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10:30-11:00 ' Pauzi de cafea
| Prezentari invitate
11:00-11:30 From strained phosphine oxide to original atropochiral ligand: an ImperialPhos story | Dr. Tahar AYAD
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11:30-12:00 Nanoscale synchrotron techniques employed to solve environmental and energy | Professor Liliana LEFTICARIU
problems (on-line) Southern Illinois University, Department of Geology,

Carbondale IL, SUA
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14:45-15:00 Dezvoltarea de noi anozi si membrane polimerice electrolitice pentru bateriile Li-ion Dr. Radu Dorin ANDREI
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Departamentul de Chimie, Craiova
Studiul compozitiei chimice a plantelor prin metode EDX/SEM Lect.univ.dr. Larisa-Marina-Elisabeth CHIRIGIU
Universitatea "Constantin Brancusi" Targu Jiu, Facultatea de
Stiinte Medicale si Comportamentale
Utilizarea biocombustibililor in transport Dr. Sanda MADAN
Universitatea Transilvania din Brasov, Facultatea Inginerie
Mecanicd, Departamentul de Autovehicule si Transporturi,
Brasov
Imbunitatirea biodegradarii lignocelulozei prin utilizarea unui ,.cocktail” de enzime din | Prof. Nicoleta LITOIU
clasa penicilinelor Inspectoratul Scolar Judetean Dolj, Craiova
Biocataliza — un factor cheie in emanciparea reciclarii plasticului Prof. Nicoleta LITOIU
Inspectoratul Scolar Judetean Dolj, Craiova
Folosirea fotochimiei pentru separarea plutoniului si uraniului Prof. Midilina NEACSU
Colegiul National "Elena Cuza", Craiova
Aspecte inovatoare in producerea industriald ecologica a etenei Prof. Madilina NEACSU
Colegiul National "Elena Cuza", Craiova
Clisee didactice in procesul de predare — invatare Prof. Lidia Paula IOANA
Colegiul Economic, Rdmnicu Vilcea
Rolul experimentului de laborator Prof. Gyongyi-Veronika CHIRILA
Liceul "Andrei Mureseanu”, Brasov
Exercitiile ice-breaking in lectiile de chimie Prof. Anda Marina ANDREESCU
Scoala Gimnaziald "Nicolae Romanescu", Craiova
Buchetul cu flori — metoda euristica in cadrul lectiilor de chimie Prof. Dorina-Lorena NISTOR
Colegiul National "Fratii Buzesti", Craiova
Chimia click Prof. Cristina SPINU
Scoala Centrald Bucuresti, Sector 2, Bucuresti
Chimia bioortogonala Prof. Cristina SPINU
Scoala Centrala Bucuresti, Sector 2, Bucuresti
Utilizarea metabolitilor pentru modificarea de fenotipuri Prof. Camelia TIGAE
Colegiul National "Carol I", Craiova
Reciclarea biochimica fotocatalizata a clorofilei in organismul uman Prof. Camelia TIGAE
Colegiul National "Carol I", Craiova




CUPRINS

Section Invited Lectures

From strained phosphine oxide to original atropochiral ligand: an 8
ImperialPhos story
Nanoscale synchrotron techniques employed to solve environmental and 10

energy problems
Composite electrocatalysts based metal oxides for fuel cells fed with ethanol 11

Sectiunea Prezentari orale

Nanostructuri oxidice pentru sisteme neconventionale de obtinere a energiei 13
electrice

Dizolvarea oxidativa a sulfurilor minerale 14
Analize fizico-chimice pe baza carora este posibila identificarea izomeriei si 15
denticitatii unui ligand Intr-o combinatie complexa si, implicit, stereochimia
acesteia

Molecular recognition of bisphenol S isomers by (3-cyclodextrin 16
Dezvoltarea de noi anozi si membrane polimerice electrolitice pentru bateriile 18
Li-ion In stare solida

Proiectarea caracteristicilor fotoelectrochimice ale oxizilor micsti derivati din 19
Fe-Ce/Mg(Zn)LDH pentru degradarea fotocatalitica a compusilor toxici

Sinteza si caracterizarea de noi nanocompozite pe baza de nanoparticule de 20
silice si substratul de crestere al macromicetei Pleurotus ostreatus cu aplicatii

in procese de adsorbtie

Oxidarea sulfurilor de fier: Intermediari de reactie 21
Plante medicinale cu activitate antistres si calmanta 22

Sectiunea Postere

Predictia bioactivitatii dopaminei prin calcule cuantice de tip DFT 25
Modelarea comportamentului cinetic al reactiilor chimice prin calcul 26
operatorial

Studiul activitatii antimicrobiene a unor complecsi ai Cu(1I), Ni(II) si Co(Il) cu 27
o noud baza Schiff 1,3-bis[orto-(2-carboxi-feniliminometil)-fenoxi]propan

Aspecte ale fitotoxicitatii argintului 28
Influenta temperaturii asupra activitatii enzimatice 29
Determinarea continutului total de polifenoli din legume rosii 30
Studiul compozitiei chimice a plantelor prin metode EDX/SEM 31

Utilizarea biocombustibililor in transport 32



Imbunitatirea biodegradarii lignocelulozei prin utilizarea unui ,cocktail” de
enzime din clasa penicilinelor

Biocataliza — un factor cheie in emanciparea reciclarii plasticului
Utilizarea metabolitilor pentru modificarea de fenotipuri
Reciclarea biochimica fotocatalizata a clorofilei in organismul uman
Folosirea fotochimiei pentru separarea plutoniului si uraniului
Aspecte inovatoare in producerea industriala ecologica a etenei
Chimia click

Chimia bioortogonala

Rolul experimentului de laborator

Clisee didactice in procesul de predare - invatare

Buchetul cu flori - metoda euristica in cadrul lectiilor de chimie
Exercitiile ice-breaking 1n lectiile de chimie

33

34
35
36
37
38
39
40
41
43
44
45



Invited
Lectures




Simpozionul National de Chimie, Editia a XIV, 2022
https://chimie.ucv.ro/manifestari/simpozion

From strained phosphine oxide to original atropochiral
ligand: an ImperialPhos story

Tahar AYAD

Chimie et Matériaux Moléculaires, Institut Charles Gerhardt Montpellier, Montpellier, France
E-mail: tahar.ayad@enscm.fr

Abstract

Conformationally restrained bridgehead phosphine oxide derivatives, such
as 1-phosphabicyclo[3,3,1]-nonanes 1 (also called methanophosphocines)
were originally described by Issleib in the late seventies. They were
obtained through the radical cyclization of unsaturated and pyrophoric
primary alkenylphosphines [1]. We reinvestigated such approach using a
double gold-catalyzed cyclization of bis(arylmethyl)ethynylphosphine
oxides 2 to afford a collection of methanophosphocines [2]. The last decade
has seen the emergence of strained cyclic phosphine oxides which showed
diverse applications in organocatalysis. The best catalysts showed a clear
tendency to narrow the heterocyclic core thus facilitating the key reduction
step [3]. In this context, conformationally restrained bridgehead phosphine
oxides are yet to be explored. Next, we engaged dibromo derivative 1 with
a variety of arylboronic acids in Suzuki-Miyaura coupling. After
optimization, the reaction proceeded smoothly and afforded the expected
bis(biaryl) methanophosphocines 3 in moderate to high yields. Ortho-
substituted unsymmetrical derivatives presented an original combination
of axial and central chirality. Such unusual symmetry and the
corresponding chirality will be discussed.
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References
[1] F.Krech, K.Z.Issleib, Z. Anorg. Allg. Chem., 1976, 425, 209-216.

[2] R.Babouri, L. Traore, Y.-A. Bekro, V. I. Matveeva, Y. M. Sadykova, |. K. Voronina,

A. R. Burilov, T. Ayad, ].-N. Volle, D. Virieux, ]J.-L. Pirat, Org. Lett.,, 2019, 21,
45-49,
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[3] L.Longwitz, A. Spannenberg, T. Werner, ACS Catal., 2019, 9,9237-9244.
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Nanoscale synchrotron techniques employed to solve
environmental and energy problems

Liliana LEFTICARIU

Southern Illinois University, Department of Geology, Carbondale IL, SUA
E-mail: lefticar@siu.edu

Abstract

The scientific challenges and the level of complexity of the most important
environmental and energy problems that impact our modern society
cannot be solved by employing classical (geo)chemical approaches. We are
now at a critical point in which novel, multi-scale, cross-disciplinary
analytical techniques need to be employed to provide high-accuracy data at
the nanoscale in terms of both measurements and modeling. In this
presentation, recent applications of synchrotron techniques in
environmental biogeochemistry research will be demonstrated. Our
research team has employed high-resolution synchrotron elemental
imaging techniques including fluorescence micro mapping, microscale X-
ray absorption fine structure spectroscopy, and microscale X-ray
diffraction to spatially resolved elemental distribution, determine the
speciation of redox-sensitive elements, as well as identify the mineralogical
composition of natural samples. In our first study, we examined the fate of
arsenic in sediments associated with acid mine drainage systems during
sustained redox cycling of iron and oxidative dissolution of iron-rich
sediments. We showed for the first time that detrital clay minerals
originating from the partial weathering of mining waste substantially
increased total arsenic uptake by acid mine drainage sediments. In the
second study, we investigated the distribution and residency of Rare Earth
Elements (REEs), which include yttrium and lanthanides, in coal mining
waste. We were able to produce two-dimensional imaging of elemental
distributions, including yttrium, cesium, and neodymium, and identify the
REEs host phases. Results of our research are being incorporated into both
low-cost remediation strategies of acid mine drainage and designing
extraction technologies of REE from coal mining waste streams.
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Composite electrocatalysts based metal oxides for fuel cells
fed with ethanol

Tanta SPATARU 1, Niculae SPATARU 1, Daniela CULITA 1, Izabela DASCALU 1,
Mihaela FLOREA 2, Florentina NEATU 2, Stefan NEATU 2, Nicoleta PETREA 34,
Vasile SOMOGHI 4, Simona SOMACESCU 1*

1 "]lie Murgulescu" Institute of Physical Chemistry, Romanian Academy, Bucharest, Romania
2 National Institute of Materials Physics, Magurele, Romania

3 CBRN Defence and Ecology Research and Innovation Center, Bucharest, Romania

4 STIMPEX SA, Bucharest, Romania

* E-mail: opreasca@yahoo.com

Abstract

Over the last few decades, fuel cells have attracted the attention of
researchers as a renewable energy source and a potential alternative to
fossil fuels for the alleviation of the energy crisis and greenhouse gas
emission, due to its high fuel conversion and electrical efficiency. The metal
oxides such as Fez03, TiOz, Sn02, MnO, Cuz20, NiO and ZnO mixed with
conducting polymers are extensively utilized as anodes in both acidic and
basic media. The hydrothermal process is a widely accepted method for
the synthesis of electrocatalysts for oxidation of ethanol due to multiple
advantages associated with it such as low-temperature synthesis, easy
handling, precise control of the stoichiometry, and the one-step process
templated by surfactants. Different chemical synthesis routes are also used:
the solvothermal technique, chemical reduction method, Microwave-
assisted polyol synthesis, wet chemical method and electrodeposition
method. Overall the key features of supportive materials for practical
implementation are as follows: (I) A strong contact between the catalyst
and support; (II) Huge surface area; (III) Excellent water management; (IV)
Facile catalyst recovery; (V) Mesoporous morphology; (VI) Good resistivity
towards corrosion in acidic media. Different morphologies obtained
through different synthetic schemes also play an important role in
enhancing the catalytic performance in the ethanol electrooxidation.
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Nanostructuri oxidice pentru sisteme neconventionale de
obtinere a energiei electrice

Nicoleta CIOATERA

Universitatea din Craiova, Facultatea de Stiinte, Departamentul de Chimie, Craiova
E-mail: nicoletacioatera@yahoo.com

Rezumat

Cererea tot mai mare de energie din ultimele decenii si limitarile impuse de
preocuparile legate de mediul inconjurator au condus la stimularea
interesului cercetatorilor pentru acest domeniu. Identificarea de noi surse
de energie nepoluante si cu eficienta mare a constituit o preocupare pentru
numeroase grupuri de cercetare. In acest context, obtinerea unor materiale
cu proprietati superioare si dezvoltarea de noi tehnici de procesare ale
acestora, care sa permitd performante superioare pentru sursele de
energie, au constituit directii de cercetare care s-au bucurat de un interes
deosebit. Lucrarea este o sinteza a activitatii de cercetare care a avut ca
obiectiv identificarea de noi materiale care sa permita cresterea
performantelor surselor de energie nepoluante de tipul pilelor de
combustie ceramice, cu accent pe corelatia structura-proprietati-
performante.

Referinte

[1] N. Cioatera, E.-A. Voinea, C.-I. Spinu, Pyrochlores as cathodes in solid oxide fuel
cells (Book Chapter), Elsevier (2022).

[2] N. Cioatera, E.A. Voinea, P. Osiceanu et.al, Solid State Ionics, 339 (2019)
114995.

[3] N.Cioatera, E.A. Voinea, A. Dobritescu et.al,, Ionics, 25 (2019) 2735.
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Dizolvarea oxidativa a sulfurilor minerale

Paul CHIRITA *, Cristina Elena CARSTEA

Universitatea din Craiova, Facultatea de Stiinte, Departamentul de Chimie, Craiova
* E-mail: paulxchirita@gmail.com

Rezumat

Lucrarea prezintd o analiza a rezultatelor importante obtinute in
laboratoarele noastre prin studierea dizolvarii oxidative a diverselor tipuri
de sulfuri minerale, precum pirita, pirotina, troilita, blenda etc. [1-3].
Analiza este realizata In raport cu situatia actuala a cunoasterii in domeniu
si ludnd in consideratie implicatiile acestui proces, impreuna cu
fenomenele asociate (drenajul acid minier, spre exemplu), asupra calitatii
mediului. S-a observat ca, desi au fost realizate variate investigatii asupra
procesului de dizolvare oxidativa a sulfurilor minerale, exista inca
numeroase neclaritati privind cinetica si mecanismul reactiilor de oxidare
asociate. Concluzia esentialda ce se poate desprinde In urma analizei
realizate de noi este aceea ca o combatere eficienta a efectelor degradarii
sulfurilor minerale poate fi asigurata doar printr-o buna intelegere a
chimiei acestui proces.

Referinte

[1] P.Chirita, M.I. Duinea, A.M. Sandu, L.M. Birsa, L.G. Sarbu, M. Baibarac, F. Sava, M.
Popescu, E. Matei, Corrosion Science, 138 (2018) 154.

[2] P. Chirita, M. Descostes, M.L. Schlegel, Journal of Colloid Interface Science, 321
(2008) 84.

[3] P. Chirita, M.L. Schlegel, Chemical Geology, 470 (2017) 67.
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Analize fizico-chimice pe baza carora este posibila
identificarea izomeriei si denticitatii unui ligand intr-o
combinatie complexa si, implicit, stereochimia acesteia

Liana-Simona SBIRNA 1 #*, Clementina Sabina MOLDOVAN 2, Marian CIUPERCEANU 3

1 Universitatea din Craiova, Facultatea de Stiinte, Departamentul de Chimie, Craiova
2 Universitatea din Petrosani, Facultatea de Mine, Departamentul I. M. G., Petrosani
3 Colegiul National , Fratii Buzesti”, Craiova

* E-mail: simona.sbirna@gmail.com

Rezumat

Scopul prezentei lucrari este acela de a trece in revista cele mai uzuale
tipuri de analize fizico-chimice care pot fi folosite in scopul caracterizarii
structurale a unei molecule capabile de a functiona ca ligand, precum si a
combinatiilor complexe care se formeaza atunci cand aceasta molecula se
coordineaza la diversi ioni metalici tranzitionali. Ca si exemplu concret,
lucrarea de fata analizeaza cazul unei baze Schiff [1] derivate de la isating,
care, pe langa faptul ca se poate prezenta sub forma a doi izomeri
geometrici (Z/E), are o structura spatiala flexibila (putand prezenta rotatie
liberda). Prin coordinare la ionii metalici divalenti cu configuratia
electronica dé aceasta genereaza combinatii complexe cu stereochimii
diferite intre ele, din cauza faptului ca denticitatea ligandului respectiv este
variabila [2]. Dupa realizarea analizei elementale, se procedeaza la
investigarea structurii, pe baza studiului proprietatilor spectrale, electrice
si magnetice ale acestor compusi [2].

Referinte
[1] P.K.Mudi et al,, CrystEngComm, 24 (2022) 2418; DOI: 10.1039/D1CE01646F.

[2] L.S. Sbirng, C.S. Moldovan, Annals of the University of Craiova. Series Chemistry,
XLVIII, 1 (2022) 28; DOI: 10.52846/AUCCHEM.2022.1.03.
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Molecular recognition of bisphenol S isomers
by B-cyclodextrin

Ilaria QUARATESI 123 *, Rocco GLIUBIZZI 3, Carmine GAETA 2, Placido NERI 2,
Elena BADEA 14

1 National Research & Development Institute for Textiles and Leather, Bucharest, Romania
2 Dipartimento di Chimica e Biologia "A. Zambelli", Universita di Salerno, Salerno, Italy

3 BI-QEM SPECIALTIES SPA, Zona industriale - 84021 Buccino (Salerno), Italy

4 Department of Chemistry, Faculty of Sciences, University of Craiova, Craiova, Romania

* E-mail: iquaratesi@unisa.it

Abstract

Bisphenol S-based building blocks are frequently employed as additives in
the synthesis of polycarbonates and epoxy resins [1]. Unfortunately,
bisphenol S (BPS) has serious negative consequences on human health,
such as estrogenic activity and carcinogenicity and it is quite persistent in
aquatic environments [2]. Furthermore, during the synthesis of 4,4’-
dihydroxydiphenyl sulphone (4,4’-BPS) large quantities of the isomeric
2,4-dihydroxydiphenyl sulphone (2,4-BPS) are formed as by-product.
Unfortunately, the separation of the two isomers is not easy to achieve [2].
In this scenario, the use of cyclodextrins (CDs) can play an important role
due to their ability of acting as host and be selective with different guests
[4]. In this work, the complexation abilities of the $-CD toward the two
isomers of dihydroxydiphenyl sulphones was carried out in solution, solid
state, and gas phase. 1D and 2D NMR (NOESY and DOSY) experiments
proved the formation of the inclusion complexes in D20 solution. ITC
investigation shows that 3-CD has higher selectivity for 4,4-BPS respect the
other isomer with a 4,4’-BPS/2,4-BPS selectivity ratio of about 6.3
(Figure 1).

W\ & X v
6.3 TIMES , , |, “NECSgi
' STRONGER

4,4'-BPS@B-CD 2,4'-BPS@p-CD

Figure 1. Selectivity ratio of 4,4’-BPS/2,4-BPS calculated as ratio between the K
values for the formation of 1:1 complexes
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The gas phase, studied by FT ICR ESI MS, confirms the stronger interaction
between 4,4’-BPS@f-CD. The solid state was investigated using X-ray. The
2,4-BPS@[B-CD complex forms a dimeric assembly with both guests in
which no direct H-bonds are observed between host and guests.
Furthermore, the 2,4-BPS guest, compared to 4,4’-BPS, is inserted deeply
into the cavity and this allows the formation of a m-m interaction between
the 2-phenol rings of the 2,4-BPS guests. In contrast, for the 4,4’-BPS, we
found 5 water molecules forming a hydrogen-bonded network at the
interface of the dimer which involves two phenolic groups of the 4,4’-BPS
guests. Results from FTIR, DSC, and TGA analysis also supported the host-
guest interaction between and 3-CD and 4,4'-BPS or 2,4-BPS in solid phase.
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Dezvoltarea de noi anozi si membrane polimerice
electrolitice pentru bateriile Li-ion in stare solida
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Rezumat

Dezvoltarea bateriilor In stare solida (SSB), bazata pe noi
electrozi/materiale electrolitice, prezinta fezabilitati teoretice si practice
de completare, sau chiar inlocuire, a bateriei reincarcabile si a
supercondensatorului. Dezvoltarea de noi electroliti polimerici este
esentiala pentru urmatoarea generatie de SSB-uri, deoarece acestia pot
imbunatati siguranta LIB-urilor. Recent, s-a dezvoltat o clasa de electroliti
solizi, numiti compozite ionice polimerice (PIC), compuse din sare de Li
dizolvata in lichide ionice (IL) si un polielectrolit, poli(2,2’-disulfonil-4,4")-
benzidin tereftalamida) (PBDT). Materialele PIC, obtinute printr-un proces
de schimb de ioni intre IL si solutia apoasa PBDT, poseda o combinatie fara
precedent de conductivitate ionica ridicata (>3 S/cm @RT), stabilitate
termica ridicatd, inflamabilitate scazuta si moduli de stocare a intinderii
reglabili pe scara larga. Ulterior se va dezvolta, testa si valida un nou sistem
de electrod/electrolit extrem de eficient pentru SSB bazat pe noul anod
compozit mezostructurat (Si, Ge, TiO2/SBA-15) si un polimer cu un singur
ion conductiv ca electrolit. Pentru dezvoltarea SSB la nivel industrial,
conductivitatea ionica si interfata electrod-electrolit trebuie imbunatatite
la nivel stiintific.

Multumiri

Aceasta lucrare este sustinuta de Agentia Nationala de Cercetare Stiintifica din
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Proiectarea caracteristicilor fotoelectrochimice ale oxizilor
micsti derivati din Fe-Ce/Mg(Zn)LDH pentru degradarea
fotocatalitica a compusilor toxici
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Rezumat

O serie noua de oxizi metalici micsti (MMO) s-au obtinut prin sinteza de
heterostructuri de tipul Fe-Ce/hidroxizi dublu lamelari (LDH), urmata de
calcinarea acestora la 850 °C. Materialele obtinute au fost analizate prin
diverse tehnici de caracterizare precum: difractie de raze X (XRD),
spectroscopiile UV-Vis, FTIR si Raman, microscopie electronica de baleiaj
(SEM) cuplata cu spectroscopie de raze X cu dispersie dupa energie (EDXS),
microscopie electronicd de transmisie (TEM). Compozitia chimica a
probelor a fost, de asemenea, studiata prin spectroscopia de fotoelectroni
cu raze X (XPS). Caracterizarea fotoelectrochimica a noilor materiale a fost
realizata prin voltametrie liniara de baleiaj (LSV), analiza Mott-Schottky
(M-S) si masuratori de spectroscopie de impedanta foto-electrochimica
(PEIS). Activitatea fotocatalitica a fost evaluata prin masurarea degradarii
unei solutii apoase de fenol, atat la iradierea cu radiatii UV, cat si cu lumina
solara simulata. Rezultatele obtinute arata ca eficienta fotocatalizatorilor
este imbunatatita datorita cresterii absorbtiei luminii in domeniul vizibil si
formadrii unor noi heterojunctii intre componentele oxidice ale oxizilor
micsti formati.

Referinte

[1] V.Chivu, D. Gilea, N. Cioatera, G. Carja, M. Mureseanu, Appl. Surf. Sci. 513 (2020)
145853.

Sectiunea Prezentari orale 19 SNCh2022


https://chimie.ucv.ro/manifestari/simpozion
https://chimie.ucv.ro/snchcv2022/

Simpozionul National de Chimie, Editia a XIV, 2022
https://chimie.ucv.ro/manifestari/simpozion

Sinteza si caracterizarea de noi nanocompozite pe baza de
nanoparticule de silice si substratul de crestere al
macromicetei Pleurotus ostreatus cu aplicatii in
procese de adsorbtie
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Rezumat

Studiul de fata a avut ca scop sinteza si caracterizarea unor noi biosorbenti
prin modificarea substratului de crestere al macromicetei Pleurotus
ostreatus (POBM) folosind nanosfere de silice, in vederea imbunatatirii
proprietatilor adsorbtive si a stabilitatii termice, chimice si mecanice a
biosorbentilor pe bazi de biomas3, obtinuti intr-un studiu anterior [1]. In
vederea selectarii sorbentului cu cele mai bune performante,
nanocompozite pe baza de silice si biomasa au fost obtinute prin diferite
metode de sinteza. Astfel, in prima etapa s-au sintetizat nanosferele de
silice prin doud procedee asemanatoare. Primul procedeu a constat in
obtinerea de SiO2 pentru compozitul in care cele douda componente sunt
introduse in stare solida, iar cel de-al doilea pentru a introduce biomasa in
timpul sintezei silicei. Eficienta materialelor a fost testatd pentru
indepartarea ionilor de Cd(Il) din solutii apoase. Capacitatea maxima si
viteza de adsorbtie au fost determinate din izotermele de adsorbtie si
diferitele modele cinetice iar parametrii termodinamici ai procesului din
studii de adsorbtie la diferite temperaturi. Un posibil mecanism a fost
stabilit pe baza datelor obtinute din experimentele de adsorbtie in
discontinuu si din caracterizarea nanocompozitelor.

Referinte
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Oxidarea sulfurilor de fier: Intermediari de reactie
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Rezumat

Sulfurile de fier sunt printre cele mai abundente sulfuri minerale din
scoarta terestra [1,2]. Cu toate ca este cunoscuta influenta unor parametri
(concentratia oxidantului, temperatura sau pH-ul) asupra oxidarii
sulfurilor de fier, exista numeroase necunoscute privind comportamentul
lor in prezenta oxidantilor. Cunoasterea influentei intermediarilor de
reactie asupra oxidarii sulfurilor de fier poate aduce clarificari importante
asupra interactiunii acestor minerale cu acceptorii de electroni si implicit
asupra modului in care astfel de minerale altereaza mediul. In acest sens,
am programat o serie de experimente prin care sa stabilim influenta unor
intermediari de reactie asupra procesului global de oxidare a sulfurilor de
fier. Deoarece experimentele si calculele cuantice realizate de noi au aratat
ca anionul tiosulfat apare in timpul reactiei de oxidare a troilitei, acest
anion a fost ales ca specie de studiu in cazul oxidarii tuturor sulfurilor de
fier. Trebuie notat ca rezultate incurajatoare s-au obtinut in cazul oxidarii
piritei cu oxigen dizolvat. Metodele folosite pentru investigatie au fost
metode electrochimice, anume Polarizarea potentiodinamica,
Spectroscopia de impedanta electrochimica si Voltametria ciclica.

Referinte
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Plante medicinale cu activitate antistres si calmanta
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Rezumat

Stresul este un fenomen larg raspandit pe tot parcursul vietii umane. Toti
oamenii l-au experimentat de-a lungul istoriei lor si de-a lungul istoriei
omenirii [1]. Hans Selye, considerat de multi ca fiind parintele cercetarii
stresului, In cartea ,Stresul vietii” publicata pentru prima data in 1946, ne-
a oferit prima definitie a acestuia ca fiind ,,un raspuns nespecific al corpului
la o cerere”. Aceasta definitie este inca recunoscuta astazi ca fiind cea mai
simpla si cea mai buna definitie fiziologica a ceea ce se Intampla in corpurile
noastre atunci cand suntem scosi din echilibrul nostru confortabil [2].
Stresul face parte din experienta noastra umana zilnica fiind asociat cu o
mare varietate de probleme esential diferite, cum ar fi: excitare emotional3,
psihica sau fizica, efort fizic, oboseala, durere, frica, nevoia de concentrare,
frustrari, intoxicatia cu droguri sau poluantii de mediu etc. [3]. Stresul, in
forma sa pozitiva, poate imbunatati sanatatea biopsihosociala si faciliteaza
performanta. In plus, stresul pozitiv este considerat important factor de
motivare, adaptare si reactie la mediul inconjurator. Cu toate acestea,
niveluri ridicate de stres ar putea avea ca rezultat biologic, psihologic si
social, probleme si chiar daune grave aduse oamenilor [4]. Pentru
majoritatea oamenilor, stresul este privit ca un concept negativ [5]. Unele
dintre cele mai frecvente semne si simptome legate de niveluri inadecvate
de stres au fost clasificate ca fiind de natura fizica (transpiratie, senzatie de
sufocare inexplicabila, oboseald, scrasnirea dintilor, frisoane, neliniste,
pierderea memoriei, tensiunea musculara, dificultate de a dormi, pierderea
cuvintelor, dificultati de respiratie, dureri de cap, comportament violent
etc.), mentala (dificultate in rezolvarea problemelor, dificultate in luarea
deciziilor, dificultate de concentrare, vorbire de sine negativa, atitudine
negativa, criticd in mod regulat etc.), spirituala (goliciune, pierderea
sensului, indoiald, neiertator, pierdere a directie etc.) sau relationala
(izolare, intolerantd, resentimente, singuratate, neincredere, mai putine
contacte cu prietenii, lipsa de intimitate etc) [5]. Factorii de stres puternici,
pe o perioada indelungata, pot avea efecte daunatoare asupra functiilor
organismului precum cresterea, metabolismul, reproducerea si imunitatea,

Sectiunea Prezentari orale 22 SNCh2022


https://chimie.ucv.ro/manifestari/simpozion
https://chimie.ucv.ro/snchcv2022/

Simpozionul National de Chimie, Editia a XIV, 2022
https://chimie.ucv.ro/manifestari/simpozion

dar si efecte asupra comportamentului. Impotriva stresului existi diferite
remedii din care tratamentul naturist cu plante medicinale are un rol
semnificativ. In prezent, aceasti practici este observabild, in principal sub
forma complementara sau alternativa fatda de terapia conventionals,
aratand o crestere a viabilitatii sale in ultimii ani, deoarece efectele sale
secundare sunt mai putin drastice decat cele derivate din medicamente
izolate si care pentru multe persoane reprezinta singura optiune pentru
tratamentul celor mai diverse boli [6]. Plante utilizate in combaterea
stresului. Menta, Musetel, Lavanda, Ilasomie, Aloe vera, Crizantema,
Gerbera, Ashwagandha, Valeriana, Floarea pasiunii, Kava kava,
Filodendron, Ceai verde, Levantica, Busuioc etc. O importanta deosebita
prin compozitia sa Tn metaboliti secundari de o diversitate remarcabila o
reprezinta Valeriana. Compozitia chimica a valerianei: Monoterpene si
sesquiterpene, Iridoizi de tip dietenoid, Iridoizi de tip monoetenoid,
Lignani, Alkaloizi, Flavonoide [7]. Compozitia nutritionala: Proteine,
caroteni, carbohidrati, acizi grasi, fibre solubile, fibre insolubile, antociani,
vitamina C, cupru, mangan, fier, fosfor, calciu, crom si zinc [8]. Prin
compozitia sa In metaboliti secundari de o diversitate remarcabila
Valeriana este cea mai utilizata planta medicinala n tratarea stresului
provocat atat de factorii interni cat si externi precum si in tratarea
afectiunilor cardiace, durerilor de cap, migrenelor, Un consum regulat
poate asigura un nivel de echilibru la nivelul organismului datorat si
nutrientilor din compozitia plantei. Este o sursa buna de antioxidanti
naturali.
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Predictia bioactivitatii dopaminei prin calcule cuantice
de tip DFT
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Rezumat

In cadrul lucririi este abordatd corelarea bioactivititii dopaminei, o
monoamind ce contine gruparea catecol si care actioneaza in organismul
uman atat ca neurotransmitator, cat si ca agent autocrin sau paracrin [1],
cu structura sa moleculara prin folosirea unui model teoretic implicand un
cost computational scazut combinat cu precizie ridicata, bazat pe existenta
functionalei de densitate si aplicabilitatea principiului variational. Prin
calcule cuantice ab initio, efectuate la nivelul de aproximatie DFT-B3LYP/6-
311++G(d,p), avand ca input geometria moleculei dopaminei care
corespunde punctului stationar localizat pe hipersuprafata de energie
potentiala, au fost determinate proprietatile moleculare: energiile
orbitalilor moleculari de frontiera HOMO si LUMO, diferenta de energie
care separa orbitalii moleculari de frontierd, isosuprafetele orbitalilor
moleculari de frontiera, momentul de dipol electric, puterea de electro-
donare, puterea de electro-acceptare, harta potentialului electrostatic
molecular, harta potentialului de ionizare local. In acord cu literatura de
specialitate [2-4] au fost calculati descriptorii cuantici ai reactivitatii
chimice derivati din formalismul DFT: electronegativitatea (x); potentialul
chimic electronic (p); duritatea absoluta (n); moliciunea globala (S);
indicele global de electrofilicitate (w).

Referinte
[1] https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/16106242/

[2] R.G. Parr, R.A. Donnelly, M. Levy, W.E. Palke, Electronegativity: The density
functional viewpoint. . Chem. Phys. 1978, 68, 3801-3807.

[3] R.G. Parr, R.G. Pearson, Absolute hardness: Companion parameter to absolute
electronegativity. . Am. Chem. Soc. 1983, 105, 7512-7516.

[4] R.G. Parr, L.V. Szentpaly, S. Liu, Electrophilicity index. J. Am. Chem. Soc. 1999,
121,1922-1924.

Sectiunea Postere 25 SNCh2022


https://chimie.ucv.ro/manifestari/simpozion
https://chimie.ucv.ro/snchcv2022/

Simpozionul National de Chimie, Editia a XIV, 2022
https://chimie.ucv.ro/manifestari/simpozion

Modelarea comportamentului cinetic al reactiilor chimice
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Aurelian DOBRITESCU *, Andreea SIMIONESCU

Universitatea din Craiova, Facultatea de Stiinte, Departamentul de Chimie, Craiova
* E-mail: dobri_aur@yahoo.com

Rezumat

Lucrarea evidentiaza avantajele rezolvarii simultane a setului ecuatiilor de
viteza (ecuatii cinetice) liniare in raport cu reactantii printr-o metoda
analitica bazata pe utilizarea unui operator liniar, denumit transformata
Laplace unilaterald, care implica o transformare integrala al carei rezultat
este transpunerea ecuatiilor diferentiale ordinare de ordinul intai cu
conditii pe frontiera domeniului in ecuatii polinomiale mult mai usor de
rezolvat prin metoda Gauss sau prin metoda matricei [1]. Analiza
comportamentului cinetic specific reactiilor chimice al caror mecanism
implica mai multe etape (reactii elementare) se simplifica apreciabil, daca
descrierea matematica se realizeaza de catre operatorul liniar. Modelul
cinetic se construieste prin aplicarea legii actiunii maselor pentru fiecare
dintre reactiile elementare pe care le presupune mecanismul de reactie si
aplicarea principiului de conservare a masei pentru fiecare dintre
participantii la reactie. Setul de ecuatii diferentiale ordinare de ordinul intai
se transforma intr-un set de ecuatii algebrice prin folosirea teoremei
derivarii functiei original si proprietatilor transformatei Laplace: scalarea
si liniaritatea [2]. Dependentele functionale de timp ale concentratiilor
molare corespunzatoare participantilor la reactie se obtin prin aplicarea
transformatei Laplace inverse setului de ecuatii care exprima
transformatele Laplace ale concentratiilor componentilor sistemului
reactant [2].

Referinte
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Studiul activitatii antimicrobiene a unor complecsi ai Cu(II),
Ni(II) si Co(II) cu o noua baza Schiff 1,3-bis[orto-(2-carboxi-
feniliminometil)-fenoxi|propan
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Rezumat

In aceastd lucrare este prezentatd activitatea antimicrobiani, testati pe
cinci tulpini microbiene, a unor complecsi ai Cu(II)-, Ni(II)- si Co(II)-ului cu
o noua baza Schiff 1,3-bis[orto-(2-carboxi-feniliminometil)-fenoxi]propan,
a caror sinteza si caracterizare au fost redate intr-un studiu anterior [1].
Activitatea antimicrobiana a compusilor testati a fost apreciata din punct
de vedere cantitativ [2], precum si a rezistentei biofilmelor microbiene
dezvoltate pe substrat inert. Analizele au aratat faptul ca dintre compusii
testati, complexul Cu(II)-ului este cel mai activ, in timp ce complexul Ni(II)-
ului are cea mai scazuta activitate antimicrobiana. Rezultatele determinarii
influentei compusilor testati asupra dezvoltarii de biofilme microbiene au
aratat ca acestia prezinta un efect inhibitor al aderentei microbiene [3].
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Aspecte ale fitotoxicitatii argintului
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Rezumat

In mediile naturale, plantele sunt adesea expuse la metale grele, ca rezultat
al diferitelor activitati antropice si a gestionadrii inadecvate a deseurilor.
Prezenta acestor contaminanti in ape si soluri poate afecta, direct sau
indirect, cresterea si dezvoltarea plantelor. In ultimii ani, datoritd
diversificarii si extinderii utilizarilor sale, argintul a beneficiat de o atentie
speciala si ca poluant. Experimentele de cultivare a plantelor de grau in
laborator, pe solutii nutritive suplimentate cu AgNOs, au aratat ca
expunerea la concentratii ale Ag* de 10 umol-L-1si 100 umol-L-1, timp de 7
zile, a fost urmata de inhibarea cresterii si modificarea anumitor indici
biochimici, comparativ cu plantele neexpuse. Au fost observate variatii ale
activitatii peroxidazelor solubile si gradului de peroxidare a lipidelor din
radacinile plantelor de grau, precum si ale concentratiei pigmentilor
fotosintetici din frunze. Raspunsurile plantelor au fost dependente de
nivelul expunerii si mai intense la nivelul radacinii.

Referinte
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Influenta temperaturii asupra activitatii enzimatice
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Rezumat

Enzimele, elemente-cheie ale vietii, stau la baza tuturor reactiilor
biochimice. Activitatea enzimatica poate fi modulata de numerosi factori:
temperatura, pH, concentratia enzimei, concentratia substratului,
concentratia produsilor de reactie, prezenta activatorilor sau a
inhibitorilor enzimatici, prezenta sau absenta luminii sau a apei etc. Enzima
studiata a fost a-manozidaza (EC 3.2.1.24), o enzima hidrolitica lizozomala
ce catalizeazi degradarea glicoproteinelor. In acest studiu a fost determinat
efectul pe care temperatura il are asupra activitatii enzimatice (AE) a a-
manozidazei. Au fost realizate doua tipuri de teste: (a) a fost determinata
activitatea enzimei, prin realizarea reactiei enzimatice la diferite
temperaturi; cresterea temperaturii favorizeaza cresterea AE, urmata
scaderea acesteia din cauza denaturarii proteinei; (b) enzima a fost
incalzita la diferite temperaturi perioade diferite de timp si apoi a fost
realizata reactia de cataliza enzimatica. Pe masura ce creste timpul de
incalzire, AE reziduala scade. De asemenea, se observa ca pentru timpi
identici de incalzire a enzimei, AE reziduala variaza invers proportional cu
temperatura la care a fost incalzita anterior enzima.

Referinte
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Determinarea continutului total de polifenoli din
legume rosii
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Rezumat

Antioxidantii naturali sau sintetici intervin in procesele de oxidare care au
loc in organisme si inhiba formarea radicalilor. Din punct de vedere
structural sunt foarte diferiti, dar majoritatea sunt fenoli polisubstituiti
cunoscuti sub numele de polifenoli. Antioxidantii naturali se gasesc in
fructe, legume, ceai verde, ceai negru, cafea sau condimente. In cadrul
acestei lucrari a fost determinat continutul total de polifenoli din legume
rosii cultivate in zona Olteniei: tomate, ardei rosu, ceapa rosie, sau sfecla
rosie prin metoda spectrofotometricd. Determinarea continutului de
polifenoli totali s-a efectuat din extractele realizate in solutii etanolice de
96%, 50% si 30% prin metoda Folin-Ciocalteu. Continutul de polifenoli
totali a fost exprimat In pg acid galic echivalent/g materie prima si se poate
concluziona ca aceste legume reprezinta surse importante de polifenoli.
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metode EDX/SEM
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Rezumat

Studierea compozitiei plantelor a fost si ramane o preocupare continua
pentru cercetatorii din domeniul botanic, chimic, farmaceutic, medical etc.
Metodele clasice folosite de-a lungul timpului s-au dovedit a fi greoaie si
costisitoare, necesitind mase mari de plante, consum mare de reactivi
chimici, timp indelungat de realizare si eforturi fizice deosebite.
Spectroscopia cu raze X cu dispersie energetica (EDS, abreviat si EDX sau
XEDS) este o tehnica analitica care permite caracterizarea chimica/analiza
elementala a materialelor [1]. Tehnologia Thermo Scientific Chemi SEM
ofera un salt Tnainte In utilizarea, confortul si viteza de analiza. Aceasta
integreaza analiza elementara de ultima generatie cu imaginea electronica
in timp real. Intr-o singurd interfatid software, s-au putut efectua:
vizualizarea imaginii esantioanelor analizate a zonelor cu compozitie
chimica diferita pe suprafata probelor, analizele compozitionale ale
punctelor si zonelor [2]. Prin aceste tehnici de analiza s-au obtinut
informatii importante (imagini ale suprafetelor si compozitia calitativa si
cantitativa In elemente chimice) asupra plantelor din familia Asteraceae,
genul Senecio L., speciile Senecio rowleyanus H. Jacobsen, Senecio medley-
woodii Hutch. si Senecio herreianus Dinter.

Referinte
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Rezumat

Utilizarea biocombustibililor in transport reduce dependenta de importul
de energie, poate influenta piata combustibililor pentru transporturi si
poate asigura independenta in problema energiei pe termen mediu si lung.
Epuizarea resurselor petroliere fosile si necesitatea suplimentarii
rezervelor de energie destinate in special propulsarii mijloacelor de
transport au dus la cautarea si utilizarea combustibililor alternativi. Dintre
acestia, biodieselul este un combustibil ce poate fi produs direct din uleiuri
vegetale, grasimi animale, seu sau ulei uzat provenit din prelucrarea la cald
a alimentelor. Biodieselul poate fi utilizat in orice motor diesel
conventional, cu modificari minime, reduce emisia de dioxid de carbon,
poate fi utilizat ca atare sau In amestec in orice proportie cu dieselul fosil,
este biodegradabil si netoxic si nu este considerat material periculos.
Utilizarea aditivilor de alcool (de exemplu, metanol si etanol) in
amestecurile de biomotorinad este foarte practica datorita miscibilitatii sale
cu biodieselul pur, ele reducand vascozitatea si densitatea amestecului
rezultat si cd se poate substitui partial motorina cu pana la 20% cu
biocombustibil, fara reducerea puterii motoarelor. [1]
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Rezumat

O echipa de cercetatori a raportat recent realizarea si utilizarea unui
»cocktail” eficient de enzime de tip celulaza, produs prin co-cultivarea mai
multor tulpini de Penicillium cu tulpini producatoare de polizaharide litice
monooxigenaze (LPMO), care realizeaza un randament excelent de
hidroliza a biomasei lignocelulozice este cea mai abundenta materie prima
in productia de combustibili si materiale de baza [1]. Cercetatorii au
investigat co-fermentarea a patru tipuri de tulpini de Penicillium cu
Thermoascus aurantiacus si Neurospora crassa, prin metodologia de
proiectare a amestecului. ,Fermentarea consortiului fungic este o abordare
eficienta pentru a imbunatati randamentul catalizei si a coordonaproportia
sistemului enzimatic prin efectul sinergic al beneficiului reciproc si al
simbiozei intre mai multe tulpini”, a spus unul dintre autorii studiului [2].
S-a constatat ca acest ,cocktail” de enzime din clasa penicilinelor a
prezentat o eficienta superioara fata de hidrolaze, transferaze, liaze sau alte
enzime auxiliare in accelerarea ruperii legaturilor chimice ale fractiilor de
hemiceluloza si celuloza [1].
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Biocataliza - un factor cheie in emanciparea reciclarii
plasticului
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Rezumat

Recent, cercetdri concertate in domeniile chimiei, biologiei si ingineriei au
condus la un pas care s-ar putea dovedi de o mare importanta in reciclarea
plasticului. Anume, daca pana in momentul de fata deseurile din plastic
trebuie mai Intai sortate in vederea reciclarii lor, o echipa de cercetatori a
reusit [1, 2] sa identifice o cale de a elimina aceasta etapa preliminara,
facandu-se, totodata, un pas cheie catre extinderea considerabilda a gamei
de materiale plastice care pot fi reciclate. Cercetarea a combinat procese
chimice si biologice pentru a valorifica deseurile de plastic amestecate,
bazandu-se pe utilizarea oxidarii chimice pentru a descompune o larga
varietate de tipuri de plastic, pe baza unei tehnologii care foloseste oxigen
si un biocatalizator - microbul de sol Pseudomonas putida, obtinut in
laborator [1, 2], a carui actiune este independenta de tipul de plastic
descompus. Cercetatorii au aplicat procedeul la un amestec de trei
materiale plastice comune: polistiren, tereftalat de polietilena si polietilena
de Tnalta densitate. Procesul de oxidare a descompus materialele plastice
intr-un amestec de compusi, incluzand: acid benzoic, acid tereftalic si acizi
dicarboxilici. Microbul de sol a canalizat biologic amestecul in
polihidroxialcanoati (o forma emergenta de bioplastice biodegradabile) si
B-cetoadipat (ce poate fi folosit la fabricarea nailonului cu performante
remarcabile).

Referinte
[1] K.P.Sullivan et al., Science (2022); DOI: 10.1126/science.abo4626
[2] https://phys.org/news/2022-10-key-big-gains-plastics-recycling.html
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Utilizarea metabolitilor pentru modificarea de fenotipuri
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Rezumat

Colaborarea dintre un colectiv de specialisti in domeniul chimiei analitice
si o echipa de cercetatori in cautare de noi compusi chimici a caror
structura sa permita utilizarea lor ca medicamente a dat, recent, un rezultat
deosebit de fructuos [1,2]. Anume, dupa ce studii preliminare
introdusesera screening-ul activitatii metabolice (MAS) [3] si oferisera deja
0 noua abordare in dezvoltarea tratamentului medicamentos al obezitatii
si, implicit, al bolilor induse de aceasta [4, 5], s-a reusit integrarea datelor
metabolice cu informatii despre caile metabolice si cu biologia sistemelor,
inclusiv datele proteomice si transcriptomice, pentru a produce un set de
metaboliti endogeni care pot fi testati pentru functionalitatea in
modificarea fenotipurilor, permitand utilizarea metabolitilor in modularea
unor procese, cum ar fi: diferentierea celulelor stem, maturarea
oligodendrocitelor, semnalizarea insulinei, supravietuirea celulelor T si
raspunsurile imune ale macrofagelor, ceea ce deschide posibilitatea
utilizarii metabolitilor pentru modificarea de fenotipuri - fapt important,
intrucat, prin comparatie cu genele sau proteinele, metabolitii sunt mai
usor accesibili.

Referinte
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Rezumat

Cercetatoarea Luisa M. Landino s-a intrebat: ,Dacd un om consuma
clorofila, mai poate aceasta produce reactii in corpul sau, similare cu cele
pe care le produce in interiorul unei plante?” Sau, reformuland:
»,Consumand spanac, oare antioxidantii din spanac sunt cei care ofera
beneficiile, sau clorofila insdasi mai face, in sine, ceva?” Landino si
colaboratorii ei au studiat schimbul de electroni si au gasit dovezi clare ca
exista posibilitatea unei reciclari [1]. ,Clorofila”, au spus ei, ,lucreaza
pentru a recicla antioxidantii, dar ea nu isi poate realiza singura reciclarea
biochimica”. Studiile lor de laborator au aratat ca, intr-adevar, clorofila
consumata are nevoie de fotocataliza luminii rosii (din spectrul vizibil)
pentru a realiza aceasta performanta. , Deci, nu este vorba doar de spanac
in sine”, a spus Landino, ci si de lumina soarelui. Mananci spanac... apoi iesi
afard”. Asadar, o dieta care include verdeturi bogate in clorofila, cuplata cu
expunerea moderatd la lumina soarelui, poate crea un sistem care ajuta
organismul uman ajut si-si refoloseasca antioxidantii [2]. ,in mod normal,
daca urmezi o dietda bogata in antioxidanti, acei antioxidanti sunt folositi o
datd, apoi se excretd”, a spus cercetatoarea, ,dar, in fotocataliza, el este
reciclat, ceea ce inseamna ca, practic, se dubleaza capacitatea antioxidanta
a organismului uman”.

Referinte

[1] Lisa M. Landino et al., Chemical Research in Toxicology (2022);
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Rezumat

Se stie cd, pentru a se putea utiliza plutoniul (Pu), precum si uraniul (U),
acestea trebuie mai intai purificate. Un proces comun de purificare implica
separarea plutoniului si uraniului. Acest lucru se realizeaza, in mod uzual,
prin utilizarea agentilor redox aplicati In timpul separarii actinidelor si apoi
aplicarea de agenti chimici pentru a lega actinidele, permitand, astfel,
separarea. Din pdcate, acest proces creeaza o cantitate mare de deseuri
periculoase, de obicei sub forma lichida. Depozitarea unor astfel de deseuri
a devenit un subiect de intensa disputd. Din acest motiv, s-a cautat si s-a
gasit, actualmente, o modalitate mai ,curata” de separare. Cercetari
anterioare aratasera deja [1] ca aplicarea fotochimiei In procesul de
prelucrare a uraniului este posibila In anumite circumstante (mai precis, se
descoperise ca atat lumina vizibild, cat si cea ultravioleta pot fi folosite
pentru aregla starile de oxidare). Recent, un grup de cercetatori a dezvoltat
o modalitate de a folosi fotochimia pentru a separa plutoniul si uraniul [2],
folosind radiatia UV-Vis pentru a transforma Pu#* si Ué* In Pu3+ si U4+
Procesul fotochimic consta in reactii redox catalizate de fotoni, fara alti
agenti, producandu-se astfel mai putine deseuri toxice.

Referinte
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Rezumat

Tehnologia care permite reducerea electrochimica a CO2, prin care se
produce etend, a devenit recent un subiect intens dezbatut, intrucat s-a
descoperit ca electroreducerea CO2 prezinta o dependenta puternica de
prezenta si de concentratia cationilor metalelor alcaline [1, 2]. Anume,
recent, folosindu-se o simulare la scara atomica bazata pe mecanica
cuantica pentru a analiza rolul mecanicist al cationilor metalelor alcaline
asupra reactantilor, la interfata catalizator-electrolit, aceasta a aratat c3, cu
cat concentratia de cationi este mai mare, rata de productie a etenei creste.
Pe baza acestui rezultat, echipa de cercetare a asigurat suplimentar un
mecanism de control al interfetei catalizator-electrolit, pentru a creste
concentratia de cationi in stratul dublu electric din jurul electrodului,
reusind sa produca, la scara industriald, etena de inalta calitate. De altfel,
reducerea electrochimica a dioxidului de carbon este o tehnologie care
poate furniza produse chimice valoroase din reactia CO:z si a apei. Procesul
a atras atentia, ca metoda ecologica din care nu rezulta carbon si care
utilizeaza surse regenerabile de energie, fiind In curs de desfasurare
numeroase demersuri pentru a face aceasta tehnologie viabila si din punct
de vedere comercial, nu numai teoretic.

Referinte

[1] S.-]. Shin et al., Nature Communications 13, 5482 (2022),
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Chimia click
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Rezumat

Premiul Nobel pentru Chimie 2022 a fost acordat cercetatorilor Carolyn R.
Bertozzi (Universitatea Stanford, CA, SUA), Morten Meldal (Universitatea
din Copenhaga, Danemarca) si Karl Barry Sharpless (Scripps Research, La
Jolla, CA, SUA), pentru ,dezvoltarea chimiei click si a chimiei bio-
ortogonale” [1-4] (ultimul dintre ei devenind, astfel, dublu castigator al
acestei pretioase distinctii). In cadrul sintezei chimice, notiunea de ,chimie
click” se refera la o clasa de reactii biocompatibile cu molecule de
dimensiuni mici, care sunt utilizate in mod obisnuit In bioconjugare, si care
permit imbinarea substraturilor (la alegere) cu biomolecule specifice [1, 3].
Notiunea de ,chimie click” nu se refera, asadar, la o singura reactie
specifica, ci descrie o modalitate de a genera produsi de reactie care
urmeaza exemple din naturd, prin unirea unor mici unitati modulare.
»,Chimia click” nu se limiteaza la conditiile biologice; conceptul de ,reactie
click” poate fi folosit in diverse aplicatii foarte utile, farmacologice si
medicale [3].

Referinte
[1] https://phys.org/news/2022-10-nobel-prize-chemists-molecules-click.html

[2] https://science.hotnews.ro/stiri-stiintele_vietii-25828796-premiul-nobel-
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biortogonale.htm
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click-si-a-chimiei-bioortogonale/
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Chimia bioortogonala
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Dintre cei trei cercetatori laureati ai Premiului Nobel pentru Chimie de anul
acesta, Morten Meldal si Barry Sharpless au pus bazele unei noi forme
functionale de chimie (pe care au denumit-o, foarte sugestiv, ,click” [1, 2]),
in care blocurile de constructie moleculare se imbina rapid si eficient,
autorii comparandu-le cu piesele de Lego. ,Este vorba, de fapt, despre un
Lego molecular” - au spus ei [1]. Carolyn Bertozzi - chimist si biolog —a dus
rezultatele chimiei ,click” intr-o noua dimensiune. ,Nu poate fi vorba
despre orice fel de Lego” - a afirmat ea - ,ci doar de unul cu totul special”
[1]. Mai exact, cercetatoarea precizeaza: ,Chiar daca doua piese din acest
Lego ar fi inconjurate de milioane de alte jucarii din plastic foarte
asemdnatoare”, ele ar face click doar una cu cealalta” [1]. Prin urmare,
Carolyn Bertozzi a inceput sa utilizeze asa-numitele ,reactii click” in
organismele vii, pentru dezvoltarea a ceea ce a denumit, In urma cu doua
decenii, ,chimie bioortogonala”. Termenul se refera la orice reactie chimica
care poate avea loc in interiorul sistemelor vii fara a interfera cu procesele
biochimice native. De la introducerea sa, conceptul de ,reactie
bioortogonald” a permis studiul multor biomolecule, cum ar fi: glicanii,
proteinele si lipidele, In timp real, in sistemele vii fara toxicitate celulara

[2].

Referinte
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Rolul experimentului de laborator
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Rezumat

Chimia, ca si alte stiinte de altfel, se inscrie printre disciplinele
fundamentale care, aduc o contributie insemnata in pregatirea generala
elevilor. Substantele chimice se afla oriunde: in stele si planete, in spatiile
intergalactice, in galaxii, in toate organismele vii si In hrana noastra zilnica.
Pentru a face fata progresului acestei stiinte, pentru a nu fi coplesiti de
avalansele informationale, noi, profesorii trebuie sa aplicim metode care
sd determine studierea logicd, temeinicd si aprofundatd a acestora. In
contextul noilor cerinte privind pregatirea elevilor, metodele de
invatamant trebuie considerate si valorificate ca instrumente de lucru cu
ajutorul carora elevii dobandesc cunostinte, priceperi si deprinderi, isi
formeaza opinii, convingeri, aptitudini. Placerea de a intelege chimia este
legata de posibilitatea - si evident dorinta - elevului de a intelege si a-si
insusi toate notiunile care i se predau. Experimentul este o observare
provocata. A experimenta Inseamna a-i pune pe elevi In situatia de a
concepe si a practica ei Insisi un anumit gen de operatii, cu scopul de a
observa, a studia, a dovedii, a verifica, a masura rezultatele. Folosirea
metodei experimentale in studiul chimiei ca disciplina de invatamant este
importanta prin aportul pe care si-l aduce in formarea si dezvoltarea
personalititii elevilor. In activitatea de cunoastere prin experiment,
profesorul utilizeaza potentialul latent al elevului stimuldndu-i diferite
activitati mentale care vor determina anumite laturi ale personalitatii sale.
Participarea la activitatea experimentala organizata pe grupe, contribuie la
formarea unei atitudini manifestata prin colaborare, dialog si empatie,
elimina starea de delasare, de auto Infrangere si previne esecul scolar.
Bucuria succesului obtinut prin realizarea unei sarcini de lucru determina
cresterea increderii in fortele proprii si ofera elevilor criterii corecte de
autoevaluare, necesare in competitia cu ceilalti. Experimentul aprinde
imaginatia, starneste mirarea dar creeaza si situatii credibile care permit
stabilirea de conexiuni intre fenomene si dezvolti capacitate de sintezi. In
concluzie, experimentul constituie o metoda de baza in procesul de predare
- Invatare la chimie. Chimia nu poate fi predata cu o tabla si creta, uneori
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explicatiile teoretice ale profesorului sunt inutile, nu pot fi Intelese de catre
elevi. In timpul experimentelor, indiferent de tipul lor, se formeazi
capacitatea de observare a elevilor si judecatile de valoare.

Referinte

[1] http://www.didactic.ro/materiale-didactice/experimentul-de-laborator-
metoda-didactica-de-predare-invatare-evaluare

[2] Fatu Sanda, Didactica chimiei, Editura Corint, Bucuresti, 2007.

[3] FituSanda, I. Jinga, Invdtarea eficientd a conceptelor fundamentale de chimie,
Editura Corint, Bucuresti, 1997.
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Rezumat

S-ar putea considera ca cel mai raspandit cliseu este faptul ca, nu se pot
derula investigatii/experimente in sala de clasa. O schimbare radicala a
acestei conceptii este de dorit deoarece aceasta va transforma clasa intr-o
comunitate a Invatarii prin investigatie, in care elevii si profesorul
impartasesc responsabilitatea pentru invatare si colaboreaza pentru
construirea de noi cunostinte. Elevii se vor simti mult mai increzatori in
fortele proprii si autonomi in Invatare atunci cand ideile prind forma prin
crearea propriilor investigatii, ei devenind si executantii acestora. Un alt
avantaj este acela c3, elevii vor deprinde procesele stiintelor si vor aprecia
rolul testdrii experimentale in formularea teoriilor si a legilor care
guverneaza stiintele naturii. Dar cel mai de temut cliseu, prin efectele sale,
este legat de rolul si locul manualului in activitatea didacticd. Manualul
reprezintd doar un instrument care functioneaza ca resursa, element
bibliografic pentru elevi. Este foarte important de mentionat faptul c3,
continuturile care depasesc programa, identificate in manuale sau alte
auxiliare, trebuie excluse din activitatea de predare-invatare. Acestea
contribuie la 1incarcarea nejustificatd a continuturilor invatarii,
aglomereaza si, pentru ca sunt consumatoare din timpul la dispozitia
disciplinei, conduc la scaderea randamentului in Invatarea continuturilor
obligatorii. Luarea in considerare a tuturor elementelor care caracterizeaza
un mediu favorabil Invatarii: interesele elevilor, achizitiile anterioare,
multitudinea surselor de informare, resursele didactice, calitatile personale
ale profesorului, aspectele specifice mediului scolar etc., contribuie la un
act didactic de calitate, generat de programa scolara.

Referinte

[1] Gabriela Nausica Noveanu - Program de formare continua a cadrelor didactice,
Bucuresti, 2019.
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Metoda Venn reprezinta o modalitate de verificare a validitatii inferentelor
prin reprezentari grafice. Se reda o secventa didactica realizata cu elevii
clasei a IX-a, formand un buchet cu trei flori/elevi.

Activitatea profesorului
Discutii cu elevii despre

urmatorul organizator
grafic structurat pe
secvente:

1. Electrovalenta

2. Covalenta

Propune sa realizeze pe
grupe de cate trei elevi, un
buchet cu trei (flori,
diagrama Venn. Se indruma
activitatea elevilor.

Activitatea elevilor

Electrovalenta

- reprezintd
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elementelor ai
caror atomi se
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si covalentd egald cunr /' pocpron pusi in comun

transforma ugor in
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- este egald cunr
de electroni cedati

sau acceptati de electroni pusi in
m

Elevii participa la conversatie.

Referinte

[1] L.M. Pruteanu, Metode interactive folosite in studiul chimiei, Editura Rovimed
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Exercitiile de spargere a ghetii (ice-breaking) sunt metode eficiente ce pot
fi utilizate In orele de chimie, dezvoltand relationarile in cadrul grupelor
sau claselor de elevi. Aceste metode sunt folositoare la inceputul oricarei
activitati de echipa si au ca scop principal diminuarea barierelor inhibitorii
privind contributia persoanei la o activitate de grup. Exista multe
modalitati practice de realizare a exercitiilor de spargere a ghetii. De
exemplu, prinjocul ,ziarului vorbitor” se cere elevilor sa-si exprime opiniile
si sentimentele produse in ziua publicarii unui articol despre un eveniment
care a implicat o substanta sau un fenomen chimic studiat. Exercitiile de
spargere a ghetii se pot clasifica in functie de gradul de complexitate sau de
metoda pe care cadrul didactic o va folosi in continuitatea jocului. Un astfel
de exemplu este tehnica buzz groups, care sugereaza Intreruperea
activitatilor cu toata clasa pentru a da posibilitatea si cursantilor mai timizi,
sa-si exprime o parere.

Referinte
[1] O. Painisoara, I. Negret-Dobridor, Comunicarea eficientd, Polirom, lasi (2006).

[2] B. Gaxhiqi, Technium Social Sciences Journal, 36,1 (2022) 98-103.
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