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Nicoleta CHIRA

• Corelarea metodelor cromatografice si RMN pentru analiza structurala si de 

compozitie a uleiurilor vegetale

•Corelerea analizei structurale si de compozitie aplicata la trigliceride in raport cu 

esterii metilici

•Autentificarea uleiurilor vegetale

•Modificari chimice ale uleiurilor vegetale 

CERCETĂTORI ÎN FORMARE IMPLICAȚI ÎN PROIECT

Tema tezei de doctorat – sustinut public

“Analiza uleiurilor vegetale romanesti prin metode fizice moderne”



COTA DIN CHELTUIELILE DE PERSONAL ATRIBUITE

CERCETĂTORILOR ÎN FORMARE IMPLICAȚI ÎN PROIECT

2007 Nicoleta Chira 17%

2008 Nicoleta Chira 23%

2009 Nicoleta Chira 23%



REZULTATE OBȚINUTE

Vinuri romanesti

Obiectiv:

Urmarirea procesului de fermentatie prin analiza compozitionala 1H-RMN

Musturi autentice

Podgoriile

Feteasca Neagra

Merlot Valea Calugareasca

Cabernet Sauvignon

Burgund

Feteasca Alba Domeniile Dealul Mare Urlati

Muscat Ottonel



Spectrele 1H-RMN  inregistrate în timpul fermentarii naturale a unui vin soiul Feteasca Neagra

Monozaharide

Glucoza

Fructoza

Glicerina

Acid succinic Acid acetic

Etanol

Etanol
Etanol

P1

P2

P3

P4

P5

2,3 butandiol



Obiectiv:

Crearea bancii de mostre de vinuri romanesti. Inregistrarea spectrelor 1H-RMN

Zona 0 – 4.6 ppm a spectrului 1H-RMN a unei probe de vin alb, soiul Pinot gris

Zona 0 – 4.6 ppm a spectrului 1H-RMN a unei probe de vin soiul Feteasca Neagra

Au fost colectate atat vinuri rosii cât şi vinuri albe produse la Valea Calugareasca, Murfatlar, Domeniile Dealul Mare Urlati,

Panciu, Vincon Vrancea, Fruvimed Medgedia

Au fost colectionate probe autentice soiurile: Merlot (M), Cabernet Sauvignon (CS), Feteasca Neagra (FN), Pinot noir (PN),

Sauvignon Blanc (SB), Muscat Ottonel (MO),Pinot gris (PG), Chardonnay (CH), Tamaioasa Romaneasca (TR), Feteasca Alba (FA),

Riesling Italian (RI).



A
C

ID
 S

U
C

C
IN

IC

V
A

L
IN

A

P
R

O
L

IN
A

A
C

ID
 A

C
E

T
IC

P
R

O
L

IN
A

A
L

A
N

IN
A

A
C

ID
 L

A
C

T
IC

IZ
O

L
E

U
C

IN
A

ETANOL ETANOL

IZ
O

L
E

U
C

IN
A

A
R

G
IN

IN
A

M
E

T
A

N
O

L

A
C

ID
 M

A
L

IC
  +

 C
IT

R
IC

V
A

L
IN

A

GLICERINA

VIN ROSU

CABERNET SAUVIGNON

Obiectiv:

Elaborarea procedurii de autentificare a vinurilor de diferite soiuri, podgorii prin

prelucrarea chemometrică originală a datelor furnizate de spectrele 1H-RMN
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Datele spectrale obţinute au fost prelucrate chemometric urmând două abordări:

- utilizarea valorilor numerice corespunzătoare componentelor identificate si dozate in proba

de vin prin metoda RMN

- transformând spectrul 1H-RMN într-un sir de 49 de valori obţinut prin integrarea spectrului

pe ferestre înguste de 0.2 ppm

Metode originale de calcul statistic

- zone de certitudine –

Metode consacrate de calcul 

statistic –PCA-

Se calculează parametrii:

Integrala medie pentru componentul x

Deviaţia standard 
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Stabilirea metodei de extracție optima (solvent, timp de extracție, 

reproductibilitate)

Obiectiv:

Elaborarea procedurii de autentificare a vinurilor de diferite soiuri,

podgorii (si, eventual, recolte) prin prelucrarea chemometrica originala a datelor

furnizate de metoda CG-SM.

Cromatograma  unui concentrat de vin Feteasca Neagra, obtinut prin extractie cu clorura de metilen



Obiectiv:

Crearea băncii de mostre de uleiuri vegetale din producţia româneasca 

Nr. 

Crt.

Statiunea de 

cercetare

Seminte Anul 

recoltei

Nr. 

probe

1. I.N.C.D.A. 

Fundulea

soia 2005 6

2. 2006 7

3. 2007 6

4. floarea-soarelui 2007 7

5. in 2005 6

6. 2006 6

7. rapita 2007 5

8. SCDA Simnic 

(Craiova)

floarea-soarelui 2007 6

9. rapita 2007 6

10. SCDA Lovrin 

(Timis)

floarea-soarelui 2007 2

11. rapita 2007 2

12. soia 2007 2

13. SCDA Podu Iloaiei 

(Iasi)

floarea-soarelui 2007 4

14. SCDA Valu-Traian 

(Constanta)

floarea-soarelui 2007 1

15. soia 2007 1

16. rapita 2007 1

17. SCDA Livada 

(Satu-Mare)

in 2005 2

18. 2006 2

Banca de seminte oleaginoase romanesti autentice

Uleiuri



Obiectiv:

Prelucrarea chemometrică pentru deducerea compoziţiei pe clase de 

acizi graşi si calcularea indicilor tehnologici; compararea cu indici tehnici 

determinaţi prin metode standard.

Spectrul 1H-RMN al unui ulei de soia

Semnal ( ppm ) Proton Compus

A 0.95 -CH=CH-CH2-CH3 linolenic

B 0.85 -CH2-CH2-CH2-CH3 toţi acizii graşi cu excepţia

acidului linolenic

C 1.2 -(CH2)n- toate lanţurile acil

D 1.6 -CH2-CH2-COOH toate lanţurile acil

E 2.02 -CH2-CH=CH- protonii alilici (toţi acizii

graşi nesaturaţi)

F 2.2 -CH2-COOH toate lanţurile acil

G 2.76 -CH=CH-CH2-CH=CH- protonii bis-alilici (linolenic

şi linolic)

H 4.19 -CH2OCOR glicerină (pozitia α)

I 5.15 -CHOCOR glicerină (pozitia β)

J 5.29 -CH=CH- toţi acizii graşi nesaturaţi



Nr. Ulei I iod

RMN

I iod

STAS

1. Cătină 63.4 65.6

2. Dovleac 124.6 123.9

3. Floarea-soarelui 121.6 122.0

4. Germeni de grâu 130.7 128.9

5. Susan alb 110.6 113.7

6. Soia 128.0 128.7

7. Sâmburi struguri 128.1 129.5

8. Rapita 111.2 113.2

9. Porumb 120.1 119.6

10. Nuca 148.4 149.7

11. Migdale dulci 98.9 99.6

Valorile indicelui de iod determinate prin metoda RMN si prin metoda clasica

Nr
Ulei

Isaponificatre

(1H-RMN)

Isaponificatie

(metoda standard)

1. Cătină 211.9 198.1

2. Dovleac 197.6 185.8

3. Floarea-soarelui 215.9 204.8

4. Germeni de grâu 197.2 183.6

5. Susan alb 197.2 185.4

6. Soia 195.5 185.0

7. Sâmburi struguri 195.7 184.0

8. Rapita 196.8 186.2

9. Porumb 199.9 187.4

10. Nuca 195.0 188.2

11. Migdale dulci 192.4 199.1

Valorile indicelui de saponificare determinate prin metoda RMN si prin metoda clasica
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Clasificare prin Modelul 3

(Analiza reprezentǎrii PC4/PC2)

Ulei de

floarea-soarelui

Schema de decizie pentru autentificarea tipului de ulei al unei probe necunoscute

Obiectiv:

Elaborarea procedurii de analiza compozitionala a uleiurilor vegetale produse 

in Romania prin prelucrarea chemometrica originala a datelor furnizate de metoda CG-

SM 



Linseed

Soybean

Rapeseed

Sunflower

Linseed

Soybean

Rapeseed

Sunflower

Reprezentarea scorurilor PC3/PC1 pentru lotul de calibrare

Plasarea probelor din lotul de testare în reprezentarea PC3/PC1



Obiectiv:

Funcţionalizarea grăsimilor nesaturate; utilizarea ca model a oleatului de metil

Obţinerea unor intermediari reactivi cu structură de derivaţi halogenaţi

COOH

CH3OH

H2SO4 1,2 dicloroetan, reflux,- H2O

Acid oleic

COOCH3

Oleat de metil

Br2 , CCl4

(2)

(1)

COOCH3

Br

Br
9,10-dibromo-stearat de metil

95%

86%

(3)

COOCH3

Oleat de metil

1) LiAlH4, Et2O anh.

(5)

(4)

(2)

OH

Br

Alcool oleic

PBr3, CCl4, reflux

Bromura de oleil

2) H2O



IR (cm-1, film):   3030.43 (C-H), 2971.33 ( CH3 as), 2925.6 (CH2 as), 2858.8 (CH2 sim), 648.22 si 655.08 (C-Br)

CH3
-(CH2)6-CH2-CH=CH-CH2

-(CH2)5-CH2-CH2-Br

1.26, 22H

5.35,m,2H
0.88,t,3H

1.85,cv,2H

3.40,t,2H

1.97,m,4H

1H-RNM



Funcţionalizarea prin grefare de unităţi structurale cromofore

COOCH3

Br

11-bromo-oleat de metil (6)

K2CO3, acetona, 56o C, 24h

HO N N NO2

(7)

COOCH3

O

N N NO2

(8)



Funcţionalizare prin grefare de unităţi structurale cu proprietăţi antioxidante

Br

COOCH3

HO

HO

HO

COOCH3

O

K2CO3, acetona, Ar

560C, 8h

OH

HO

HO OH

COOCH3

O OH

COOCH3

OH

O

OH

OHHO

K2CO3, acetona, Ar

K2CO3, acetona, Ar

K2CO3, acetona, Ar

560C, 8h

560C, 8h

Figura 7

COOCH3

OH

O OH



Obtinerea de compusi marcati cu deuteriu in pozitiile 8, 11, 9 si 10 (eritro, treo ) 

pentru studii biochimice si medicale

COOCH3

Br

11-bromo oleatul de metil

(1)

COOCH3

8-bromo oleatul de metil

Br

+

R-Br

Mg,Et2O anh,

Ar

Ar
D2O

COOCH3

D
11-deuterato -oleat de metil

R-MgBr

R-D

R-MgBr

COOCH3

Acid linolic conjugat cu 2 legaturi duble

(2)

(4)

KOH in metanol, reflux

(3)


