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Plan de cercetare al Centrului de Chimie Organici pentru anul 2020

PROGRAMUL DE CERCETARE Nr. 1
“Chimie organica teoretica “ — Program prioritar al Academiei Romane
resposabil - dr.ing. Petru Filip

1.1. Modele QSAR-QSPR
1.1.1. Dezvoltarea de descriptori moleculari pe grafuri bazate pe descrieri de tip “valence bond”

1.1.2. Noi descriptori pentru proprietiti moleculare si programe de evaluare si utilizare a acestora in calcule QSAR-
QSPR

1.2._Modelarea proceslor chimice prin metode quantice
1.2.1. Modelarea prin tehnici ab initio a unor mecanisme de reactie
1.2.2. Modelarea fenomenelor de pe suprafata catalizatorilor prin tehnici ab initio

PROGRAMUL DE CERCETARE Nr. 2
Chimia hidrocarburilor si a derivatilor lor functionali
responsabil - dr.ing. Alexandru Razus

2.1 Sinteze si proprietdti in seria unor hidrocarburi nesaturate, cuprinzind sau nu sisteme azulenice, ca atare sau
condensate.

2.1.1. Condensari McMurry de compusi carbonilici azulenici

2.1.2. Comportare electrochimica a unor sisteme azulenice in conditii oxidative si de reducere
[Cooperare cu Universitatea Tehnica din Darmstadt, Germania]

2.1.3. Condenzarea bazelor Schiff cu compusi care au in structura lor grupari metilenice active
[Cooperare cu Universitatea Tehnica din Darmstadt, Germania]

2.1.4. Sinteza si reactiile unor alchene substituite cu grupari aril, heteroaril si azulenil
[Cooperare cu Universitatea Tehnica din Darmstadt, Germania)]

2.1.5. Sinteze de saruri de azulenpiriliu

2.2. Studiul comportarii olefinelor si cicloolefinelor in prezenta unor catalizatori de metateza.
[Cooperare internationald cu: Universitatea Liege, Belgia; Academia Bulgara, Institutul de
Polimeri; Universitatea Veszprem, Ungaria]

PROGRAMUL DE CERCETARE Nr. 3
Chimia compusilor heteroatomici
responsabil - dr.ing. Petride Horia

3.1. Chiralitate. Inductie chirala si analiza prin RMN” - Proiect prioritar al Academiei Roméne
3.1.1. Tehnici VCD in determinarea configuratiei absolute a moleculelor chirale
3.1.2. Studiul reactiilor N-ilidelor. Mecanisme de reactie, izomerie elicoidala
3.1.3. Compusi heterociclici chirali: sinteza, discriminare enantiomerica, determinarea configuratiei
absolute

3.2. Compusi heterociclici mezoionici
3.2.1. Sinteza si reactiile compusilor cu structura mezoionica




PROGRAMUL DE CERCETARE Nr. 4
Materiale noi
responsabil - dr.ing. Mircea Vuluga

4.1. Sisteme organice structurate 3D, cu proprietati optice neliniare.
Cooperare cu Ecole normale supérieure de Lyon, Laboratoire de Chimie, Dr Chantal ANDRAUD si Dr Patrice
BALDECK, pentru microscopie confocala, microscopie SHG.
Cooperare cu University of Angers, Institute of Sciences and Molecular Technologies of Angers, Prof Bouchta
SAHRAOUI, pentru stocare optica de date (gratings, imaging, holography)
Cooperare cu UPB, Prof I.Rau, Prof. F.Kajzar si cu INFLPR, Dr A.Petris.

4.2. Noi sisteme organice de tip hidrogel, controlabile prin stimuli multipli.
Cooperare cu Univ Ghent, Dept Organic & Macromolar Chemistry, Supramolecular Chemistry Group, Prof. Richard
Hoogenboom
Cooperare cu UPB, Prof. R.Stan, cu IBCP “N.Simionescu”, Dr. S Cecoltan, si cu INCDMM “Cantacuzino”,
Dr. E.D.Giol

PROGRAMUL DE CERCETARE Nr. 5
Program interdisciplinar de prevenire a fenomenelor cu risc major la scara nationala.
Program Fundamental al Academiei Roméane
responsabil - dr.ing. Petru Filip

5.1. Cataliza heterogena selectiva in chimia organicid

5.2. Sinteze organice catalizate de schimbatori de ioni

5.3. Conversia biomasei in compusi organici de baza
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