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1. MISIUNE, LOCAȚIE

L-CF-SC-NQ este o unitate de cercetare 
ştiinţifică avansată și independentă, fără 
personalitate juridică, în DOMENIUL 
FUNDAMENTAL: ȘTIINȚE NATURALE 
ȘI MATEMATICE, cu obiective de 
cercetare fundamentală, diseminare, 
educație, dezvoltare și de promovare 
instituțională la nivelul CHIMIEI 
MULTIDISCIPLINARE (incluzând
nelimitativ disciplinele de chimie-fizică, 
chimie informatică, chimie matematică, 
chimie organică-fizică, chimie nano-
anorganică, chimie-biologie, biochimie, 
biologie informatică, chimie farmaceutică, 
chimie medicală, ecotoxicologie, 
geochimie, QSAR, etc.) aplicată 
fenomenelor și proprietăților NANO-
STRUCTURALE ale materiei, în stare 
izolată și în interacție reciprocă și cu 
mediul (QS[A-activity/P-property/T-
toxicity]R), explicate și controlate de 
legile FIZICII, cu suport MATEMATIC și 
COMPUTAȚIONAL.



2. ÎNSEMN, ȘI…ISTORIE PRE-FONDATOARE

Generalized Stone-Wales Transformations for Fullerene Graphs 
Derived from Berge’s Switching Theorem

Ottorino Ori, Mihai V. Putz , Ivan Gutman, și Peter Schwerdtfeger

The Nobel Prize in 
Chemistry 1996

Robert F. Curl Jr., Sir 
Harold Kroto , Richard E. 

Smalley
Prize motivation:

"for their discovery of 
fullerenes"

Field: organic chemistry, 
structural chemistry

SSpapațțiuliul fullerenelorfullerenelor icosaedraleicosaedrale largilargi de de tipultipul C240. C240. StructuraStructura a a fostfost obobțținutăinută computacomputațționalional prinprin mecanismulmecanismul gSW+2sBerge (gSW+2sBerge (transformaretransformare topologicătopologică
generalizatăgeneralizată de tip Stonede tip Stone--Wales la care se Wales la care se adaugăadaugă aplicareaaplicarea teoremeiteoremei Berge de Berge de transformaretransformare a a spaspațțiuluiiului de de isomeriisomeri îînn el el îînsunsușșii, , aiciaici limitatălimitată la la 
transformareatransformarea topologicătopologică implicândimplicând douădouă legăturilegături chimicechimice din din structurăstructură, , pepe scurtscurt G=2s(H)G=2s(H)), ), completetândcompletetând astfelastfel ((inovatorinovator) ) limitarealimitarea algoritmuluialgoritmului

FowlerFowler--ManolopoulosManolopoulos de de generaregenerare spiralatăspiralată de de ineleinele pentapenta--hexagonalehexagonale îînn fullerenelefullerenele șși i nanotuburilenanotuburile ““clasiceclasice””..



3. PROGRAM-CADRU/STRATEGIE, 
DIRECȚII ȘI TEME DE CERCETARE

Abordarea “bosonică” a materiei și a legăturii chimice în special
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3. PROGRAM-CADRU/STRATEGIE, 
DIRECȚII ȘI TEME DE CERCETARE

Abordarea cuantică a reactivității chimice
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3. PROGRAM-CADRU/STRATEGIE, 
DIRECȚII ȘI TEME DE CERCETARE

Abordarea topologică și algebrică a interacției chimico-biologice și a toxicității



NANO-CHIMIA...
INFORMAȚIA FOTONICĂ...

TOXICOLOGIA CUANTICĂ...
APLICAȚII pentru SECOLUL XXI

What is special about nanomaterials?

nanodrugs

drug delivery

the perfect “crema“ and foam

Nanoscale coatings of organic silanes or thiols with functional end-groups are a smart procedure to tune material 
surface properties without changing the material thickness.

Micelles 
are a 

classical 
example of 
nanostructu
res formed 
through the 

self-
assembly 

of 
amphiphilic
molecules 
in aqueous 
solvents. 

To reduce the costs of 
lithium-ion batteries the 
automobile industry has 

changed from using 
lithium cobalt oxide to 
using less expensive 

lithium iron phosphate. 
When producing lithium 

iron phosphate by 
applying a microwave 

reactor the reaction time 
can be significantly 

reduced from hours down 
to minutes.

Microemulsions are made 
of at least two immiscible 
fluids plus a surfactant. 
High surfactant content 

influences the skin barrier 
and allows the active 
ingredients which are 

dissolved in the 
microemulsions to move 
through the skin into the 

organism.

Nano-electrotechnology
Nanotechnology further assists in producing 

memory chips with remarkably increased disk 
space. Nanoparticles are investigated for new 

developments in photovoltaic systems, such as 
thin-layer solar cells, dye solar cells or polymer 

solar cells.

A new technique referred to as 
silicon ink technology 

remarkably reduces the 
production costs of solar cells. 
This technique is based on a 

special ink that contains 
dispersed silicon 

nanoparticles.

Alkane thiol-anchored 
self-assembled 

monolayers on gold are 
widely used to immobilize 

and detect molecules, 
including DNA, which 

become covalently 
bonded to the SAM (self-
assembly monolayers) on 

the gold surface.

polymer-carbon black

Polymer-carbon black 
composites are viscoelastic

materials that consist of 
carbon black clusters 

inducing dielectric properties 
which are dispersed in a 

polymeric matrix. 

Inkjet printing technology, in which 
metallic nanoparticle suspensions 

are printed using ordinary 
commercial printers, is a promising 
technique for fabricating conductive 

lines for electronic applications

Zinc sulfide (ZnS) is one of the most important semiconductors. It has a great potential 
in several different technological applications such as in optoelectronic devices or as 

photonic crystals

When a particle becomes smaller, its surface becomes bigger relative to its volume, thus 
changing the overall properties of the resulting nanomaterial. It may be more reactive, 

have different optical, magnetic and electrical behavior, be mechanically stronger or more 
toxic compared to the same material on a larger scale. One major reason for these 

changes is that nanomaterials break a size barrier below which quantum effectsquantum effects
can begin to dominate their behavior.

Nanocatalysis

The stability and properties of these products 
depend on surfactants which either occur 

naturally or are used as additives. 
Supplements like omega-3 fatty acids are 
often encapsulated in nanostructures to 

prevent food tasting fishy. 

Nanocomposites in 
packaging materials are 
used to extend the life 
of food and drinks by 

inhibiting bacterial 
growth or strengthening 

the barrier for carbon 
dioxide and oxygen.

“Nano” in Everyday Products

carbon nanotubes

Nanomedicine
Surface-active additives adsorb at the air/liquid or liquid/liquid interface, often building a monolayer with a thickness of only a few nanometers. 

hydrogen storage



3. PROGRAM-CADRU/STRATEGIE, 
DIRECȚII ȘI TEME DE CERCETARE
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RECUNOAȘTEREA FIZICII & MODELĂRII 
CUANTICE ÎN LUMEA...CHIMIEI



4. ORGANIZARE ȘI ORGANIGRAMĂ

Foști membri :

Mihai V. PUTZ

Ana-Maria 

PUTZ

Corina 

DUDA-SEIMAN Ottorino ORI

Alexandra 

TUDORAN

Nicoleta

DUDAȘ

Cosmin 

IONAȘCU

Marius 

LAZEA

Componen ța curent ă (și recent ă) a L-CF-SC-NQ



CV-ul Directorului Știin țific al L-CF-SC-NQ

FI ȘA DE VERIFICARE PENTRU ÎNDEPLINIREA 
STANDARDELOR MINIMALE NECESARE ȘI 

OBLIGTORII 
PENTRU CONFERIREA TITLULUI DIDACTIC DE 

“PROFESOR UNIVERSITAR”
ÎN DOMENIUL ~CHIMIE ~[1]

SYNÓPSIS

[1] Conform cu MONITORUL OFICIAL AL ROMÂNIEI, PARTEA I, Nr. 890 bis/27.XII.2012, PAG.9 (Anexa 4, la zi valabilă)

PublicaPublicațțiiii
îîn n Jurnale Jurnale șși Cări Cărțți i 
internainternațționale ionale de prim rangde prim rang::
•Physical Review E

•Journal of Physical Chemistry A

•Int. Journal of Quantum Chemistry

•Journal of Computational Chemistry  

•Theoretical Chemistry Accounts

•Int. Journal of Molecular Sciences

•J. Theor. Comp. Chemistry

•MATCH Comm. Math. Comput. Chem.

•J. of Molecular Structure: THEOCHEM

•Journal of Mathematical Chemistry

•Molecules

•Chemistry Central Journal

•Chemical Physics Letters

•Structure and Bonding

Proiecte internaProiecte internațționaleionale::
STOCHASTIC ANALYSIS OF THE OPEN 
SYSTEMS WITH THE FOKKER-PLANCK 

EQUATION BY PATH INTEGRALS; grant 

DAAD 322 A/04/17690, Institute of 

Theoretical Physics, Free University of Berlin 

(2004);

�BOSE-EINSTEIN CONDENSATION IN 
RANDOM POTENTIALS; Center for 

International Cooperation (CIC), Institute of 

Theoretical Physics, Free University of Berlin 

(2010);

�DENSITY FUNCTIONAL THEORY OF BOSE-
EINSTEIN CONDENSATION FOR THE 

QUASIHOMOGENEOUS SYSTEMS; grant 

DAAD 322A/11/05356, Institute of 

Theoretical Physics, Free University of Berlin 

(2011).

Proiecte naProiecte națționale:ionale:

UNIFICAREA CUANTICĂ A LEGĂTURII 

CHIMICE PRIN FUNCŢIONALA DENSITATE A 
ELECTRONEGATIVITĂŢII ŞI FUNCŢIA DE 

LOCALIZARE ELECTRONICĂ CU APLICAŢII 
LA REACTIVITATEA NANO-SISTEMELOR 

NATURALE COMPLEXE; grant CNCSIS: 

AT54/2006-2007 

�CUANTIFICAREA LEGĂTURII CHIMICE ÎN 
SPAŢII ORTOGONALE DE REACTIVITATE. 

APLICAŢII LA MOLECULE DE INTERES BIO-, 
ECO-, ŞI FARMACO-LOGIC; grant CNCS-

UEFISCDI: TE16/2010-2013 

(http://mvputz.iqstorm.ro/g1.php).

Doctorate TutorateDoctorate Tutorate::

susținute la Universitatea de Vest din 

Timișoara, 2007, 2009, 2010, 2011;

� susținute la Universitatea de Medicină și 

Farmacie “Victor Babeș” din Timișoara, 

2010, 2012

ManifestManifest ări ări șștiintiin țțifice coifice co --organizateorganizate
MATH/CHEM/COMP, Inter-University Centre, 
Dubrovnik, Croatia, edițiile XXIII (2008) –XXVI 

(2011)  (http://mcc.irb.hr)
Chemical Modelling (Symposium no. 2) în 

cadrul ICCMSE, 02-07 October 2011, Halkidiki, 
Greece 

(http://www.iccmse.org/Sessions_Minisymposia.
htm)



Colabor ări ale Directorului CF-SC-NQ
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(Free University of Berlin)
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Dr. Ottorino Ori
(Actinium 

Research, Parma)

Prof. Mircea Diudea
(University Babes-Bolyai, 

Cluj-Napoca)

Dr. Eduard Matito
(University of Girona)

Prof. Eduardo A. Castro 
(University La Plata, 
Buenos Aires)

Prof. Ivan Gutman
(University of Kragujevac)



Premii și Granturi ale Directorului CF-SC-NQ

CNCSIS, CNCS, UEFISCDI, ANCS (Romanian CNCSIS, CNCS, UEFISCDI, ANCS (Romanian 
National Council for Scientific Research in National Council for Scientific Research in 
Higher Education)Higher Education)

Dinu Patriciu Foundation
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