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RAPORT ANUAL DE ACTIVITATE
privind desfagurarea programului nucleu
Tehnologii nepoluante si inovative pentru sanatate, protectia mediului si eficienta
energetica, TINSME, PN 19 22
anul 2021

Durata programului: 4 ani

Data inceperii: 14.02.2019 Data finalizarii: 10.12.2022

1. Scopul programului:

Scopul Programului Nucleu Tehnologii nepoluante si inovative pentru sanatate, protectia mediului si eficienta
energeticd/TINSME il reprezintd elaborarea de tehnologii inovative orientate spre domenii ca protectia
mediului/tehnologii curate, energii regenerabile/cresterea eficientei energetice si sanatate/cresterea calitatii vietii.
Obiectivele prezentului program nucleu se incadreaza in Strategia INCEMC pentru 2019-2022 si Planul Multianual
de Dezvoltare al INCEMC pe 2019-2022, fiind in concordanta cu SNCDI 2014-2020 si contribuind astfel la cresterea
competitivitatii economiei romanesti prin inovare si la cresterea contributiei romanesti la progresul cunoasterii de
frontiera.

Activitatile desfasurate continua, aprofundeaza, dar si deschid noi oportunitati ale cercetarilor realizate anterior
privind sistemele foto-electrochimice sustenabile, realizarea unor senzori specifici pentru cresterea calitatii vietii —
protectia mediului, dar si cu aplicabilitate in medicina si sanatate.

Rezultatele obtinute in urma deruldrii prezentului program nucleu vor reprezenta baza atat pentru viitoare mari
proiecte aplicative cu care INCEMC va participa la competitii nationale sau europene, cat si pentru accesarea de
contracte directe cu beneficiari din industrie sau servicii.

Cercetari foarte actuale la nivel mondial asupra grafenelor si a utilizarii lor in aplicatii energetice au fost initiate de
INCEMC in colaborare cu parteneri din Germania si Italia si vor fi orientate spre fundamentarea teoretica a
proceselor, de fapt a unei stiinte noi — grafentronica — domeniu care se anunta a fi revolutionar si va contribui la
cresterea contributiei romanesti la progresul cunoasterii de frontiera.

Obiectivele temelor propuse in cadrul programului converg catre indeplinirea obiectivului general al Programului
Nucleu propus “Tehnologii nepoluante si inovative pentru sanatate, protectia mediului si eficienta energetica /
TINSME” propus de INCEMC — respectiv elaborarea de tehnologii inovative orientate spre domenii ca protectia
mediului/tehnologii curate, energii regenerabile/cresterea eficientei energetice si sanatate/cresterea calitatii vietii.
Acest Plan Nucleu continua, extinde si valorifica atat cercetarile desfasurate in cadrul departamentelor INCEMC si a
proiectelor castigate prin alte competitii — PN IIl, PN Il, POC, POSCCE, cat si rezultatele obtinute alaturi de institutiile
partenere — UPT, UVT, IMT, ICER, INFIN etc., asigurandu-se astfel complementaritatea prezentului program nucleu
cu acestea.

Obiectivele Planul Nucleu propus corespund cu strategia de evolutie a INCEMC in domeniul electrochimiei si materiei
condensate asa cum reiese din codul de activitate principala CAEN 7219 si codurile secundare (www.incemc.ro),
obiective cuprinse in Strategia INCEMC pentru 2019-2022 si Planul Multianual de Dezvoltare al INCEMC pe 2019-
2022.

Programul Nucleu propus este parte a SNCDI 2014-2020, fiind orientat spre atingerea obiectivului de crestere a
competitivitatii economiei romanesti prin cercetare, dezvoltare si inovare, a cresterii contributiei romanesti la
progresul cunoasterii de frontiera si va implica INCEMC in activitatea de elaborare a strategiilor de dezvoltare a
domeniului economic si social pe linie de electrochimie si materie condensata.



2. Modul de derulare al programului:
2.1.Descrierea activitatilor (utilizand si informatiile din rapoartele de faza, Anexa nr. 10)

Obiectivul PN 19 22 01. Energii regenerabile si eficientd energeticd are in vedere studiul unor aspecte privind:
realizarea liofilizarii diverselor materiale 3D; sinteza structurilor tridimensionale pe baza de nanofire metalice pentru
fabricarea supercapacitorilor; fabricarea structurilor tridimensionale pe bazd de materiale anorganice pentru
realizarea varistoarelor si a membranelor; obtinerea aerogelurilor pe baza de grafit functionalizat cu adaos de
compozite; caracterizarea aerogelurilor; analiza morfologica si structurala a materialelor compozite; modelarea
reactivitdtii chimice de spin a unui sistem auto-electrochimic pentru estimarea energiei de stocare (la fiecare astfel
de ciclu electrochimic intern) in urma energiilor eliberate prin destabilizare si restabilizare electronica; investigarea
procesului acido-bazic pe baza principiul HSAB, in varianta Parr-Pearson, prin care energia transferatd/stocata, intr-
un ciclu de transformare acido-bazic, fenomen electrochimic indus, se scrie in mod aditiv (viz. principiul de
superpozitie cuantica); verificarea conditiei de optim energetic (stocare), prin minimizarea contributiei HOMO-LUMO
pe ciclul supra-molecular in raport cu taria chimica in conditiile in care variatia de electronegativitate Ay si taria
chimica a contra-partenerului /73 sunt mentinute constante (sunt stabilizate); alcatuirea tabloului complet energetic
(calculul de spectre HOMO si LUMO) pentru optimizarea cuplarilor energetice inter-banda la functionalizarea ciclului
masinilor moleculare cu structura de grafen, pentru depunere matriceald; caracterizarea cuanticd a acoperirii
nanospatiului; caracterizarea tunelarii cuantice prin Bondoni; modelarea transformarii nano-topologice in prima zona
Brillouin; corelarea primitivei de tip Wigner-Seitz cu densitate de flux zero in structuri bondonice multi-strat;
proiectarea, constructia, testarea si eficientizarea dispozitivelor de stocare de energie electrica; optimizarea metodei
hidrotermale pentru obtinerea de cantitati necesare pentru realizarea electrodului pozitiv al bateriei pe baza de Mn;
eficientizarea materialelor — stabilitate mai mare in procesul de incarcare descarcare a ionilor de litiu; determinarea
si optimizarea parametrilor hidrotermali care favorizeaza si stabilizeaza faza cristalina Li;Mn,0s; determinarea si
optimizarea parametrilor hidrotermali care favorizeaza si stabilizeaza faza cristalina Li; Vo sMny 40s; determinarea si
optimizarea parametrilor hidrotermali care favorizeaza si stabilizeaza faza cristalina Li; Cro Mny 40s.

Dezvoltarea acestor directii conduce la rezolvarea si finalizarea urmatoarelor tematici:

- realizarea liofilizarii diverselor materiale 3D;

- sinteza structurilor tridimensionale pe baza de nanofire metalice pentru fabricarea supercapacitorilor;

- fabricarea structurilor tridimensionale pe baza de materiale anorganice (cum este grafitul) pentru realizarea
varistoarelor si a membranelor;

- obtinerea aerogelurilor pe baza de grafit functionalizat cu adaos de compozite;

- caracterizarea aerogelurilor pe bazd de carbon — cu diferite adaosuri in compozitie (celulozad) in vederea
imbunatatirii rezistentei mecanice;

- analiza morfologica si structurala a materialelor compozite prin SEM, FT-IR, UV-VIS, TG si XRD;

- modelarea reactivitatii chimice de spin la sistemul auto-electrochimic din faza precedenta (Stocarea de Speta
a ll-a a Energiei Masinilor Moleculare Grafenice) pentru estimarea energiei de stocare (la fiecare astfel de
ciclu electrochimic intern) in urma energiilor eliberate prin destabilizare si restabilizare electronica, in stare
izolata — respectiv pe suport grafenic;

- studiul realizat are la bazd tot un complex rotaxanic, dar care contine ca roata o calixarena (tris(N-
fenilureido)-calix[6]arend) si axul format din unitati de 4,4’-bipiridin-dicationice cu substituenti diferiti;

- din perspectiva cuanto-mecanica, legarea supramoleculara interblocata pare sa se comporte ca un sistem
electrochimic dinamic cu izosuprafata densitatii de sarcina totald 3D ce este limitata spatial intre doua
izosuprafete potentiale 3D avand rolurile dopurilor sterice intr-o masina moleculara integrat3;

- abordarea fenomenului legaturii chimice prin tunelarea cuantica mai degraba decat prin suprapunerea/
interferenta cu functiile de unda cuantica;

- cercetarea unei metodologii de acoperire completa a nano-spatiului pentru structuri chimice topologice, de
tip grafenic, cu reprezentarea cuanto-geometrica a impuritatilor de goluri nano-spatiale;

- investigarea metodologiei nano-acoperirii prin recuperarea fenomenologiei legaturii chimice de tip
cvasiparticuld cuantica ca agent de informatie in nano-umpluturi, golurile potentiale trebuind tratate atat
pentru structurile chimice asimetrice, cat si pentru cele simetrice extinse sau, in general, reduse topologic;



- implementarea operatiei topologice de tip Capra, ce oferd pentagulatia cuantica bondonicd necesara,
recuperand analogul nano-topologic al primitivei Wigner-Seitz in retelele periodice;

- stabilirea legaturii directe cu spatiul k-reciproc al vectorilor de unda si al zonelor Brillouin asociate
structurilor electronice (bosonic) condensate multi-strat;

- proiectarea, constructia, testarea si eficientizarea dispozitivelor de stocare de energie electrica;

- optimizarea metodei hidrotermale pentru obtinerea de cantitati necesare pentru realizarea electrodului
pozitiv al bateriei pe baza de Mn prin utilizarea unei etape intermediare de agitare sub temperatura
controlata, pentru a mari solubilitatea materialelor precursor;

- eficientizarea materialelor prin utilizarea unei temperaturi de sinteza hidrotermala de 250 °C si a timpului de
reactie de 48 h pentru a asigura o mai buna cristalizare si astfel o mare stabilitate a materialelor in procesul
de incarcare descarcare a ionilor de litiu;

- obtinerea materialelor pentru baterii de tipul Li;Mn,0s;

- determinarea si optimizarea parametrilor hidrotermali care favorizeaza si stabilizeaza faza cristalina
Li;Mn,0s, voltamograma ciclica demostrand capacitatea acestui material de a fi folosit in dispozitivele de
stocare a energiei;

- obtinerea materialelor pentru baterii de tipul Li; Vo sMn4 40s;

- determinarea si optimizarea parametrilor hidrotermali care favorizeaza si stabilizeaza faza cristalina Li,
Vo.sMn440s, valoarea mare a potentialului de oxidare pune in evidenta efectul benefic al substitutiei V de
catre Mn; instabilitatea structurii cristaline reprezinta un dezavantaj pentru utilizarea acestui material ca si
dispozitiv de stocare a energiei;

- obtinerea materialelor pentru baterii de tipul LisCrosMn; 40s;

- determinarea si optimizarea parametrilor hidrotermali care favorizeaza si stabilizeaza faza cristalina Li,
Cro6Mn, 405, valoarea mare a potentialului de oxidare pune in evidenta efectul benefic al substitutiei Cr de
catre Mn; instabilitatea structurii cristaline reprezinta un dezavantaj pentru utilizarea acestui material ca si
dispozitiv de stocare a energiei;

- obtinerea de dispozitive integrate de generare si stocare de energie electrica, obiectivul principal al
proiectului, implica ca in etapa urmatoare, sa se realizeze proiectarea si constructia unei baterii termice,
parte din dispozitivul integrat;

- noi proiecte de cercetare-dezvoltare in cadrul planului national sau programe ale UE, pe baza rezultatelor
stiintifice obtinute;

- participare la retele de cercetare interne si internationale;

- participare cu lucrari stiintifice la manifestari interne si internationale;

- publicarea unor lucrari in reviste de specialitate din tara si din strainatate.

n cadrul acestui obiectiv, in anul 2021, au fost abordate urmatoarele proiecte:
> PN 19 22 01 01. Tehnologii avansate pentru materiale dedicate sectoarelor energetice. Acesta a avut in
componenta lui etapa:
o Sinteza unor materiale poroase pe baza de grafit functionalizat pentru aplicatii Tn supercapacitori
n etapa derulatd in anul 2021 s-au realizat urmatoarele activititi:
= QObtinerea grafitului functionalizat;
= OQObtinerea si caracterizarea aerogelurilor pe baza de carbon — cu diferite adaosuri in compozitie
(celuloza) in vederea imbunatatirii rezistentei mecanice;
= Analiza morfologica si structurald a materialelor compozite prin SEM, FT-IR, UV-VIS, TG si XRD.
Pentru atingerea obiectivului principal al proiectului, in primul rand s-a realizat liofilizarea diverselor
materiale 3D, urmand ca pentru fabricarea supercapacitorilor sa fie necesara sinteza structurilor
tridimensionale pe baza de nanofire metalice si pentru fabricarea varistoarelor si a membranelor sa fie
necesara fabricarea structurilor tridimensionale pe baza de materiale anorganice cum este grafitul. S-au
obtinut aerogeluri pe baza de grafit functionalizat cu adaos de compozite.

> PN 19 22 01 02. Grafentronica cu electrochimie cuantica de spin. Acesta a avut in componenta lui etapele:
o Masini Moleculare cu Grafen Fotoactivat. Reactivitatea electrochimica cu masini moleculare de spin -
final
o Electrochimia Cuantica cu Grafen. Controlul Nano-Imagistic al Tuneldrii Cuantice pe Grafen multistrat
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n etapele derulate in anul 2021 s-au realizat urmétoarele activitati:

= |nvestigarea procesului acido-bazic pe baza principiul “Hard and Soft Acids and Bases” (HSAB), in
varianta Parr-Pearson, prin care energia transferatd/stocata, intr-un ciclu de transformare acido-
bazic, fenomen electrochimic indus, se scrie in mod aditiv (viz. principiul de superpozitie
cuantica);

= Verificarea conditiei de optim energetic (stocare), prin minimizarea contributiei HOMO-LUMO pe
ciclul supra-molecular in raport cu taria chimica in conditiile in care variatia de electronegativitate
Ax si taria chimica a contra-partenerului 773 sunt mentinute constante (sunt stabilizate);

= Alcatuirea tabloului complet energetic (calculul de spectre HOMO si LUMO) pentru optimizarea
cuplarilor energetice inter-banda la functionalizarea ciclului masinilor moleculare cu structura de
grafen, pentru depunere matriceal3;

= Caracterizarea cuantica a acoperirii nanospatiului;

= Caracterizarea tuneldrii cuantice prin Bondoni;

= Modelarea transformarii nano-topologice Tnh prima zona Brillouin;

= Corelarea primitivei de tip Wigner-Seitz cu densitate de flux zero in structuri bondonice multi-
strat.

> PN 19 22 01 03. Tehnologii inovative de obtinere de dispozitive integrate de generare si stocare de energie

electrica. Acesta a avut in componenta lui etapa:
o Proiectarea, constructia, testarea si eficientizarea dispozitivelor de stocare de energie electrica
n etapele derulate Tn anul 2021 s-au realizat urmétoarele activitati:
=  QOptimizarea materialelor de tipulLis(M,Mn),0s unde M=V,Cr pe baza voltametriei ciclice;
= Proiectarea, construirea si testarea unui dispozitivul de analiza a caracteristicii de incarcare/
descarcare a bateriilor pe baza de Li si Mn.

Obiectivul PN 19 22 02. Protectia mediului si tehnologii curate are in vedere studiul unor aspecte privind:
depunerea de filme subtiri pe sticla de FTO de material de tipul LaMnO; nedopat si dopat cu pamanturi rare si metale
de tranzitie; caracterizarea fizico-chimica a filmelor subtiri; functionalizarea materialelor perovskitice pe baza de
LaMnO; dopat cu Ag; analiza morfo structurala a materialelor hibride obtinute; analiza parametrilor texturali.

Dezvoltarea acestor directii conduce la rezolvarea si finalizarea urmatoarelor tematici:

depunerea materialului de tipul LaMnO; nedopat si dopat cu pamanturi rare si metale de tranzitie sub forma
de filme subtiri pe sticla de FTO;

caracterizarea fizico-chimica a filmelor subtiri prin difractie de raze X, microscopie electronica de baleiaj,
spectroscopie Raman, analiza morfologica prin microscopie de forta atomica;

functionalizarea materialelor perovskitice pe baza de LaMnO; dopat cu Ag prin metoda cu ultrasunete cu
sonotroda imersata in mediul de reactie;

analiza morfo structurala a materialelor hibride obtinute, prin: difractie de raze X, spectroscopie FT-IR,
spectroscopie Raman;

analiza parametrilor texturali, folosind metoda multi BET (Brunauer — Emmett — Teller) a fost determinata
suprafata, iar metoda BJH (Barrett, Joyner si Halenda) a fost utilizata pentru a determina distributia marimii
porilor;

noi proiecte de cercetare-dezvoltare in cadrul planului national sau programe ale UE, pe baza rezultatelor
stiintifice obtinute;

participare la retele de cercetare interne si internationale;

participare cu lucrari stiintifice la manifestari interne si internationale;

publicarea unor lucrari in reviste de specialitate din tara si din strainatate.

n cadrul acestui obiectiv, in anul 2021, a fost abordat urméatorul proiect:
» PN 19 22 02 01. Nanotehnologii inovative pentru obtinerea de materiale hibride avasate cu aplicatii in

protectia mediului. Acesta a avut in componenta lui etapele:
o Obtinerea de filme subtiri modificate cu compusi perovskitici
o Functionalizarea materialelor perovskitice cu montmorilonit — partial
o Functionalizarea materialelor perovskitice cu montmorilonit - final



n etapele derulate in anul 2021 s-au realizat urméatoarele activitati:

= Depunerea materialului de tipul LaMnO; nedopat si dopat cu pamnturi rare si metale de tranzitie
sub forma de filme subtiri pe sticla de FTO;

= (Caracterizarea fizico-chimica a filmelor subtiri prin difractie de raze X, microscopie electronica de
baleiaj, spectroscopie Raman, analiza morfologica prin microscopie de forta atomica;

= Functionalizarea materialelor perovskitice pe baza de LaMnO; dopat cu Ag prin metoda cu
ultrasunete cu sonotroda imersata in mediul de reactie;

= Analiza morfo structurala a materialelor hibride obtinute, prin: difractie de raze X, spectroscopie
FT-IR, spectroscopie Raman, analiza parametrilor texturali, folosind metoda multi BET (Brunauer
— Emmett — Teller) a fost determinata suprafata, iar metoda BJH (Barrett, Joyner si Halenda) a
fost utilizata pentru a determina distributia marimii porilor.

Obiectivul PN 19 22 03. Sdndtate si calitatea vietii are in vedere studiul unor aspecte privind: obtinerea in faza
lichida si solida a complecsilor ciclodextrina/compusi naturali si a complecsilor ciclodextrind/compusi sintetici; studii
computationale de andocare moleculara a compusilor studiati (compusi cu sulf, antocianine, salicina, compusi de
sinteza derivati de salicilamida) pe molecula-tinta (ciclodextrine); evidentierea complecsilor de incluziune cu cea mai
mare afinitate de legare; formarea complecsilor de incluziune in faza lichidad - spectrofotometric; includerea in
ciclodextrine a compusilor biologic activi studiati (in faza solida); caracterizarea partiald a complecsilor in faza solida
ciclodextrind/compusi naturali si a complecsilor ciclodextrind/compusi sintetici; caracterizarea fizico-chimicd a
complecsilor de incluziune obtinuti.

Dezvoltarea acestor directii conduce la rezolvarea si finalizarea urmatoarelor tematici:

obtinerea in faza lichidd si solidd a complecsilor ciclodextrind/compusi naturali si a complecsilor
ciclodextrind/compusi sintetici;

realizarea unor studii computationale de andocare molecularda a compusilor studiati (compusi cu sulf,
antocianine, salicind, compusi de sinteza derivati de salicilamida) pe molecula-tinta (ciclodextrine);
evidentierea complecsilor de incluziune cu cea mai mare afinitate de legare;

formarea complecsilor de incluziune in faza lichida prin determinarea stoechiometriei de complexare si a
anumitor parametri termodinamici — realizata spectrofotometric.

includerea in ciclodextrine a compusilor biologic activi studiati (in fazd solida), folosind ca metode de
complexare triturarea (framantarea), co-precipitarea, metoda in sistem etanol-ap3;

caracterizarea partiala a complecsilor in fazd solidd ciclodextrind/compusi naturali si a complecsilor
ciclodextrind/compusi sintetici;

caracterizarea fizico-chimicd a complecsilor de incluziune obtinuti prin urmatoarele tehnici: spectrometrie
FTIR, difractia de raze X RX, spectrofotometrie UV-VIS-NIR, microscopie electronica de baleiaj SEM si analiza
termicd (analiza termogravimetrica TG, analiza calorimetricd diferentiala DSC); rezultatele obtinute au
confirmat obtinerea complecsilor de incluziune.

noi proiecte de cercetare-dezvoltare in cadrul planului national sau programe ale UE, pe baza rezultatelor
stiintifice obtinute;

participare la retele de cercetare interne si internationale;

participare cu lucrari stiintifice la manifestari interne si internationale;

publicarea unor lucrari in reviste de specialitate din tara si din strainatate.

n cadrul acestui obiectiv, in anul 2021, a fost abordat urméatorul proiect:
> PN 19 22 03 01. Complecsi de incluziune supramoleculara a unor compusi naturali si de sinteza cu aplicatii

n sanatate. Acesta a avut in componenta lui etapele:
o Obtinerea complecsilor de incluziune ciclodextrine-compusi naturali si de sinteza in faza lichida si
solida
o Caracterizarea compusilor de incluziune obtinuti - partial
n etapa derulatd in anul 2021 s-au realizat urmatoarele activitati:
= Studii computationale de andocare moleculard a compusilor studiati (compusi cu sulf,
antocianine, salicind, compusi de sinteza derivati de salicilamidd) pe molecula-tinta



(ciclodextrine) care au condus la evidentierea complecsilor de incluziune cu cea mai mare
afinitate de legare;

= Evaluarea spectrofotometrica a formarii complecsilor de incluziune in faza lichida, cu
determinarea stoechiometriei de complexare si a anumitor parametri termodinamici;

» 1n faza solidd, compusii biologic activi studiati au fost inclusi in ciclodextrine, folosind ca metode
de complexare triturarea (framantarea), co-precipitarea, metoda in sistem etanol-apa;

= Caracterizarea partiala a complecsilor in faza solida ciclodextrind/compusi naturali si a
complecsilor ciclodextrind/compusi sintetici;

= Caracterizarea fizico-chimica a complecsilor de incluziune obtinuti prin: spectrometrie FTIR,
difractia de raze X RX, spectrofotometrie UV-VIS-NIR, microscopie electronicd de baleiaj SEM si
analiza termica (analiza termogravimetrica TG, analiza calorimetrica diferentiala DSC).

Obiectivul PN 19 22 04. Tehnologii avansate (electrochimice / chimice / nanotehnologii) are in vedere studiul
unor aspecte privind: realizarea imaginii unui electrod interdigital prin fotolitografie; obtinerea substratului
fotosensibil si a substratului conductor electric; stabilirea parametrilor de lucru: timpul optim de expunere, respectiv
dilutia optima a fotorezistorului utilizat si a influentei dilutiei substantei utilizate la corodarea chimica, respectiv a
timpului optim de corodare chimica; obtinerea si testarea electrozilor interdigitali de tipul linie de intarziere.

Dezvoltarea acestor directii conduce la rezolvarea si finalizarea urmatoarelor tematici:

- realizarea imaginii unui electrod interdigital prin metoda fotolitografiei;

- obtinerea substratului fotosensibil prin metoda metoda ,,spin coating”;

- obtinerea substratului conductor electric prin metoda evaporare termica;

- stabilirea parametrilor de lucru: timpul optim de expunere, respectiv dilutia optima a fotorezistorului utilizat;

- stabilirea influentei dilutiei substantei utilizate la corodarea chimica, respectiv a timpului optim de corodare

chimica;

- obtinerea electrozilor interdigitali de tipul linie de intarziere;

- testarea electrozilor interdigitali de tipul linie de intarziere;

- noi proiecte de cercetare-dezvoltare in cadrul planului national sau programe ale UE, pe baza rezultatelor

stiintifice obtinute;

- participare la retele de cercetare interne si internationale;

- participare cu lucrari stiintifice la manifestari interne si internationale;

- publicarea unor lucrari in reviste de specialitate din tara si din strdinatate.

n cadrul acestui obiectiv, in anul 2021, a fost abordat urméatorul proiect:
> PN 19 22 04 01. Noi tehnologii aplicate in dezvoltarea unor dispozitive de tip senzor pentru monitorizarea
mediului. Acesta a avut Tn componenta lui etapele:
o Proiectarea si realizarea dispozitivului de senzori pe baza de jonctiuni p-n de tipul. TiO2-CuMnO2.,
Zn0O-CuMnO2, care prezinta comportament de dioda
o Testarea dispozitivelor de tip SUAS pentru detectia gazelor de sera (NOx si COx)
n etapele derulate in anul 2021 s-au realizat urméatoarele activitati:
= Realizarea imaginii unui electrod interdigital prin metoda fotolitografie;
= QObtinerea substratului fotosensibil prin metoda metoda ,,spin coating” si a substratului
conductor electric prin metoda evaporare termica;
=  Stabilirea parametrilor de lucru: timpul optim de expunere, respectiv dilutia optima a
fotorezistorului utilizat, influenta dilutiei substantei utilizate la corodarea chimica, respectiv a
timpului optim de corodare chimica;
= Obtinerea si testarea electrozilor interdigitali de tipul linie de intarziere.



2.2.Proiecte contractate:

Cod l\-lr. I\fr. Anul
obiectiv proiecte ;_)rm_ecte 2021
contractate | finalizate
1.PN 192201 3 - 3
2. PN 19 22 02 1 - 1
3.PN 192203 2 - 1
4.PN 19 22 04 1 - 1
Total: 7 - 6
2.3 Situatia centralizata a cheltuielilor privind programul-nucleu : Cheltuieli in lei
Anul
2021
I. Cheltuieli directe 3.825.674
1. Cheltuieli de personal 3.661.143
2. Cheltuieli materiale si servicii 164.531
Il. Cheltuieli Indirecte: Regia 1.909.700
lll. Achizitii / Dotari independente din care: 4.357
1. pentru constructie/modernizare infrastructura 0
TOTAL ( I+11+111) 5.739.731

3. Analiza stadiului de atingere a obiectivelor programului

Activitatile de cercetare din cadrul Programului Nucleu PN 19 22 TEHNOLOGII NEPOLUANTE SI INOVATIVE PENTRU
SANATATE, PROTECTIA MEDIULUI SI EFICIENTA ENERGETICA/TINSME, prevazute pentru anul 2021, au fost
indeplinite.

In continuare sunt prezentate principalele cercetari realizate, concretizate in rapoarte de cercetare, in conformitate
cu propunerile initiale, corespunzatoare obiectivului propus.

OBIECTIVUL PN 19 22 01. ENERGII REGENERABILE I EFICIENTA ENERGETICA

Realizarea liofilizarii diverselor materiale 3D;

Sinteza structurilor tridimensionale pe baza de nanofire metalice pentru fabricarea supercapacitorilor;
Fabricarea structurilor tridimensionale pe baza de materiale anorganice (cum este grafitul) pentru realizarea
varistoarelor si a membranelor;

Obtinerea aerogelurilor pe baza de grafit functionalizat cu adaos de compozite;

Obtinerea esantioanelor de proba, de structuri 3D (aerogeluri) pe baza de fibre celulozice si compozite, mase
anorganice cu si fara adaosuri de grafit;

Caracterizarea aerogelurilor pe baza de carbon — cu diferite adaosuri in compozitie (celulozad) in vederea
imbunatatirii rezistentei mecanice;

Analiza morfologica si structurald a materialelor compozite;

Caracterizarea prin realizarea de spectre XRD, imagini SEM, spectre FTIR, spectre de reflectanta difuza UV-VIS
si TG;

Modelarea reactivitatii chimice de spin la sistemul auto-electrochimic din faza precedenta (Stocarea de Speta
a ll-a a Energiei Masinilor Moleculare Grafenice) pentru estimarea energiei de stocare (la fiecare astfel de
ciclu electrochimic intern) in urma energiilor eliberate prin destabilizare si restabilizare electronica, in stare
izolata — respectiv pe suport grafenic;

Investigarea procesului acido-bazic pe baza principiul “Hard and Soft Acids and Bases” (HSAB), in varianta
Parr-Pearson, prin care energia transferatd/stocatd, intr-un ciclu de transformare acido-bazic, fenomen
electrochimic indus, se scrie in mod aditiv (viz. principiul de superpozitie cuantica);



Verificarea conditiei de optim energetic (stocare), prin minimizarea contributiei HOMO-LUMO pe ciclul
supra-molecular Tn raport cu tdria chimica in conditiile Tn care variatia de electronegativitate 4y si taria
chimicd a contra-partenerului 77 sunt mentinute constante (sunt stabilizate);

Alcatuirea tabloului complet energetic (calculul de spectre HOMO si LUMO) pentru optimizarea cuplarilor
energetice inter-banda la functionalizarea ciclului masinilor moleculare cu structura de grafen, pentru
depunere matriceal3;

Abordarea fenomenului legaturii chimice prin tunelarea cuantica mai degrabd decat prin suprapunerea/
interferenta cu functiile de unda cuantica;

Cercetarea unei metodologii de acoperire completa a nano-spatiului pentru structuri chimice topologice, de
tip grafenic, cu reprezentarea cuanto-geometrica a impuritatilor de goluri nano-spatiale;

Investigarea metodologiei nano-acoperirii prin recuperarea fenomenologiei legaturii chimice de tip
cvasiparticuld cuantica ca agent de informatie in nano-umpluturi, golurile potentiale trebuind tratate atat
pentru structurile chimice asimetrice, cat si pentru cele simetrice extinse sau, in general, reduse topologic;
Implementarea operatiei topologice de tip Capra, ce ofera pentagulatia cuanticd bondonica necesara,
recuperand analogul nano-topologic al primitivei Wigner-Seitz in retelele periodice;

Stabilirea legaturii directe cu spatiul k-reciproc al vectorilor de unda si al zonelor Brillouin asociate
structurilor electronice (bosonic) condensate multi-strat;

Optimizarea metodei hidrotermale pentru obtinerea de cantitati necesare pentru realizarea electrodului
pozitiv al bateriei pe baza de Mn prin utuilizarea unei etape intermediare de agitare sub temperatura
controlata, pentru a mari solubilitatea materialelor precursor;

Eficientizarea materialelor prin utilizarea unei temperaturi de sinteza hidrotermala de 250 °C si a timpului de
reactie de 48 h pentru a asigura o mai buna cristalizare si astfel o mare stabilitate a materialelor in procesul
de incarcare descarcare a ionilor de litiu;

Materiale pentru baterii de tipul Li;Mn,0s - au fost determinati si optimizati parametrii hidrotermali care
favorizeaza si stabilizeaza faza cristalina Li;Mn,0s, voltamograma ciclica demostrand capacitatea acestui
material de a fi folosit in dispozitivele de stocare a energiei;

Materiale pentru baterii de tipul Li, Vo6Mn,405 - au fost determinati si optimizati parametrii hidrotermali
care favorizeaza si stabilizeaza faza cristalina Li; Vo sMn; 405, valoarea mare a potentialului de oxidare pune in
evidenta efectul benefic al substitutiei V de catre Mn. Insa instabilitatea structurii cristaline reprezinta un
dezavantaj pentru utilizarea acestui material ca si dispozitiv de stocare a energiei;

Materiale pentru baterii de tipul Li;CrosMn; 405 - au fost determinati si optimizati parametrii hidrotermali
care favorizeaza si stabilizeaza faza cristalina Li, Cro¢Mn; 405, valoarea mare a potentialului de oxidare pune
in evidenta efectul benefic al substitutiei Cr de catre Mn. Insa instabilitatea structurii cristaline reprezinta un
dezavantaj pentru utilizarea acestui material ca si dispozitiv de stocare a energiei;

Obtinerea de dispozitive integrate de generare si stocare de energie electrica, obiectivul principal al
proiectului, implica ca in etapa urmatoare, sa se realizeze proiectarea si constructia unei baterii termice,
parte din dispozitivul integrat.

OBIECTIVUL PN 19 22 02. PROTECTIA MEDIULUI $I TEHNOLOGII CURATE

Depunerea materialelor de tipul LaMnO; nedopat si dopat cu pamnturi rare si metale de tranzitie sub forma
de filme subtiri pe sticla de FTO;

Analiza structurala a filmelor obtinute — din analiza spectrelor de difractie reiese ca filmele subtiri obtinute cu
materiale perovskitice nedopate si dopate, contin picurile aferente materialului perovskitic si sticla FTO
(Sn0,); analiza Raman a evidentiat ca cele mai mari intensitati au fost remarcate pentru proba de LaMnO;
dopat cu Ga, urmata in maniera descrescatoare de materialul perovskitic nedopat, Y, N, Ca, Ho, Eu si Tb;
Dezvoltarea unui nou material hibrid pe baza de argild de montmorillonit mineral functionalizat cu structura
de perovskit, utilizand metoda cu ultrasunete cu sonotroda imersta in mediul de reactie;

S-a realizat caracterizarea structurald care a confirmat Thcorporarea cu succes a materialului perovskitic in
montmorillonit; spectrele Raman obtinute au confirmat prezenta benzilor specifice pentru proba Mmt (296,
356, 427-456, 567, 602, 914 si 1091 cm™) si Mmt-LMO-Ag (296, 362 si 691 cm™); datorits fluorescentei, in
cazul Mmt-LMO-Ag lipsesc unele dintre benzile asteptate; masuratorile de AFM evidentiaza suprafata mai
compacta a esantionului Mmt in comparatie cu Mmt-LMO-Ag, avand valori de rugozitate mai mici (Sa si Sq).



OBIECTIVUL PN 19 22 03. SANATATE $I CALITATEA VIETII

Efectuarea unor studii computationale de modelare moleculara a structurii complecsilor de incluziune
ciclodextrind/compusi naturali; optimizarea geometricd a complecsilor si caracterizarea acestora a fost
realizatd cu programul Chem3D Pro, iar pentru studiile de andocare moleculara si pentru vizualizarea
rezultatelor a fost utilizat programul AutoDock Vina;

Efectuarea unor studii computationale de modelare moleculara a structurii complecsilor de incluziune
ciclodextrind/compusi sintetici; s-a folosit metoda PM3 din programul HyperChem;

Pentru compusii bioactivi studiati s-a determinat localizarea orbitalilor moleculari de frontiera (HOMO,
LUMO) si au fost calculati o serie de parametri sterici importanti in studiile de andocare moleculars;

Studiile computationale de andocare moleculard a compusilor studiati pe molecula-tinta (ciclodextrind) au
condus la evidentierea complecsilor de incluziune cu cea mai mare afinitate de legare;

Evaluarea experimentala a formarii complecsilor de incluziune in faza lichida s-a realizat prin metode
spectrofotometrice (metoda Job si metoda Benesi-Hildebrand) si s-a urmarit determinarea stoechiometriei
de complexare gazda-oaspete si a unor parametri termodinamici;

Rezultatele obtinute prin aplicarea metodei Job (metoda variatiei continue) au indicat cd Tn urma
interactiunilor gazda-oaspete se formeaza complecsi de incluziune cu stoechiometria de 1:1, fapt confirmat
de liniaritatea foarte buna (R*> 0.99) obtinuta prin aplicarea ecuatiei Benesi-Hildebrand pentru un complex
cu stoechiometrie 1:1. Constantele de asociere (K) precum si coeficientii de extinctie (Ag) ai complecsilor de
incluziune au fost estimate pe baza modelului de regresie liniard Benesi-Hildebrand;

n faza solidd, compusii biologic activi (compusi cu sulf, antocianine, salicind, compusi de sintezd derivati de
salicilamida) au fost inclusi in ciclodextrine naturale (a-CD, B-CD, y-CD) si modificate (hidroxipropil-B-
ciclodextrina), folosind ca metode de complexare triturarea (framantarea), co-precipitarea, metoda in sistem
etanol-ap3;

Au fost urmadriti urmatorii parametri: raport molar optim, cantitate solvent, timp triturare/reactie,
temperatura, in vederea stabiliri metodei optime de sinteza a compusilor de incluziune. Complecsii obtinuti
in faza solida au fost uscati pana la masa constanta si pastrati in exicator pana la caracterizarea acestora;
Caracterizarea fizico-chimica a complecsilor de incluziune obtinuti in etapa 4 s-a realizat folosind tehnicile:
spectrometrie FTIR, difractia de raze X RX, spectrofotometrie UV-VIS-NIR, microscopia electronica de baleiaj
SEM si analiza termica (analiza termogravimetrica TG, analiza calorimetrica diferentiald DSC);

Spectrele FTIR au fost inregistrate cu un spectrofotometru Vertex 70 (Bruker, Gemania) prin tehnica in
pastild (KBr) pe domeniul spectral 4000-400 cm™ sau in modul ATR-FTIR pe domeniul 4000-650 cm™ si 128
de scanari; Din analiza spectrelor FTIR s-au constatat modificari evidentiate prin disparitia unor benzi
caracteristice compusilor puri Tn spectrele compusilor binari si prin deplasari ale benzilor de absorbtie ale
compusilor puri spre frecvente diferite in spectrele complecsilor de incluziune, rezultatele obtinute
demonstrand formarea complecsilor de incluziune Tntre compusii bioactivi si ciclodextrine;

Caracterizarea compusilor bioactivi, a ciclodextrinelor si a complecsilor lor de incluziune prin difractie de raze
X s-a realizat utilizdnd un aparat X’Pert PRO MPD, PANalytical (Olanda). Analiza spectrelor de difractie a
indicat, in cazul amestecurilor binare, o scadere a gradului de cristalinitate in comparatie cu substantele
gazda si/sau oaspete datorita fenomenului de amorfizare, respectiv o modificare a pozitiei si intensitatii
picurilor de difractie. Aceste modificari atesta formarea unor noi stari solide;

Spectrele de reflectantd/absorbanta au fost inregistrate cu un spectrofotometru UV-VIS -NIR Lambda 930,
Perkin-Elmer. Tn general, spectrele UV-VIS-NIR aratd deplasdri usoare ale maximelor de absorbtie ale
complecsilor in comparatie cu cel al componentelor gazda si oaspete in regiunea UV. Pentru anumite
amestecuri binare, diferente spectrale semnificative s-au observat in regiunile Vis si NIR, fapt ce poate sugera
formarea complecsilor de incluziune;

Analiza morfologica a suprafetei prin microscopie electronica de baleiaj SEM (Scanning Electron Microscope
Inspect S, FEI, Olanda) pentru componentele pure si amestecurile binare preparate a indicat un caracter
amorf mai pronuntat in cazul complecsilor de incluziune;

Analiza termogravimetrica (TG) s-a realizat utilizdnd un aparat NETZSCH TG 209F1 Libra, in conditii dinamice
de incalzire de la 25 la 900°C cu 10°C /minut in atmosfera de azot iar analiza calorimetrica diferentiald (DSC)
s-a efectuat pe un aparat NETZSCH DSC 204F1 Phoenix, conditii dinamice, incalzire de la 25 la 350°C cu
10°C/minut in atmosferd de azot;



Evaluarea compusilor de incluziune utilizand tehnici termoanalitice arata deplasari catre valori diferite de
temperaturd ale fenomenelor termice caracteristice celor douda componente ale amestecului binar,
modificdri ale valorilor entalpiilor corespunzatoare fenomenelor precum si reducerea ariei picurilor lor si/sau
disparitia acestora in sistemele binare, comparativ cu compusii ca atare.

OBIECTIVUL PN 19 22 04. TEHNOLOGII AVANSATE (ELECTROCHIMICE / CHIMICE / NANOTEHNOLOGI!I)

Realizarea cu succes si optimizarea procedeului de fotolitografiere a unor electrozi interdigitali de Argint
utilizind metoda fotorezistorului negativ;

Obtinerea unor straturi groase, conductoare electric de Argint pe substratul de cuart monocristalin, utilizand
evaporarea termica;

Imaginea electrozilor interdigitali a fost obtinuta utilizind imaginea in negativ a obiectului dorit a fi
fotolitografiat, respectiv metoda coroziunii chimice de realizare a imaginii in pozitiv pe substratul dorit;
Optimizarea timpului de expunere, a dilutiei fotorezistorului utilizat, dilutiei substantei utilizate la corodarea
chimica, respectiv a timpului optim de corodare chimica;

Optimizarea aparaturii de laborator ce permite formarea imaginii dorite prin iluminare Kohler;

Obtinerea electrozilor interdigitali de tipul linie de intarziere, respectiv testarea acestora prin analiza
spectrala utilizind analizorul RIGOL DSA832.

4. Prezentarea rezultatelor:

4.1.Stadiul de implementare al proiectelor componente

Denumirea proiectului Tipul rezultatului estimat Stadiul realizarii proiectului

(studiu proiect, prototip, tehnolog, etc., alte
rezultate)

1. Tehnologii avansate Raport de cercetare. Toate materialele au fost

pentru materiale S-au realizat: caracterizate complex prin

dedicate sectoarelor - diverse tipuri de aerogeluri pe baza de carbon | numeroase metode cum ar fi SEM,

energetice si grafit functionalizat prin metode originale EDX, XRD, FT-IR, TG/DTG-ATD si
care implica atat procesul liofilizarii cat si DSR, observandu-se proprietati
procesul hidrotermal (aceasta este o noutate la | interesante si utile.
nivel mondial);

- metoda de conectare a fibrelor celulozice si de | Aceste materiale pot fi utilizate la:
carbon obtinute prin descompunerea termica a | - multiple aplicatii de la adsorbtia

celulozei cu ajutorul nanoparticulelor compusilor toxici din apa si aer;
anorganice de CaCOs si NH,Cl; - electrozi porosi utilizati in

- esantioane de probe, buletine de analiza (SEM, | procesele electrochimice sau
XRD, FT-IR, TG/DTG-ATD, UV-VIS (DSR). templateuri reactive pentru

cresterea aerogelurilor din
nanotuburi de carbon;

- cresterea coeficientului de
transfer termic in cadrul sistemelor
de control a temperaturii
varistoarelor, fiind astfel un pas
suplimentar facut pentru atingerea
obiectivelor finale ale proiectului.

2. Grafentronica cu Raport de cercetare. Obiectivele initial propuse pentru
electrochimie cuantica de | Modelarea reactivitatii chimice de spin a unui aceste etape au fost indeplinite in
spin sistem auto-electrochimic pentru estimarea totalitate, fiind finalizate toate
energiei de stocare (la fiecare astfel de ciclu obiectivele specifice asumate in
electrochimic intern) in urma energiilor cadrul respectivelor etape ale
eliberate prin destabilizare si restabilizare acestui proiect.
electronica.
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Metodologia de acoperire completa a nano-
spatiului pentru structuri chimice topologice, de
tip grafenic, cu reprezentarea cuanto-
geometrica a impuritatilor de goluri nano-
spatiale.

3. Tehnologii inovative de
obtinere de dispozitive
integrate de generare si
stocare de energie
electrica

Tehnologie hidrotermala de obtinere a
materialelor de tipul Lis(M,Mn),0s unde M=V,Cr
pentru dispozitive de stocare de energie
electrica;

Proiectarea, construirea si testarea unui
dispozitiv de analiza a caracteristicii de
incarcare/descarcare a bateriilor pe baza de Li si
Mn.

Obiectivul fazei a IV-a, precum si
indicatorii pentru monitorizare si
evaluare au fost indepliniti in
totalitate.

Pe baza materialelor obtinute in
etapele anterioare, in etapa din
2021 s-a realizat proiectarea,
constructia, testarea si
eficientizarea dispozitivelor de
stocare de energie electrica;
Obtinerea de dispozitive integrate
de generare si stocare de energie
electrica, obiectivul principal al
proiectului, implica ca in etapa
urmatoare sa se realizeze
proiectarea si constructia unei
baterii termice, parte din
dispozitivul integrat.

4. Nanotehnologii
inovative pentru
obtinerea de materiale
hibride avansate cu
aplicatii in protectia
mediului

Filme subtiri pe baza de materiale perovskitice.
Materiale hibride pe baza de montmorillonit
functionalizat cu structura perovskitica.

Obtinerea de filme subtiri pe sticla
FTO.

Obtinerea de noi materiale
functionalizate care sa prezinte
activitate electrocatalitica.

5. Complecsi de
incluziune
supramoleculara a unor
compusi naturali si de
sinteza cu aplicatii in
sanatate

Produse noi (complecsi de incluziune ai unor
compusi biologic activi).

Date teoretice si experimentale caracterizare
complecsi de incluziune

Obiectivele initial propuse pentru
aceste etape au fost indeplinite in
totalitate, fiind finalizate toate
obiectivele specifice asumate in
cadrul respectivelor etape ale
acestui proiect.

Faza a V-a a fost doar partial
finantata in acest an, urmand a fi
realizata integral in anul viitor de
finantare.

6. Noi tehnologii aplicate
in dezvoltarea unor
dispozitive de tip senzor
pentru monitorizarea
mediului

Realizarea prin fotolitografie a imaginii unui
electrod interdigital;

Realizarea utilizind metoda ,,spin coating” a
substratului fotosensibil;

Realizarea prin evaporare termica, utilizand
Argintul, a substratului conductor electric;
Stabilirea timpului optim de expunere, respectiv
dilutia optima a fotorezistorului utilizat;
Studiul influentei dilutiei substantei utilizate la
corodarea chimica;

Stabilirea dilutiei optime, respectiv a timpului
optim de corodare chimica;

Optimizarea aparaturii de laborator ce permite
formarea imaginii folosind iluminarea Kohler;

Au fost realizate toate activitatile
pentru atingerea obiectivului
propus.
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Obtinerea unor electrozi interdigitali de tipul

linie de intarziere;

Testarea dispozitivelor SUAS utilizind analizorul

spectral RIGOL DSA832.

4.2. Documentatii, studii, lucrari, planuri, scheme si altele asemenea:

Tip Nr. 32 realizat in anul 2021
Documentatii 1
Studii 4
Lucrari 25
Plan realizare
Scheme constructive
Altele asemenea (se vor specifica) - evenimente de 2

mediatizare a stiintei si tehnologiei

Din care:

4.2.1. Lucrari stiintifice publicate in jurnale cu factor de impact relativ ne-nul (2021):

Nr | Titlul articolului Numele Jurnalului, Volumul, Nume Autor Anul Scorul Num
pagina nr. publicar relativ de arul
ii influentd al de
articolului | citari
ISl
1 | Chemical Bonding by International Journal of Molecular | PUTZ M.V. 2021 2.127 -
the Chemical Sciences
Orthogonal Space of
Reactivity 22,223; DOI:
10.3390/ijms22010223
2 | Face colorings and Fullerenes, Nanotubes and Carbon BALASUBRAMANIAN K., 2021 0.396 1
chiral face colorings of | Nanostructures ORI O., CATALDO F,,
icosahedral giant ASHRAFI A.R.,
fullerenes: C80 to 29, 1-12; DOI: PUTZ M.V.
€240 10.1080/1536383X.2020.1794853
3 | Challenging the HSAB Fullerenes, Nanotubes and Carbon DUDAS N.A.; ORI O., 2021 0.396 -
principle on molecular | Nanostructures PUTZ M.V.
machines’ precursors
29:8, 626-637; DOI:
10.1080/1536383X.2021.1877666
4 | Combinatorics of Fullerenes, Nanotubes and Carbon BALASUBRAMANIAN K., 2021 0.396 -
Chiral and Stereo Nanostructures ORI 0., CATALDOF.,
isomers of Substituted PUTZ M.V.
Nanotubes: 29, 00-00; DOI:
Applications of 10.1080/1536383X.2021.1939310
Eulerian Character
Indices and
Comparison with
Bondonic Formalism
5 | Ld/Mm+ Simulation of | Current Computer-Aided Drug PETRESCU, A.M.; PUTZ 2021 0.228 -
Some Aristolochic and | Design M.V.; IFRIM F.C.; ILIA,
Humic Acids Species G.; PAUNESCU, V.
Coupled in Periodic 17, 000-000; DOI:
Box with Water 10.2174/157340991666620062514
1309
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6 | Three-Body International Journal of Molecular BASUMALLICK, S.; PUTZ 2021 2.127
Excitations in Fock- Sciences M.V.; PAL, S.
Space Coupled-
Cluster: Fourth Order | 22, 8953;
Perturbation DOI: 10.3390/ijms22168953
Correction to Electron
Affinity and Its
Relation to Bondonic
Formalism
7 | Carbon nano- Fullerenes, Nanotubes and Carbon PUTZ M.V.; PETRISOR .. 2021 0.396
clustering introducing | Nanostructures
quantum
management 29, 00-00; DOI:
10.1080/1536383X.2021.1964480
8 | New functional hybrid | Journal of Alloys and Compounds Bogdan-Ovidiu Taranu, 2021 5.316
materials based on Volume 892, 5 February 2022, Paulina Vlazan,
clay minerals for 162239 Paula Svera (m. lanasi)
enhanced MariaPoienar
electrocatalytic Paula Sfirloaga
activity
9 | Study of the structural | Physica B-Condensed Matter, Vlazan, P., Poienar, M., 2021 2.436
and magnetic Volume 615 Rus, FS., Sfirloaga, P
properties of Pd- Article Number 413073
substituted CoFe,0,
materials obtained by
a fast method
10 | Symmetrical M. Delia, M. N. Stefanut,
Antioxidant and A. Cata, V. Buda, C.
Antibacterial Danciu, R. Banica, R. Fl=2.645
Properties of Four Symmetry, 13 (5), 893 Pop, M. Licker, I.M.C. 2021 (Q2) !
Romanian Cruciferous lenascu
Extracts
11 | Development of a new | Materials Chemistry and Physics, Carmen Lazau, Maria 2021 FI=4.094 0
“n-p” heterojunction 272 124999 Poienar, Corina Orha,
based on TiO2 and Daniel Ursu, Mircea
CuMnO2 Nicolaescu, Melinda
synergy materials Vajda, Cornelia Bandas
Fabrication of a UV Coatings 11,1380 Mircea Nicolaescu, 2021 FI=2.881 0
12 | Photodetector Based Cornelia Bandas, Corina

on n-Ti02/p-CuMn02
Heterostructures

Orha, Viorel Serban,
Carmen Lazau, Simona
Caprarescu

4.2.2. Lucrdri/comunicdri stiintifice publicate la manifestari stiintifice (conferinte, seminarii, workshopuri, etc):

Nr. Titlul articolului, Manifestarea stiintifica, An aparitie Nr. citari ISI
. Nume Autor
crt. Volumul, Pagina nr.
1 Synthesis and characterization of three C. Mosoarca, C. Pascariu, D. 2021
dimensional porous materials based on Ursu, C. Orha, R. Banica
cellulose fibers, International Conference
on Applied Sciences (ICAS2021),
Hunedoara, Romania.
2 Graphenic heterojunction, 2021
2" international exhibition InventCor, 16- | PUTZ M.V.; BUZATU D. L.
18.12.2021, Deva, Romania.
3 Anthocyanin extracts from different plant | Cata A., lenascu I.M.C.,
. . N 2021
matrices as potential natural food dyes, Stefanut M.N.

13




CHIMIA 2020 - New Trends in Applied
Chemistry, 27-29 mai 2021, Constanta,
Romania.

Synthesis and characterization of some
N-(2-chloro-phenyl)-2-hydroxy-
benzamide derivatives, CHIMIA 2020 -
New Trends in Applied Chemistry, 27-29
mai 2021, Constanta, Romania.

lenascu I.M.C., Cata A.,
Mosoarca C., Popescu .M.,
Stefanut M.N.

2021

Glucosinolates from some Romanian
species of Brassicaceae family, CHIMIA
2020 - New Trends in Applied Chemistry,
27-29 mai 2021, Constanta, Romania.

Stefanut M.N., Cata A.,
Vaszilcsin C., lenascu I.M.C.

2021

Microencapsulation of some
glucosinolates from Brassica oleracea
extract in B-cyclodextrin,
Multidisciplinary Conference on
Sustainable Development, Food
Chemistry, Engineering & Technology, 20-
21 mai 2021, Timisoara, Romania, p. 42.

Stefanut M.N., Pop R.O., Cata
A., lenascu I.M.C.

2021

Novel inclusion complex of B-cyclodextrin
and [2-(2-chlorophenylcarbamoyl)-
phenoxy]-acetic acid ethyl ester. The

27" International Symposium on
Analytical and Environmental Problems,
22-23 noiembrie 2021, Szeged, Ungaria,
p. 142.

lenascu I.M.C., Cata A., Rusu
G., Stefanut M.N., Sfirloaga P.,
Mosoarca C., Dabici A., Ursu
D.

2021

Microencapsulation of some
glucosinolates from Brassicafamily
extracts by B-cyclodextrin, The

27" International Symposium on
Analytical and Environmental Problemes,
22-23 noiembrie 2021, Szeged, Ungaria,
p. 313.

Stefanut M.N., Sfirloaga P.,
Mosoarca C., Ursu D., Dabici
A., Cata A,, lenascu I.M.C.

2021

Obtaining and characterization of two-
dimensional heterostructure layers
TiO2/CuMnO2 for sensitive application,
Physics Conference TIM 20, Timisoara,
Romania.

Carmen Lazau, Mircea
Nicolaescu, Corina Orha,
Cornelia Bandas

2021

10

The influence of different corrosion
solutions on the TiO, morphology
obtained by thermal oxidation of Ti foils,
27th International Symposium on
Analytical and Environmental Problemes,
Szeged, Hungary, ISBN 978-963-306-835-
9, pagina 259

Mircea Nicolaescu, Carmen
Lazau, Corina Orha, Cornelia
Bandas

2021

11

Surface acustic wave sensors for
greenhouse gas emission monitoring,
27th International Symposium on
Analytical and Environmental Problemes,
Szeged, Hungary, Book of Abstract, ISBN
978-963-306-835-9, pagina 112

Farkas luliana, Bucur Raul Alin

2021

12

Comparative morphostructural and
electrochemical characterization of
porous Ti/Sn0O2 correlated with the
synthesis method, 27th International
Symposium on Analytical and
Environmental Problems, Szeged,
Hungary, Book of Abstract, ISBN 978-963-

Corina Orha, Mina lonela
Popescu, Cornelia Bandas,
Mircea Nicolaescu,
Carmenlazau, Florica Manea

2021
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306-835-9, pagina 161

13 Effect of cooling rate in the Casut Cristian, Miclau 2021 -
Hydrothermal synthesis on crystaline Marinela, Malaescu losif
structures an morphologies of bismuth
ferites, Physics Conference TIM 20,
Timisoara, Romania

4.2.3. Lucrari publicate in alte publicatii relevante:

Nr. Titlul articolului Numele Jurnalului, Volumul, Pagina nr. Nume Autor Anul
publicarii

1 - - - -

2

4.2.4. Studii, Rapoarte, Documente de fundamentare sau monitorizare care:
a) au stat la baza unor politici sau decizii publice:
Tip document Nr.total Publicat in:

Hotarare de Guvern - -

Lege - -

Ordin ministru - -
Decizie presedinte - -
Standard - -

Altele (se vor - -
preciza)

b) au contribuit la promovarea stiintei si tehnologiei - evenimente de mediatizare a stiintei si tehnologiei:

Tip eveniment Nr. aparitii Nume eveniment:

web-site 1 https://www.noapteacercetatorilor.eu/timisoara

Emisiuni TV -

Emisiuni radio -

Presa scrisa/electronica -

Carti _

Reviste -

Bloguri -

Altele (se vor preciza) 1 Prezentare la “Noaptea cercetatorilor europeni” 2021 -
eveniment desfasurat on-line

4.3. Tehnologii, procedee, produse informatice, retele, formule, metode si altele asemenea:

Tip Anul
2021

Tehnologii 1
Procedee 3
Produse informatice
Retele
Formule
Metode 6
Altele asemenea (se vor specifica)




Din care:

4.3.1 Propuneri de brevete de inventie, certificate de inregistrare a desenelor si modelelor industriale si altele

asemenea:
Nr.propuneri Anul inregistrarii Autorul/Autorii Numele propunerii de
brevete brevet
OSIM 2 A/00822/2021 Sfirloaga Paula, Poienar Procedeu de obtinere a
Maria, Vlazan Paulina materialelor hibride pe baza
de minerale argiloase
functionalizate cu structuri
perovskitice
A/00474/2021 Lazau Carmen, Nicolaescu Dezvoltare de senzori pe
Mircea, Bandas Cornelia, baza de heterostructuri de
Orha Corina, Poienar tipul Ti-TiO,-CuMnO, pentru
Maria detectia radiatiilor
ultraviolete
EPO - - - -
USPTO - - - -

4.4. Structura de personal:

Personal CD (Nr.) Anul

2021
Total personal 62
Total personal CD 62
cu studii superioare 61
cu doctorat 41
doctoranzi 14

4.4.1 Lista personalului de cercetare care a participat la derularea Programului-nucleu:

Echivalent Nr. Ore
. . . Anul
Nr. Nume si prenume Grad Functia norma A lucrate/An*

o . angajarii

intreaga 2021
1. | Albulescu Daiana ACS 0.92 2020 1752

Director

2. | Balcu lonel CSlI general 0.91 1997 1731
3. | Bandas Cornelia Elena csli 0.92 2007 1752
4. | Banica Radu CSli 0.92 2006 1752
5. | Birdeanu (Vasile) Mihaela CSli 0.92 2006 1752
6. | Birsan Nicolae ACS 0.58 2015 1100
7. | Bocloan Daniel Csii 0.92 1996 1752
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8. | Bucur (loitescu) Alexandra csii 0.92 2007 1752
9. | Bucur Raul Alin csii Sef lab. 0.92 2004 1752
10. | Buzatu Doru Laurentiu csHil Sef comp. 0.93 2006 1783
11. | Casut Cristian ACS 0.92 2020 1752
12. | Cata Adina-Elena csii 0.92 2006 1758
13. | Chirita Mihaila loan Marius cslil 0.92 2008 1752
14. | Dabici (Grozescu) AnaMaria csli 0.92 2007 1752
15. | Dobrescu Marius Ciprian CS 0.92 2008 1752
16. | Farkas (Badea) luliana ACS 0.92 2010 1752
17. | Fitigau Firuta Cslil 0.92 2013 1752
18. | Frigura lliasa Flaviu ACS Sef comp. 0.95 2016 1808
19. | Gheorghe Damaris ACS 0.92 2020 1752
20. | Ica Sabina Raluca ACS 0.92 2020 1752
21. | lanasi (Svera) Paula csli 0.70 2014 1336
22. IC?’?Z?\ oana Martz csii 0.92 2008 1758
23. | lorga Mirela loana Csli Sef comp. 0.94 1996 1789
24. | Ivanovici Madalina Gabriela ACS 0.92 2020 1752
25. | Lazau Carmen csl Sef lab. 0.93 2003 1780
26. | Linul Petrica ing. 0.92 2014 1752
27. | Ladasiu -Ciolacu Flaviu ACS 0.43 2021 830
28. | Macarie Amalia Corina (] 0.90 2004 1725
29. | Marghitas Mihai-Petru tehn. 0.92 2020 1752
30. | Miclau Marinela CSlI Sef dept. 0.93 2001 1782
31. | Mihai Ruxandra csli 0.92 2019 1752
32.| Mirica Marius Constantin csli Sef dept. 0.92 1998 1752
33.| Mocanu Liviu Lucian CS 0.92 1996 1752
34. | Mosoarca Cristina Cslil 0.92 2006 1752
35. | Negut Catalina cslil 0.92 2017 1752
36. | Nicolaescu Mircea Dan ACS 0.92 2020 1752
37. | Novaconi Stefan CSl Sef lab. 0.92 1996 1752
38. | Orhalleana-Corina csii 0.92 2000 1752
39. | Pandurescu Carmen CS 0.92 1996 1752
40. | Pascariu Cosmin ACS 0.48 2016 926
41. | Poienar Maria csli 0.92 2006 1752
42. | Popescu Mina lonela ACS 0.92 2020 1752
43. | Putz Mihai Viorel CSlI Sef lab. 0.95 2015 1810
44. | Racu Andrei CS 0.92 2014 1752
45. | Rosu Dan Cristian Cslil 0.93 1996 1772
46. | Rus Florina Stefania csl 0.92 2014 1752
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47. | Sarbu Mirela CS 0.92 2021 1752
48. | Sfirloaga Paula Csl Sef dept. 0.94 2003 1798
49. | Stancu lonela csiii 0.92 2012 1752
50. | state Ramona Csiii 0.92 2012 1752
51. | Stefanut Mariana Nela csl Sef lab. 0.92 1996 1765
52. | Taranu Bogdan Ovidiu csli 0.93 2008 1768
53. | Taranu loan csl SDt'IrIE‘t:Itfcl’cr 0.5 1996 L7ss
54. | Tuchiu Bianca ACS 0.22 2021 416
55. | Tudoran Marina Alexandra ACS 0.93 2014 1770
56. | Urmosi Zoltan Gyula CS Sef comp. 0.92 2006 1758
57. | Ursu Daniel Horatiu Csli 0.92 2008 1762
58. | Vajda Melinda ACS 0.92 2020 1750
59. | Van Staden Raluca loana CSlI Sef lab. 0.87 2007 1672
60. | Vaszilcsin Cristian George (] 0.93 2006 1783
61. | Vlazan Paulina IDTI 0.92 1998 1752
62. | Zamfir Alina Diana CSlI 0.91 2006 1748

* Se vor specifica numdrul de ore lucrate in fiecare dintre anii de derulare ai Programului Nucleu, prin inserarea de
coloane

4.5. Infrastructuri de cercetare rezultate din derularea programului-nucleu. Obiecte fizice si produse realizate in

cadrul derularii programului; colectii si baze de date continand inregistrari analogice sau digitale, izvoare istorice,

esantioane, specimene, fotografii, observatii, roci, fosile si altele asemenea, impreuna cu informatiile necesare

arhivarii, regasirii si precizarii contextului in care au fost obtinute:

Nr. Nume Data Valoarea Sursa Valoarea Nr. Ore-om de
infrastructura/obiect/baza achizitiei achizitiei finantarii finantarii utilizare a
de date... (lei) infrastructurii infrastructurii
din bugetul pentru Programul-
Progr. Nucleu nucleu
1 Sistem desktop PC Dell 04.11.2021 3791 PN 19 22 3791 160
Vostro 0201

5. Rezultatele Programului-nucleu au fundamentat alte lucrari de cercetare:

Nr. Tip
Proiecte internationale 1 Orizont 2020 WIDERA
Proiecte nationale 12
3 PN-1l]-P1-1.1-TE-2021
7 PN-III-P2-2.1-PED-2021 ;
PN-I1I-P2-2.1-PED-2019 (ctr.2020)
2 PN-I1I-P4-PCE-2021

6. Rezultate transferate in vederea aplicarii :

Tip rezultat

Institutia beneficiara (nume institutie)

Efecte socio-economice la utilizator

7. Alte rezultate:
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- Introducerea si dezvoltarea de domenii noi de cercetare in tematica INCEMC;

- Atragerea tinerilor talentati spre cariera de cercetare;

- Afirmare la nivel regional, unde firmele devin operatori cheie;

- Cresterea competitivitatii economiei romanesti prin inovare respectiv realizarea, prin aplicarea
rezultatelor cercetarii, a unei microproductii proprii;

- Atragerea tinerilor chimisti din diaspora, prin co-interesarea acestora in domenii noi de cercetare
stintifica;

- Cresterea vizibilitatii institutului pe plan national si international;

- Cresterea calitatii lucrarilor de cercetare stiintifica elaborate.

8. Aprecieri asupra derularii programului si propuneri:

Programul NUCLEU — Tehnologii nepoluante si inovative pentru sanatate, protectia mediului si eficienta energetica
/ TINSME al INCEMC Timisoara s-a derulat in conditii optime, nivelul finantarii / proiect fiind adecvat.
n cadrul prezentului Program Nucleu — Tehnologii nepoluante si inovative pentru sanatate, protectia mediului si
eficienta energetica / TINSME, INCEMC-Timisoara, in urma analizei posibilitatilor privind dotarea si diversitatea
resurselor umane de care dispune, precum si a experientei acumulate de-a lungul timpului, in deplind concordanta
cu Strategia INCEMC pentru 2019-2022, cu Planul Multianual de dezvoltare al INCEMC 2019-2022 si cu CNCDI
2014-2020 si-a stabilit urmatoarele obiective prioritare:
* Obiectiv 1. Energii regenerabile si eficienta energetica
* Obiectiv 2. Protectia mediului si tehnologii curate
* Obiectiv 3. Sandtate si calitatea vietii
*  Obiectiv 4. Tehnologii avansate (electrochimice / chimice / nanotehnologii)
Programul reflecta Strategia INCEMC pe perioada 2019 — 2022 si isi propune optimizarea si integrarea pe verticald a
cercetarii stiintifice si aplicarii tehnologice, in sensul satisfacerii ciclului de cercetare-dezvoltare-inovare:
(nano)materiale inteligente/sustenabile (materie condensata, electrochimie aplicatd, senzori) = sisteme foto-
electro-chimice sustenabile/energie durabild (baterii, celule solare imbunatatite, deopotriva in principiul structural
cat si in cel integrat/functional/design, etc.). Aceste directii se regasesc printre directiile prioritare atat la nivel
european (PC 7), cat si la nivel national (PN 3).
Pe parcursul desfasurarii Programului nucleu s-a urmarit:
¢ Ridicarea performantelor stiintifice si de inovare;
¢ Dezvoltarea resurselor umane ale institutului;
¢ Cresterea vizibilitatii nationale si internationale;
e Cresterea potentialului de CDI prin:
- formarea profesionala continua si asigurarea unei cariere in cercetare;
- dezvoltarea institutionala.
¢ Dezvoltarea parteneriatelor CDI cu institute si universitati;
» Tmbunatatirea cooperérii intre institut si industrie, mai ales prin dezvoltarea de parteneriate public private;
e Asigurarea competitivitatii economice a beneficiarilor;
¢ Constientizarea societatii privind importanta CDI in sectorul industrial pentru asigurarea unor beneficii
economico-sociale pentru societate.
Se poate considera ca Programul Nucleu s-a desfasurat in bune conditii, dovedindu-se a fi un mijloc foarte eficient de
promovare a unor tematici noi, de interes major.
n cadrul Programului Nucleu, in limita sumelor alocate de citre MCID n anul 2021 si conform punctajelor obtinute la
evaluarea programului nucleu au fost finantate urmatoarele teme:
* PN 19 22 01 01. Tehnologii avansate pentru materiale dedicate sectoarelor energetice
e PN 19 22 01 02. Grafentronica cu electrochimie cuantica de spin
* PN 19 22 01 03. Tehnologii inovative de obtinere de dispozitive integrate de generare si stocare de energie
electrica
* PN 19 22 02 01. Nanotehnologii inovative pentru obtinerea de materiale hibride avasate cu aplicatii in
protectia mediului
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PN 19 22 03 01. Complecsi de incluziune supramoleculara a unor compusi naturali si de sinteza cu aplicatii in
sanatate

PN 19 22 04 01. Noi tehnologii aplicate in dezvoltarea unor dispozitive de tip senzor pentru monitorizarea
mediului

Activitatea stiintifica desfasurata in cadrul obiectivelor prezentului program nucleu a avut ca rezultate:
OBIECTIVUL PN 19 22 01. ENERGII REGENERABILE $I EFICIEN]'A ENERGETICA

Sinteza structurilor tridimensionale pe baza de nanofire metalice pentru fabricarea supercapacitorilor;
Fabricarea structurilor tridimensionale pe bazd de materiale anorganice (grafit) pentru realizarea
varistoarelor si a membranelor;

Obtinerea aerogelurilor pe baza de grafit functionalizat cu adaos de compozite;

Obtinerea esantioanelor de proba, de structuri 3D (aerogeluri) pe baza de fibre celulozice si compozite, mase
anorganice cu si fara adaosuri de grafit;

Caracterizarea aerogelurilor pe baza de carbon — cu diferite adaosuri in compozitie (celulozad) in vederea
imbunatatirii rezistentei mecanice;

Analiza morfologica si structurald a materialelor compozite;

Caracterizarea prin realizarea de spectre XRD, imagini SEM, spectre FTIR, spectre de reflectanta difuza UV-VIS
siTG;

Modelarea reactivitatii chimice de spin la sistemul auto-electrochimic din faza precedenta (Stocarea de Speta
a ll-a a Energiei Masinilor Moleculare Grafenice) pentru estimarea energiei de stocare (la fiecare astfel de
ciclu electrochimic intern) in urma energiilor eliberate prin destabilizare si restabilizare electronica, in stare
izolata — respectiv pe suport grafenic;

Investigarea procesului acido-bazic pe baza principiul “Hard and Soft Acids and Bases” (HSAB), in varianta
Parr-Pearson, prin care energia transferatd/stocata, intr-un ciclu de transformare acido-bazic, fenomen
electrochimic indus, se scrie in mod aditiv (viz. principiul de superpozitie cuantica);

Verificarea conditiei de optim energetic (stocare), prin minimizarea contributiei HOMO-LUMO pe ciclul
supra-molecular Tn raport cu tdria chimica in conditiile Tn care variatia de electronegativitate Ay si taria
chimicd a contra-partenerului 77; sunt mentinute constante (sunt stabilizate);

Alcatuirea tabloului complet energetic (calculul de spectre HOMO si LUMO) pentru optimizarea cuplarilor
energetice inter-banda la functionalizarea ciclului masinilor moleculare cu structura de grafen, pentru
depunere matriceal3;

Abordarea fenomenului legaturii chimice prin tunelarea cuantica mai degrabd decat prin suprapunerea/
interferenta cu functiile de unda cuantica;

Cercetarea unei metodologii de acoperire completa a nano-spatiului pentru structuri chimice topologice, de
tip grafenic, cu reprezentarea cuanto-geometrica a impuritatilor de goluri nano-spatiale;

Investigarea metodologiei nano-acoperirii prin recuperarea fenomenologiei legaturii chimice de tip
cvasiparticula cuantica ca agent de informatie in nano-umpluturi, golurile potentiale trebuind tratate atat
pentru structurile chimice asimetrice, cat si pentru cele simetrice extinse sau, in general, reduse topologic;
Implementarea operatiei topologice de tip Capra, ce ofera pentagulatia cuanticd bondonica necesara,
recuperand analogul nano-topologic al primitivei Wigner-Seitz in retelele periodice;

Stabilirea legaturii directe cu spatiul k-reciproc al vectorilor de unda si al zonelor Brillouin asociate
structurilor electronice (bosonic) condensate multi-strat;

Optimizarea metodei hidrotermale pentru obtinerea de cantitati necesare pentru realizarea electrodului
pozitiv al bateriei pe baza de Mn prin utilizarea unei etape intermediare de agitare sub temperatura
controlata pentru a mari solubilitatea materialelor precursor;

Eficientizarea materialelor (prin utilizarea unei temperaturi de sinteza hidrotermala de 250 °C si a timpului de
reactie de 48 h) pentru a asigura o mai buna cristalizare si astfel o mare stabilitate a materialelor in procesul
de incarcare descarcare a ionilor de litiu;

Materiale pentru baterii de tipul Li;Mn,0s — determinarea si optimizarea parametrilor hidrotermali care
favorizeaza si stabilizeaza faza cristalina Li;Mn,0s, voltamograma ciclica demostrand capacitatea acestui
material de a fi folosit in dispozitivele de stocare a energiei;

Materiale pentru baterii de tipul Lis Vo sMn4 405 - determinarea si optimizarea parametrilor hidrotermali care
favorizeaza si stabilizeaza faza cristalina Lis VosMn, 405, valoarea mare a potentialului de oxidare pune in
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evidenta efectul benefic al substitutiei V de catre Mn; instabilitatea structurii cristaline reprezinta un
dezavantaj pentru utilizarea acestui material ca si dispozitiv de stocare a energiei;
Materiale pentru baterii de tipul Li;CrysMn, 405 - determinarea si optimizarea parametrilor hidrotermali care
favorizeaza si stabilizeaza faza cristalina Liy Cro¢Mny 405, valoarea mare a potentialului de oxidare pune in
evidenta efectul benefic al substitutiei Cr de catre Mn; instabilitatea structurii cristaline reprezinta un
dezavantaj pentru utilizarea acestui material ca si dispozitiv de stocare a energiei.

OBIECTIVUL PN 19 22 02. PROTECTIA MEDIULUI S| TEHNOLOGII CURATE

Depunerea materialelor de tipul LaMnO; nedopat si dopat cu pamanturi rare si metale de tranzitie sub forma
de filme subtiri pe sticla de FTO;

Analiza structurala a filmelor obtinute — din analiza spectrelor de difractie reiese ca filmele subtiri obtinute cu
materiale perovskitice nedopate si dopate, contin picurile aferente materialului perovskitic si sticla FTO
(Sn0,); analiza Raman a evidentiat ca cele mai mari intensitati au fost remarcate pentru proba de LaMnO;
dopat cu Ga, urmata in maniera descrescatoare de materialul perovskitic nedopat, Y, N, Ca, Ho, Eu si Tb;
Dezvoltarea unui nou material hibrid pe baza de argild de montmorillonit mineral functionalizat cu structura
de perovskit, utilizand metoda cu ultrasunete cu sonotroda imersat in mediul de reactie;

Realizarea caracterizarii structurale care confirma incorporarea cu succes a materialului perovskitic Tn
montmorillonit.

OBIECTIVUL PN 19 22 03. SANATATE $I CALITATEA VIETII

Efectuarea unor studii computationale de modelare moleculara a structurii complecsilor de incluziune
ciclodextrind/compusi naturali;

Efectuarea unor studii computationale de modelare moleculara a structurii complecsilor de incluziune
ciclodextrinad/compusi sintetici;

Pentru compusii bioactivi studiati s-a determinat localizarea orbitalilor moleculari de frontiera (HOMO,
LUMO) si au fost calculati o serie de parametri sterici importanti in studiile de andocare moleculars;

Studiile computationale de andocare moleculard a compusilor studiati pe molecula-tinta (ciclodextrind) au
condus la evidentierea complecsilor de incluziune cu cea mai mare afinitate de legare;

Evaluarea experimentala a formarii complecsilor de incluziune in faza lichida prin metode spectrofotometrice
(metoda Job si metoda Benesi-Hildebrand) si determinarea stoechiometriei de complexare gazda-oaspete si
a unor parametri termodinamici;

n fazi solidd, compusii biologic activi (compusi cu sulf, antocianine, salicind, compusi de sinteza derivati de
salicilamida) au fost inclusi in ciclodextrine naturale (a-CD, B-CD, y-CD) si modificate (hidroxipropil-B-
ciclodextrina), folosind ca metode de complexare triturarea (framantarea), co-precipitarea, metoda in sistem
etanol-ap3;

Caracterizarea fizico-chimica a complecsilor de incluziune obtinuti prin urmatoarele tehnici: spectrometrie
FTIR, difractie de raze X RX, spectrofotometrie UV-VIS-NIR, microscopie electronica de baleiaj SEM si analiza
termicd (analiza termogravimetrica TG, analiza calorimetricd diferentiala DSC); rezultatele obtinute au
confirmat obtinerea complecsilor de incluziune.

OBIECTIVUL PN 19 22 04. TEHNOLOGII AVANSATE (ELECTROCHIMICE / CHIMICE / NANOTEHNOLOGII)

Realizarea cu succes si optimizarea procedeului de fotolitografiere a unor electrozi interdigitali de Argint
utilizind metoda fotorezistorului negativ;

Obtinerea unor straturi groase, conductoare electric de Argint pe substratul de cuart monocristalin, utilizand
evaporarea termica;

Imaginea electrozilor interdigitali a fost obtinuta utilizind imaginea in negativ a obiectului dorit a fi
fotolitografiat, respectiv metoda coroziunii chimice de realizare a imaginii in pozitiv pe substratul dorit;
Optimizarea timpului de expunere, a dilutiei fotorezistorului utilizat, dilutiei substantei utilizate la corodarea
chimica, respectiv a timpului optim de corodare chimica;

Optimizarea aparaturii de laborator ce permite formarea imaginii dorite prin iluminare Kohler;

Obtinerea electrozilor interdigitali de tipul linie de intarziere, respectiv testarea acestora prin analiza
spectrala utilizind analizorul RIGOL DSA832.
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In cadrul celor 6 proiecte finantate in cursul anului 2021, au fost obtinute o serie de rezultate valoroase care
confirma posibilitatea dezvoltarii de cercetari aplicative sau de frontiera in vederea initierii de noi proiecte de
cercetare in cadrul programelor nationale si internationale.

Astfel, pe parcursul anului 2021 rezultatele obtinute in urma cercetarilor efectuate in cadrul prezentului
Program Nucleu — Tehnologii nepoluante si inovative pentru sanatate, protectia mediului si eficienta energetica /
TINSME — s-au concretizat prin publicarea si comunicarea de lucrari stiintifice.

e problematica abordatd a fost diversa, din domeniile energiei regenerabile, sanatatii, chimiei organice,
mediului, ingineriei, biologiei;

e in cadrul tuturor proiectelor au fost elaborate baze de date continand studii de specialitate care au scos in
evidenta importanta tematicilor abordate;

e s-au realizat instalatii si componente ale acestora pentru aplicatii;

e s-a participat la 6 manifestari stiintifice (congrese internationale, simpozioane, seminarii, conferinte) din
domeniu, cu un numar de 13 de lucrari stiintifice;

e au fost publicate/sunt in curs de publicare in reviste cu referenti de specialitate un numar de 12 lucrari
stiintifice Tn strainatate;

e aufost depuse 2 cereri de brevet la OSIM Bucuresti;

e s-au realizat prezentari la “Noaptea cercetatorilor europeni”, 24.09.2021 —Timisoara;

e s-au constituit colective de lucru mixte, specializate pe diverse domenii stiintifice.

Totodata, rezultatele obtinute au stat si vor sta la baza elaborarii unor proiecte de cercetare in cadrul
Planului National sau a programelor internationale.

Consideram ca Programul Nucleu este un mijloc util de a stimula creatia stiintifica si de a da posibilitatea
cercetatorilor, mai ales celor tineri, de a accede la fonduri de cercetare pentru a pune in valoare potentialul de care
dispun.

Proiectele abordate in cadrul prezentului Program Nucleu — Tehnologii nepoluante si inovative pentru
sanatate, protectia mediului si eficienta energetica / TINSME — sunt dezvoltate in concordanta cu directiile de
cercetare prevazute in strategia INCEMC.

Chiar si in conditiile extrem de dificile pe care le-a implicat anul 2021 datorate pandemiei de Covid-19,
obiectivele specifice fiecarui proiect din cadrul Programului Nucleu au fost indeplinite la termenele prevazute si in
bugetul aprobat, nivelul stiintific al acestora fiind corespunzator cerintelor.

In cadrul celor 6 proiecte selectate si finantate in 2021, au fost obtinute o serie de rezultate valoroase care
vor constitui baza dezvoltarii de cercetari aplicative sau de frontiera pentru initierea de noi proiecte de cercetare in
cadrul programelor nationale si internationale.

Avand in vedere aceste rezultate, propunem continuarea in 2022 a unor proiectelor de cercetare incepute in
domeniul Programului Nucleu, astfel Tncat sa poata fi realizate lucrari cu reale posibilitati de dezvoltare a unor noi
aplicatii Tn cadrul unor proiecte nationale si internationale, lucrari stiintifice, brevete de inventie, participari la targuri
si expozitii, colaborari nationale si internationale. Rezultatele obtinute vor constitui baza aplicatiilor institutului la
proiecte nationale si internationale. Prin prezentul program nucleu se vor dezvolta noi teme in institut pentru a avea
posibilitatea de testare a unor viitoare aplicatii la programe mari nationale si internationale.

Totodata, avand in vedere faptul ca datorita alocarii financiare insuficiente, fazele prevazute pentru anul
2020 nu s-au putut realiza in totalitate in 2020, fiind realizate in 2021, in acest moment exista un decalaj de 1-2 etape
la fiecare proiect, astfel incat proiectele nu se vor putea finaliza integral in anul 2022 cum a fost prevazut initial,
consideram ca fiind utild prelungirea prezentului Program Nucleu si in anul 2023.
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