coordonator: Dr. Ing. Făgădar-Cosma Eugenia, CSI

	Faza
	Obiective
	Activităţi 
	Cercetători

	Faza 1

Trim I. II,

III
	1. Obtinerea de  noi porfirine simetric şi asimetric mixt-substituite, aplicand variante ale metodelor multicomponente 

2. Obţinerea complecsilor porfirinelor cu metale tranzitionale 3d. 

3. Studiul structurii si proprietatilor opto-electronice, morfologice si topografice ale derivatilor porfirinici obtinuti si ale filmelor subtiri realizate

4. Identificarea posibilităţilor de aplicare a porfirinelor /metaloporfirinelor ca ionofori în componenţa electrozilor ion-selectivi cu membrană polimerică sau ca senzori chimici si optici 
	1.1. Obtinerea, separarea  şi purificarea de noi structuri asimetrice, mixt substituite la nucleul fenilic cu grupe cu efect donor de electroni

1.2. Depunerea de straturi subtiri de porfirine/metaloporfirine pe diferite substraturi prin tehnici PLD si MAPLE sau LB (prin colaborare cu institutele platformei-Magurele).

1.3. Electropolimerizarea porfirinelor pentru realizarea de electrozi pe diferite suporturi.
	 Colectiv:

-Dr. Ing. CSI Eugenia Fagadar-Cosma, 

- Dr. Ing. CSIII Anca Lascu

- Drd. Ing. CS Fringu Ionela. 

- Drd. Chim. CS Belean Anca

Colaboratori externi:

- Institutul National de Electrochimie şi Materie Condensata

 - Institutul National C&D pentru Fizica Materialelor Bucuresti-Magurele

-Institutul National de Cercetare-Dezvoltare pentru Stiinte Biologice Bucuresti

- INCDTIM, Cluj-Napoca

Colaborări internaţionale:

-Istituto per lo Studio delle Macromolecole (ISMAC), Consiglio Nazionale delle Ricerche, Milano, Dr. Erika Kozma
- Institute of Macromolecular Compounds Russian Academy of Sciences, 

- Instituto Tehnologico de la Energia, Valencia, Spania. 

-The Fundació Institut Català d’Investigació Química, Spain 



	
	
	2.1. Sinteza combinatiilor complexe cu Zn(II), Cu(II), Fe (III) si Mn (III), Ni (II), Pt (II) cu liganzi de tipul porfirinelor. Studiul capacitatii de chelare a metalelor platinice cu liganzi porfirinici.
	

	Faza 2

Trim II, III
	
	3.1. Caracterizarea prin spectroscopie UV-vis, fluorimetrie, FT-IR, RMN, MS, HPLC şi TLC a compusilor porfirinici obţinuti.

3.2. Analiza prin microscopie AFM, SEM, TEM a structurilor supramoleculare formate prin depunere din diversi solventi.

3.3. Studiul influenţei fazei staţionare si a naturii/compozitiei fazei mobile asupra separării derivaţilor porfirinici prin HPLC la scara analitică.
	

	Faza 3

Trim. III
	
	4.1. Teste asupra porfirinelor bază si metaloporfirinelor sintetizate ca ionofori in componenta membranelor polimerice a senzorilor pentru cationi/anioni sau evaluarea capacitatii de actiune ca senzori electrochimici sau optici pentru metale grele, medicamente sau substante organice toxice, inclusiv gaze.  
	

	Faza 4

Trim IV
	5. Investigarea proprietatilor electrochimice ale porfirinelor si metaloporfirinelor. 

Straturi subtiri cu aplicatii in senzoristica si inhibarea coroziunii.

6. Teste de activitate biologică 

7. Redactare lucrari-actiuni de diseminare rezultate 

	5.1. Studiu de comportament electrochimic (studii de inhibare  a coroziunii, prin metode electrochimice).


	

	
	
	6.1. Teste de toxicologie si de activitate biologica (antimicotica/antibacteriana)
	

	
	
	7. Minimum 2 lucrari ISI, lucrari in reviste cu sistem peer-review, participare Key-note speaker la Conferinte/video-conferinte. 1 Brevetare.
	


	Tema 3.1.2. Materiale hibride obtinute prin incorporarea de porfirine si metaloporfirine in matrici anorganice si/sau polimerice. Complecsi coloidali cu nano-Ag/Au si porfirine. Investigarea proprietăţilor optice.  
Coordonator: Dr. Anca Lascu, CSIII

	Faza
	Obiective
	Activitati 
	Cercetători

	Faza 1,2

Trim I, II


	1. Obţinerea si testarea micro si nano-materialelor fotochimic active obtinute prin imobilizarea porfirinelor pe matrici anorganice si/sau polimerice prin tehnici de sinteza organica, coloidala si sol-gel

2. Identificarea factorilor de risc si analiza cailor alternative pentru obtinerea materialelor cu proprietati plasmonice si optice avansate.

3. Caracterizarea fizico-chimica a materialelor obtinute.  Identificarea de noi aplicatii.

4. Redactare lucrari, brevetare
	1.1. Imobilizarea porfirinelor divers functionalizate pe matrici anorganice de tip oxid si/sau polimerice si pe nanotuburi de carbon. 

1.2. Obtinerea de complecsi coloidali porfirine- nanoAg/Au /Pt cu domeniu larg de absorbtie UV-vis (controlul dimensiunii si formei nanoparticulelor).
	Colectiv:

-Dr. Ing. CSIII Anca Lascu 

-Ing. drd.CS Ionela Fringu
-Chim. drd. CS Anca Belean
-Dr. Ing CSI Eugenia Fagadar-Cosma

Colaboratori externi:

- Institutul National de Electrochimie şi Materie Condensata

- National Institute for Lasers, Plasma and Radiation Physics Lasers Department
Bucharest-Magurele
Colaborări internaţionale:

- University of Liege, Prof. Natalie Job
- Instituto per lo Studie delle Macromolecole - CNR, Milano, Dr. Erika Kozma

	
	
	2.1. Caracterizarea prin tehnici microscopice (SEM, TEM, AFM, topografie), analiza termica, UV-vis, FT-IR, BET si fluorescenta a materialelor hibride obtinute. 

2.2. Studii privind topografia suprafetelor si capacitatea de detectie comparativ cu porfirinele corespunzatoare libere
	

	Faza 3

Trim III
	
	3.1.Testari preliminare ale proprietăţilor optice si biologice precum si ca materiale cu potential in detectia/captarea de metale grele. 

3.2 Aplicatii in detectia de gaze si VOC. Investigatii comparative ale materialelor hibride nanoAu-porfirine si nanotuburi de carbon-porfirine.
	

	Faza 4

Trim IV
	
	4.1. Minim 1 lucrare ISI; participare conferinte internationale si nationale. 
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Dr. Otilia COSTIȘOR

PROGRAMUL DE CERCETARE NR. 4 

COMPUŞI ANORGANICI ŞI HIBRIZI CU RELEVANŢĂ ÎN ŞTIINŢA MATERIALELOR NANOSTRUCTURATE.

PRECURSORI PENTRU MATERIALE AVANSATE.

Coordonator : Dr. Szerb Elisabeta, CS II
Denumirea Proiectului nr. 4.1: Liganzi şi combinaţii complexe homo- şi heteropolinucleare ale unor elemente 3d, precursori pentru: (1) materiale  avansate; (2) sisteme supramoleculare cu implicaţii în: sistemele biologice şi ştiinţa materialelor 

Responsabil: Dr. chim. Otilia Costişor, CS I

	Tema 4.1.1. Compuşi organici şi combinaţii complexe ale elementelor 3d precursori pentru sisteme moleculare şi/sau supramoleculare
Coordonator: Cseh Liliana, CS II

	Faza
	Obiectivul fazei
	Activităti în cadrul fazei
	Executanţi

	Faza 1

Trim.I


	1.1. Obţinerea unor compuşi fotocromici simetrici, derivaţi ai ciclopentanonei şi ciclohexanonei, prin reacţii de condensare cu benzaldehide substituite cu diferite grupǎri funcţionale polare.

1.2. Obtinerea combinatiilor complexe ale ionului de cobalt(II) cu liganzi de tip baze Schiff 
	1.1.1. Studiul în mediu bazic

1.1.2. Studiul în mediu acid

1.1.3. Caracterizarea primară în scopul identificării produşilor de condensare obtinuţi

1.2.1. Sinteza combinaţiilor complexe

1.2.2. Caracterizarea combinaţiilor complexe prin IR, AE, UV-Vis.
	Colectiv:

- Dr. Deveseleanu-Corici Livia CSIII

- Dr. Haidu Daniela CS 

- Dr. Szerb Elisabeta Ildyko CSII

- Dr. Creţu Carmen CSIII

- Dr. Tudose Ramona CSII

- Drd. Buta Ildiko AsC
- Drd.Aparaschivei Diana AsC

- Farm. Ardelean Anamaria AsC

Colaboratori externi:

- Prof. Fernando Pina, Universitatea Nova din Lisabona Portugalia, 

- Prof. Sergiu Sova, Institutul de Chimie Macromoleculara “Petru Poni”, Iaşi

- Prof. Yongsong Liu, Universitatea Zhejiang Sci-Tech,  Hangzhou, China 

- Prof. Goran Ungar, Universitatea din Sheffield, UK.

- Prof. Peter Lönnecke, Prof. Evamarie Hey-Hawkins: Univ. Leipzig, Germania

	Faza 2

Trim.II


	2.1 Optimizarea metodei de sinteză a derivaţilor de ciclopentanonǎ şi ciclohexanonă obţinuţi în act. 1.1.

2.2. Caracterizarea combinaţiilor complexe obţinute în act. 1.2


	2.1.1. Studiul influenţei raportului molar şi temperaturii asupra randamentului reacţiei.

2.1.2. Caracterizarea compuşilor obţinuţi în scopul stabilirii purităţii şi identificării structurilor: NMR, punct de topire, FTIR, XRD pe monocristale, analizǎ elementalǎ, spectroscopie de masǎ. 

2.2.1. Studiul comportării termice 

2.2.2. Caracterizarea compuşilor în scopul identificării structurilor: XRD pe monocristale.

	

	Faza 3

Trim.III
	3.1. Studiul comportamentului compuşilor obţinuţi în act. 2.1 pe domeniul de pH.

3.2. Obţinerea combinaţiilor complexe ale ionului de mangan(II) cu liganzi de tip baze Schiff
	3.1.1. Studiul se va realiza prin spectroscopie UV-Vis.

3.2.1. Sinteza de combinații complexe 

3.2.2. Caracterizarea lor prin IR, AE, UV-Vis
	

	Faza 4

Trim.IV


	4.1. Studiul proprietăţilor optice ale compuşilor obţinuţi în act. 2.1.

4.2. Studiul proprietăților electrochimice ale compușilor obținuti în act. 1.2 și 3.2
	4.1.1 Caracterizarea compuşilor prin spectroscopie de fluorescenţă.

4.1.2. Calcului randamentului cuantic de fluorescenţă pentru compuşii obţinuţi. 

4.2.1. Voltametrie ciclică.
	

	Tema 4.1.2. Sisteme supramoleculare cu proprietăţi optice pe bază de combinaţii complexe homo- şi heteroleptice ale unor metale tranziţionale conţinând liganzi funcţionalizaţi.

Coordonator: Dr. Szerb Elisabeta Ildyko, CS II

	Faza
	Obiectivul fazei
	Activităţi în cadrul fazei
	Executanţi

	Faza 1

Trim.I


	1.1. Obţinerea de combinaţii complexe ale Cu(I) cu liganzi N^N funcţionalizaţi cu lanţuri alchilice pentru obţinerea de cristale lichide termotrope.

1.2. Obţinerea de combinaţii complexe ale Cu(I) cu liganzi N^N funcţionalizaţi cu lanţuri hidrofile pentru obţinerea de sisteme supramoleculare în apă.
	1.1.1. Sinteza combinaţiilor complexe.

1.1.2. Caracterizarea compuşilor obţinuţi prin AE, spectroscopie RMN şi IR, UV-Vis, conductivitate electrică molară.

1.2.1. Sinteza combinaţiilor complexe.

1.2.3. Caracterizarea combinaţiilor complexe prin AE, spectroscopie RMN şi IR, UV-Vis, conductivitate electrică molară.
	Colectiv:

- Dr. Tudose Ramona CSII 

- Dr. Cseh Liliana CSII

- Dr. Creţu Carmen CS III 

- Drd. Andelescu Adelina AsC
- Ing. Spirache Maria Angela, AsC
Colaboratori externi: 

- Prof. Alessandra Crispini, Dr. Cesare Oliviero Rossi, Dr. Massimo la Deda: University of Calabria, Department of Chemistry and Chemical Technologies, Italia
- Dr. Pietro Calandra: National Council of Research (CNR), Institute of nanostructured materials (ISMN), Roma, Italia.
- Dr. Bertrand Donnio, Institut de Physique et Chimie des Matériaux de Strasbourg (IPCMS), CNRS-Université de Strasbourg, Strasbourg, Franţa.

	Faza 2

Trim.II


	2.1. Caracterizarea proprietăţilor mezomorfe ale combinaţiilor complexe obţinute la punctul 1.1.
2.2. Caracterizarea combinaţiilor complexe obţinute la punctul 1.2 în apă.
	2.1.1 Caracterizare prin microscopie optică cu polarizare (POM).
2.1.2 Determinarea stabilităţii termice
2.1.3. Caracterizare prin analiza calorimetrică diferentială (DSC).

2.1.4. Caracterizarea structurală prin metode difractometrice.
2.2.1 Studiu UV-Vis

2.2.2 Studiu RMN
	

	Faza 3

Trim.III


	3.1. Obţinerea de combinaţii complexe heteroleptice ale unor elemente 3d.

3.2. Funcţionalizarea unor liganzi N^N sau C^N.

	3.1.1 Sinteza combinaţiilor complexe heteroleptice.
3.1.2 Caracterizarea structurală prin AE, spectroscopie RMN şi IR, UV-Vis, conductivitate electrică molară.

3.2.1 Sinteza liganzilor funcţionalizaţi
3.2.2 Optimizarea metodei de sinteză a liganzilor.
	

	Faza 4

Trim.IV


	4.1. Studiul activităţii optice şi biologice a combinaţiilor complexe obţinute.

4.2. Obţinerea unor noi combinaţii complexe heteroleptice cu liganzi N^N sau C^N funcţionalizaţi
	4.1.1. Determinarea proprietăţilor fotofizice.
4.1.3. Determinarea activitătilor de tip antimicrobian, antivirale şi/sau citostatică.
4.2.1 Sinteza liganzilor funcţionalizaţi

4.2.2 Caracterizarea prin AE, spectroscopie  IR, NMR şi UV-Vis.
	


Denumirea Proiectului nr. 4.2 Sisteme multicomponente cu proprietăţi optice, magnetice şi   farmaceutice speciale (oxizi şi săruri obţinute prin tehnicile: coprecipitare, ceramică, sol - gel, sonosinteză si utilizând precursori – săruri şi combinaţii complexe.

Responsabil: Dr. ing Cecilia Savii, CS I
	Tema 4.2.1. Materiale oxidice nanostructurate mezoporoase pe baza de silice si hibride. Sinteze prin metoda sol-gel, cu agenti de directionare clasici si lichide ionice, caracterizare si testari preliminare in aplicatii biomedicale. 

Coordonator: Dr. Ana-Maria Putz, CS III

	Faza
	Obiectivul fazei
	Activităţi în cadrul fazei
	Executanţi

	Faza 1

Trim.I


	1. Sinteza de suspensii coloidale de silice si de matrici obtinute in prezenta unor surfactanti clasici cationici si lichide ionice imidazolice.


	1.1 Sinteza de suspensii coloidale de silice;

1.2. Sinteze sol-gel in prezenta unor surfactanti cationici clasici si a lichidelor ionice piridinice si imidazolice cu diferiti anioni;
1.3. Caracterizarea fizico-chimica a materialelor obtinute.
	Colectiv: 

- Dr. Ing. Sorina Ilies, CS (maternitate)

- Ing. Drd. Catalin Ianasi, CS

- Chim. Drd. Roxana Crisan As. C (maternitate)

- Chim. Elena Piciorus, As. C

Colaboratori interni: 

- Dr. CS II Marius Mirica si Dr. CS III Bogdan Taranu, Institutul National C&D pentru Electrochimie şi Materie Condensata
- Prof. Dr. Mihai Viorel Putz, Universitatea de Vest-Timişoara. Facultatea de Chimie-Biologie-Geografie: 

- Conf. Dr. Adina Negrea, Conf. Dr. Florica Manea, Universitatea “Politehnica”-Timişoara. 

- Prof. Dr. Cristina Dehelean Universitatea de Medicina si Farmacie “Victor Babes” Timisoara

- Dr. Liviu Sacarescu, CSI Institutul de Chimie Macromoleculara “Petru Poni” , Iasi

Colaboratori externi:

- Dr. Jiri Plocek si Prof. Dr. Daniel Nižňanský, Inst. Chim. Anorg. Rez, Ac.Stiinţe Republica Cehă;UAChR.Cz

- Dr. Laszlo Almasy, Dr. Adel Len si Dr. Zoltan Dudas, Inst. Fizica Starii Solide si Optica, Budapesta, Acad. Ungara de Stiinte.KFKI

	Faza 2

Trim.II


	2. Materiale (superpara-) magnetice nanostructurate (oxizi de fier si nanocompozite) obtinute prin coprecipitare si sol gel.
	2.1 Sinteza oxizilor de fier si a nanocompozitelor: sinteza de aerogeluri si acoperirea particulelor de oxizi de fier;
2.2 Caracterizarea fizico-chimica a materialelor obtinute
	

	Faza 3

Trim.III


	3. Functionalizarea unor materiale obtinute in fazele anterioare.


	3.1 Functionalizarea cu grupari: hidrofobe, amino si sulfhidril in situ si prin post procesare.

3.2  Caracterizarea fizico-chimica a materialelor obtinute.
	

	Faza 4

Trim.IV


	4. Testari preliminare de incarcare si descarcare, cu medicamente.


	4.1. Evaluarea capacitatii de incarcare cu agenti farmacologici: ketoprofen si captopril.

4.2. Studiul mecanismelor de eliberare a medicamentelor.
	


Denumirea Proiectului nr. 4.3: Proiectarea la nivel molecular si sinteza de compusi cu activitate catalitica dirijata pentru reactii de transformare a substantelor obtinute din surse regenerabile in intermediari organici sau in surse de energie si pentru reactii de distrugere a unor poluanti

Responsabil: Dr. ing. Viorel Sasca, CS I
	Tema 4.3.1. Proiectare la nivel molecular si sinteze de compusi solizi cu activitate catalitica dirijata pentru  reactiile de transformare a substantelor obtinute din surse regenerabile si pentru reactii de distrugere a unor poluanti

Coordonator: Dr.ing. Sasca Viorel, CS I

	Faza
	Obiectivul fazei
	Activităţi în cadrul fazei
	Executanţi

	Faza 1,

Trim.I


	I.1 Optimizarea sintezei de suporturi-site mezoporoase pe baza de silice, tip SBA15, cu proprietati adecvate pentru conversia CO2.
I.2 Prepararea de compuşi solizi cu activitate catalitică potenţială pentru conversia CO2 prin suportare de faze active pe SBA15.
I.3. Caracterizarea compuşilor sintetizaţi sub aspectele:  compoziţie chimică, comportare termică, structură şi textură.
	I.1.1. Optimizarea sintezei de suporturi (site mezoporoase tip SBA 15) cu proprietăţi adecvate pentru depunerea de compuşi solizi cu activitate catalitică potenţială pentru conversia CO2 sub aspectul randamentului.
I.1.2. Optimizarea sintezei de suporturi (site mezoporoase tip SBA 15) cu proprietăţi adecvate pentru depunerea de compuşi solizi cu activitate catalitică potenţială pentru conversia CO2 sub aspectele măririi suprafeţei specifice şi obţinerii unor mezopori deschişi uniformi ca mărime.
I.2.1. Prepararea de catalizatori suportaţi prin depunerea de faze active-oxizi metalici cu proprietăţi adsorbante pentru CO2 la temperaturi de 100-400 oC
I.3.1. Caracterizarea sitelor mezoporoase şi a catalizatorilor suportaţi prin analiză termogravimetrică sub aspectul stabilităţii termice şi conţinutului de substanţe volatile prin încălzire până la 550 oC.
I.3.3. Caracterizarea structurală şi texturală a sitelor mezoporoase şi a catalizatorilor suportaţi (analiză difractometrică, analiză FTIR, analize BET, BJH, DFT şi SEM).
I.3.4. Prelucrarea şi interpretarea datelor experimentale, redactare comunicare pentru „Al 26-lea Simpozion de Analiză Termică şi Calorimetrie (2 comunicari).
	Dr.ing. V. Sasca, CS I 

Dr. ing. Alexandru Popa, CS II
Dr. chim. Orsina Verdeş, CS III

Dr. ing. Silvana Borcănescu
Dr. ing .Mariana Suba, CS.
Colaboratori interni: 
Universitatea Politehnica Timişoara
Institutul National de Cercetare Dezvoltare pentru Electrochimie si Materie Condensata–INCEMC-Timisoara
Institutul de Fizică Atomică-Măgurele
Colaboratori externi: 

Universitatea din Szeged si Grupul de Cercetare al Cineticii Reactiilor si al Chimiei Suprafetelor al Academiei Maghiare de Stiinte-Prof. Andras Erdőhelyi.

	Faza 2,

Trim.II


	II.1. Selectarea compuşilor suportaţi cu proprietăţi de adsorbţie/desorbţie  ale CO2 la temperaturi relativ joase (100-400 oC
II.2. Evaluarea activităţii catalitice a compuşilor suportaţi cu proprietăţi de adsorbţie/desorbţie  ale CO2  în reacţia de conversie a CO2 cu alcooli inferiori (metanol şi etanol).
	II.1.1. Deteminări experimentale de desorbție programată termic-TPD a CO2  pe compuşii sintetizaţi cu metoda adaptată pentru analiza TG-DTA cuplata cu spectrometria de masa. 
II.1.2. Deteminări experimentale de desorbție -TPD a CO2  pe compuşii sintetizaţi cu un microreactor cuplat on-line la GC-TCD. 
II.2.1. Testarea activității catalitice a compuşilor sintetizaţi ȋn reacția de conversie a CO2 cu alcooli inferiori.

II.2.2. Prelucrarea datelor experimentale şi selectarea catalizatorilor performanţi.
	

	Faza 3,

Trim.III


	III.1. Evaluarea activităţii catalitice a compuşilor suportaţi cu proprietăţi de adsorbţie/desorbţie  ale CO2  în reacţia de conversie a CO2 cu H2
	III.1.1. Testarea activității catalitice a catalizatorilor suportaţi ȋn reacția de conversie a CO2 cu H2 la gaz de sinteză. 

III.1.2. Studii de cinetica conversiei CO2 pe catalizatorii performanţi.

III.1.3. Prelucrarea datelor de testare şi calcule cinetice.
	

	Faza 4,

Trim.IV


	IV.1. Stabilirea condiţiilor optime de reacţie  prin teste de activitate catalitică 
IV.2. Diseminarea rezultatelor cercetărilor prin redactarea de articole, comunicari, rapoarte şi stabilirea direcţiilor de cercetare pentru anii următori.
	IV.1.1. Teste de activitate catalitică de durată mai mare la diferite temperaturi pe cei mai performanţi catalizatori pentru studiul dezactivării şi regenerării catalizatorilor. 
IV.1.2. Analiza termică a catalizatorilor testaţi cuplată cu spectrometria de masă pentru studiul dezactivării catalizatorilor
IV.2.1. Stabilirea titlurilor şi conţinutului comunicărilor şi articolelor, respectiv a manifestărilor şi publicaţiilor ştiinţifice la care vor fi prezentate rezultatele cercetărilor ȋn 2018. 
IV.2.2. Redactarea rapoartelor de activitate şi a programului de cercetare pe 2019.
	

	Tema 4.3.2. Catalizatori suportati pentru reactia de conversie a alcoolilor alifatici inferiori (intensificarea proceselor chimice de conversie prin marirea suprafetei specifice a catalizatorilor)

Coordonator: Dr. ing. Alexandru Popa, CS II

	Faza
	Obiectivul fazei
	Activităţi în cadrul fazei
	Executanţi

	Faza 1,

Trim.I


	I.1 Prepararea unor suporturi de tip sita moleculara (SBA-15 modificata, KIT 6) cu proprietati texturale controlate. 
I.2. Functionalizarea suporturilor de silice preparate anterior 
I.3 Prepararea unor heteropolioxometalati cu activitate catalitica ridicata de tipul MexH3-x[PMo12O40] unde Me = Cu, Sn, iar x = 0.25 - 1.5, şi depunerea lor pe site moleculare. 
	I.1.1. Prepararea sitelor moleculare prin metoda sol-gel cu utilizarea diferitilor surfactanti si agenti de expandare a volumului porilor

I.1.2 Analiza fizico-chimica a compusilor preparati pentru determinarea continutului de apa, aciditatii Bronsted si continutului de Me prin: analiza termogravimetrica, termodesorbtie programata TPD a amoniacului, spectroscopie de absorbtie atomica in flacara.

I.2.1. Grefarea unor amine primare, secundare si tertiare in scopul functionalizarii suporturilor de silice de tip sita moleculara cu ajutorul unor agenti de silanizare. Aceste compozite sunt utilizate la adsorbţia dioxidului de carbon CO2 la temperaturi sub 100°C.
I.3.1 Prepararea heteropolioxometalati depusi pe site moleculare la diferite grade de acoperire a suprafetei suportului. Utilizarea acestor HPA la reactia de conversie a etanolului si izopropanolului in scopul obtinerii unor selectivitati ridicate in etena/acetaldehida, respectiv propena/propionaldehida.


	Colectiv: 

Dr. ing. Alexandru Popa
Dr.ing. V. Sasca 

Dr. O. Verdeş 

Dr. Ing M. Suba 

Dr.ing. Silvana Borcanescu

Colaboratori interni: 

-Institutul National de Cercetare Dezvoltare pentru Electrochimie si Materie Condensata–INCEMC-Timisoara

- Facultatea de Fizica, Universitatea de Vest Timisoara

Colaboratori externi: 

-Universitatea din Szeged si Grupul de Cercetare al Cineticii Reactiilor si al Chimiei Suprafetelor al Academiei Maghiare de Stiinte-Prof. Andras Erdőhelyi.

-Universitatea din Belgrad-  Prof. Ivanka Holclajner-Antunovic

	Faza 2,

Trim.II


	II. Caracterizarea fizico-chimică  a compozitelor de silice grefate cu amine si a HPAs puri si depuşi pe suport. 
	II.1. Determinarea proprietatilor texturale a compozitelor de silice grefate cu amine si a heteropolioxometalatilor preparaţi prin masuratori de suprafata specifica si porozitate prin metoda BET-BJH.

II.2.Caracterizarea structurala a compozitelor de silice grefate cu amine si a heteropolioxometalatilor depuşi pe site moleculare prin: spectroscopie IR si Raman, analiza termica cuplata cu MS, analiza difractometrica la unghiuri mici, microscopie electronica SEM-EDS si TEM. 

II 3. Prelucrarea şi interpretarea datelor experimentale, redactare comunicări, postere pentru simpozioane stiintifice.
	

	Faza 3,

Trim.III


	III.1. Evaluarea proprietăţilor de adsorbţie/desorbţie  ale CO2 pe compozitele de silice grefate cu amine la temperaturi sub 100 oC.

III.2. Evaluarea proprietatilor catalitice a HPAs depuşi pe suport in reactia de conversie a alcoolilor inferiori. Corelarea activitatii catalitice cu proprietatile texturale şi structurale.


	III.1.1 Masuratori de desorbție programată termic-TPD a CO2 pe compuşii sintetizaţi cu metoda adaptată pentru analiza TG-DTA cuplata cu spectrometria de masa.

III.2.1. Teste de activitate catalitica cu modificarea conditilor de lucru pentru determinarea mecanismelor de reactie 

III.2.2. Prelucrarea şi interpretarea datelor experimentale, redactare comunicări stiintifice, postere pentru simpozioane stiintifice.

III.2.3 Studiul dezactivării şi regenerării catalizatorilor prin teste de activitate catalitică de lunga durată la diferite temperaturi pentru cei mai performanţi catalizatori.

III.2.4. Calcularea vitezelor de formare a produsilor de reactie importanti si a bilanturilor de materiale. 

III.2.5 Formularea mecanismului de reactie si stabilirea relatiilor de corelare activitate catalitica-compozitie-structura-textura. 
	

	Faza 4,

Trim.IV


	IV. Prelucrarea si interpretarea datelor experimentale, redactarea comunicarilor, articolelor si rapoartelor de activitate.
	IV.1. Stabilirea conţinutului şi titlurilor comunicărilor şi articolelor, respectiv  a manifestărilor şi publicaţiilor ştiinţifice la care vor fi prezentate; redactarea comunicărilor şi articolelor

IV.2. Redactarea raportului de activitate şi a programului pe 2019.
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