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This deferential paper is an appraisal of the scientific career of Professor Zeno Simon, Correspondent Member
of the Romanian Academy, considered the founder of the computational chemistry school in Timisoara,
presented by former students and colleagues on the occasion of his 8o™ birthday. The material starts with the
description of the years spent in Bucharest between 1952 and 1966 by the brilliant student, young researcher
and PhD Zeno Simon. The main topics approaches in this period by the future professor covered the theoretical
calculation of some kinetic parameters for monomolecular reactions using quantum chemical methods, and the
modeling of certain cellular events, as difference on self/non-self recognition. In 1966 he has returned in the city
of his birth, Timisoara, where Zeno Simon’s versatility and scientific interest guided him through a research
Institute (Institute of Chemistry Timisoara of the Romanian Academy) and two universities (the West University
Timisoara and the University of Medicine and Pharmacy Timisoara), obtaining shortly, in 1979, the title of
Professor and PhD tutor in chemistry. Besides the previous scientific domains, he addressed the very new
research field at the time, the biological activity-molecular structure relationships, and also the application and
development of quantum chemical methods. Throughout the years, in the vast majority of the cases, the
Professor voluntarily gathered around him and prepared many young and enthusiastic students, researches
and teachers, working together with them, creating, in time, a powerful group of computational chemistry,
unique in Romania, with internationally remarkable scientific results. The large number of intensively cited
papers and books, developed under the guidance of the Professor, is a testimony of the scientific viability of his
group and the talent and remarkable perseverance with which was led.
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Cu 50 de ani in urma, Zeno Simon revenea in
orasul sau natal. Doctor In chimie si tdnar cercetitor
cu remarcabile rezultate in cercetarile intreprinse in
domeniile de chimie cuanticd si biochimie, se
formase si se afirmase sub directa indrumare a
magistrului sdu, profesorul Ilie Murgulescu, creatorul
Scolii de chimie fizicd din Romania de nivel
mondial, formator si tutore stiintific al unui grup de
cercetdtori de mare valoare si performanta.

In dorinta de a dezvolta o chimie fizici moderna
si in alte centre universitare, nu numai Ia
Universitatea si in Institutul de Chimie Fizica din
Bucuresti, Academicianul I.G.Murgulescu a decis ca
din puternicul nucleu de cercetare pe care l-a creat si
l-a condus, sa trimita pe Z. Simon la Timisoara si pe
Ion Schneider la lasi, doi dintre tinerii sai

colaboratori de mare perspectivd pentru cariera
academica performanta [1,2]. Z. Simon era
recomandat pe baza unei consistente activitati
stiintifice din perioada 1957-1965 (40 lucrari
stiintifice cu aproximativ 290 de non-autocitari) si
studii  doctorale finalizate. Pentru dezvoltarea
ulterioard a chimiei timisorene, aceasta decizie, ,,bine
chibzuitd”, s-a dovedit beneficd. Dupa cinci decenii
de activitate academica in centrul universitar
Timisoara, pe baza operei sale stiintifice si a
indrumarii profesional-stiintifice consacrata
generatiilor de studenti, masteranzi, doctoranzi si
colaboratori, se poate afirma, cu deplina indreptatire,
ca Zeno Simon, membru corespondent al Academiei
Romaéne, este fondatorul chimiei fizice teoretice
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moderne, pdarintele chimiei
Timisoara [2].

Pentru prima oara in Romania, s-a creat un grup
de cercetare in domeniul relatiilor cantitative
structura chimica — activitate biologica (QSAR), care
a dobandit o recunoastere la nivel mondial. Domeniul
acesta s-a bucurat de o deosebitd importanta,
incepand cu anii 60-70 ai secolului trecut, deoarece
si-a asumat strategia pentru dezvoltarea designului
molecular, orientatd spre proiectarea unor compusi
cu proprietai prestabilite (pesticide, medicamente,
odoranti) mult mai eficiente decdt abordarea SAR.
Aceasta se baza pe stabilirea si interpetarea core-
latiilor cantitative semnificative dintre parametrii
structurali si efectul biologic, in acord cu mecanismul
inteactiunii  efector-receptor, sustinut de datele
experimentale. Evaludrile calitative ale acestor
interactiuni (SAR) devenisera ineficiente, prin gradul
mare de hazard, prin costurile mari de sintezd si
testare a unui numar foarte mare de structuri chimice
alternative, presupus a fi active.

computationale la

Succinta prezentare biografica

Zeno Virgil Gheorghe SIMON s-a nascut in anul
1935, la Timisoara. Dupa absolvirea Liceului
C.D. Loga din Timigoara (1952), a urmat cursurile
Facultatii de Chimie de la Universitatea din
Bucuresti (1952-1957) pe care a absolvit-o cu succes,
remarcadndu-se ca un student eminent, pasionat
pentru studiu §i cercetare. Sub conducerea Tatianei
Oncescu, titularul disciplinei de fotochimie, a
elaborat lucrarea de diploma. Dupa obtinerea licentei,
a fost angajat la Centrul de Cercetiri de Chimie
Fizica creat de profesorul 1.G. Murgulescu,
parcurgand toate treptele de cercetitor atestat. In anul
1965, si-a sustinut teza de doctorat care a avut ca
tema studiul cinetic al proceselor monomoleculare,
sub conducerea magistrului sdu, profesorul Ilie
Murgulescu.

In anul 1966, a fost transferat la Centrul de
Chimie, baza din Timisoara a Academiei Romane si
numit, prin concurs, conferentiar la disciplina de
chimie fizici a Universititii din Timisoara. In
perioada 1966-1977, a functionat la Facultatea de
Fizica, sectia Fizica-Chimie a Universitatii banatene,
devenind profesor la aceeasi disciplina si conducator
de doctorat (1971) In domeniile cineticd cuantica i
biochimie moleculara.

Intre 1977-1997, a fost profesor, sef al discipliei
de biofizica, in cadrul Universitatii de Medicina si
Farmacie din Timisoara. A avut o contributie
decisiva la infiintarea si acreditarea noii Facultati de

Farmacie, in calitate de coordonator al programului
de invatamant si in recrutarea unor cadre didactice de
certa valoare (1991-1995).

Revine ca profesor la Universitatea de Vest din
Timisoara, la Facultatea de Chimie, Biologie,
Geografie si de coordonator al Centrului de
Excelenta QSAR. Reconstituie si dezvolta activitatea
de cercetare a grupului timisorean QSAR si chimie
cuanticd, prin integrarea colegilor cu care initiase
cercetarile in premiera nationala cu 2 decenii Tnainte
si le continuase in conditii vitrege. in scurt tmp, in
acest colectiv, au fost cupringi si multi tineri,
doctoranzi si doctori dintr-o noud generatie, formati
si indrumati profesional-stiintific de Zeno Simon.
Datoritd unor situatii cojuncturale, care s-au produs
in invatamantul roméanesc, a fost obligat sa fisi
reconfirme prin 3 concursuri, intr-o perioada de 25
de ani (!), pozitia de profesor universitar pe care a
obtinut-o la varsta de 35 de ani, in acelasi centru
universitar.

Din anul 2000, devine director al Institutului de
Chimie ,,Coriolan Dragulescu” al Academiei
Romane, Filiala Timisoara.

Ca urmare a operei si a reputatiei stiintifice,
consacrate pe plan national si international, a
dobandit calitatea de membru corespondent al
Academiei de Stiinte Medicale (1994) si, din 1997,
de membru corespondent al Academiei Romane.

A fost distins de doua ori cu premiul ,,Gheorghe
Spacu” al Academiei Romane pentru lucrdrile din
domeniul reactiilor monomoleculare fotochimice
(1965) si pentru cartea "Modelling of Cancer Genesis
and Cancer Prevention” (CRC Press, Boca Raton,
USA, 1993). A primit Premiul Ministerului
Invatamantului (1967) pentru lucrari stiintifice in
domeniul chimiei.

A participat la numeroase conferinte nationale si
internationale (Germania, Franta, Bulgaria, Ungaria
s.a.). A avut colaborari internationale cu Institutul
ZIMET din Jena (Germania), Astra Zeneka (Suedia),
Universitatea din Bremen, pe teme de modele
matematice pentru reglaj celular si relatii structura
activitate biologica.

Scoala de chimie de la Timigsoara

Chimia roméaneasca {isi are inceputurile la
sfargitul secolului al XIX-lea la Universitatea din Iasi
(ctitori fiind profesorii Stefan Micle, Petre Poni,
Constantin Istrati, Anastase Obreja) apoi si la
Universitatea din Bucuresti (ctitori-G.G. Longinescu,
Stefan Minovici). Dupa Marea Unire, in deceniile 2
si 3 ale secolului al XX-lea, a fost creata Scoala de
Chimie de la Universitatea din Cluj de catre
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profesorii Adrian Ostrogovici, Gheorghe Spacu, Ion
Tanasescu si Dan Radulescu.

Ca urmare a conditiilor geopolitice de la sfarsitul
secolului al XIX-lea si inceputul secolului al XX-lea,
invatdmantul universitar romanesc §i cercetarea
stiintifici din domeniul chimiei la Timisoara s-a
dezvoltat de-abia in deceniile 4 si 5 din secolul
trecut, in cadrul Institutului Politehnic (infiintat in
1920) si la Institutul Agronomic (pe nucleul
Facultatii de Stiinte, refugiatd de la Cluj in 1940 in
orasul de pe Bega). Asa se explicd faptul cd in
nlstoria Chimiei”, aparuta in 1967, la capitolul
consacrat chimiei romanesti, Scoala de chimie
timigoreand nu este mentionatd, desi In proces de
formare, cuprindea remarcabile personalitati
stiintifice (I. G. Murgulescu, C. Dragulescu,
G. Ostrogovici s.a. [3].

In Timisoara, inceputurile invitimantului
universitar de chimie, destinat pregatirii inginerilor
chimisti, sunt datorate eforturilor conjugate ale
profesorilor C. Dragulescu si I. G. Murgulescu, a
caror stransd prietenie si colaborare dainuia inca din
vremea studentiei lor, la Facutatea de Chimie de la
Universitatea din Cluj. Cadre didactice de mare
prestigiu, in cadrul Institutului Agronomic (din
1940), din Institutul Politehnic (din 1933), mobilizate
de C. Draguescu si I.G. Murgulescu, profund atasati
de invatamantul universitar banatean, au militat cu
insistentd si eficientd pentru crearea unei Scoli de
inginerie chimici in Vestul Romaniei. In 1948, a fost
infiintatd si 1si incepe activitatea Facultatea de
Chimie Industriala la Institutul Politehnic din
Timisoara, cu misiunea de a pregéti specialistii
necesari unei industrii chimice nationale care
incepuse s se dezvolte dupa anii 1950. In calitate de
rectori ai L.P.T., L.G. Murgulescu (1947-1949) si
C. Dragulescu (1956) au contribuit esential la
dezvoltarea si afirmarea noii facultati.

Cu vasta sa experientd profesionala, profesorul
I.G. Murgulescu s-a implicat direct in dezvoltarea si
modernizarea cursului, laboratorului si a tematicii de
cercetare in domeniul chimiei fizice. Se poate afirma
ca in anii 1n care a fost cadru didactic la Timisoara
(1933-1949), el a introdus fundamentele chimiei
teoretice moderne in Romania pe care le-a dezvoltat
si consolidat in anii urmatori, cu ajutorul unor
colaboratori striluciti pe care i-a format si i-a
promovat cu maximd exigentd in toate centrele
universitare din tard. O primd directie de cercetare,
abordatd de catre magistru, In domeniul chimiei
teoretice, in cadrul colectivului timisorean, pe care
l-a constituit, a fost studiul influentei solventului
asupra cineticii de reactie [4]. Remarcabile sunt si
cercetarile colectivului condus de profesorul
G. Ostrogovici in domeniul nomenclaturii din chimie

si cele referitoare la extinderea si aprofundarea
studiului stereochimiei compusilor organici.

Academicienii C. Dragulescu si [.G. Murgulescu
au reusit, in 1951, sa infiinteze Baza de Cercetari din
Timisoara a Academiei Romane. Devenind
conducatorul  acestei  unititi de  cercetare,
C. Dragulescu, pe baza unei bune cunoasteri a
potentialului de specialisti disponibili si a directiilor
prioritare de cercetare stiintifici in chimia teoretica
cu aplicatii tehnologice de interes pentru industria
nationald, a dezvoltat, pe langa catedrele de profil de
chimie din Facultatea de Chimie timisoreand, a
format si organizat noi colective dedicate cercetarilor
de chimie anorganicd si analiticd, de chimie a
colorantilor. Rezultatele valoroase obtinute de aceste
colective au determinat reorganizarea unitatii de
cercetare ca Centru de Chimie din Timisoara (din
1966), la care a detinut functia de director pana la
sfarsitul vietii sale (1977). In aceasti calitate,
profesorul C. Dragulescu a fost secondat de dr. Radu
Valceanu care, oficial sau neoficial, in calitate de
secretar stiingific, a fost mana sa dreaptd. Au fost
valorificate contributiile originale obtinute prin:
studii ample ale compusilor chelatici, noi metode
fizico-chimice de analiza cantitativa si cele privitoare
la echilibrele chimice in care sunt implicati acestia in
procese de extractie cu solventi neaposi; sinteza si
caracterizarea farmacologicd a wunor combinatii
complexe cu oligoelemente, optimizari de tehnologii
pe bazi de studii ale proceselor fundamentale de
interes pentru industria chimicd nationala [5].
Cercetarile colectivului de chimie anorganica si
analiticd, conduse de C. Dragulescu si apoi de dr.
Septimia  Policec, cu contributia majora a
colaboratorului dr. Emil Petrovici, au fost incununate
prin publicarea a doua tratate de referintd in literatura
de specialitate. In primul, intitulat ,Introducere in
chimia anorganicd modernd”s-a realizat o expunere
sistematica, modernd, asupra structurii atomice pe
baza mecanicii cuantice §i o prezentare calitativa
explicita a legaturii chimice in cadrul teoriei
orbitalelor moleculare si a teoriei campului de
liganzi. Al doilea tratat, ,,Chimie structurala
moderna. Chimia Coordinantei 8” este un tratat
amplu, exaustiv, care sistematizeaza, conform unui
concept propriu, un material bibliografic de mare
interes teoretic si aplicativ privitor la complecsi cu
cifra de coordinare opt. Ambele tratate se mentin ca
surse bibliografice de referinta.

Sunt de consemnat si studiile teoretice ale lui
D. Purdela privind semnalul RMN al atomului de
fosfor in compusii organiofosforici, precum si
tratatul foarte apreciat al autorilor D. Purdela si R
Vilceanu, ,,Chimia compusilor organici ai fosforului
si ai acizilor lor ”(tradus in limba rusa).
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Pana la sfarsitul anilor 1960, si la Timisoara
preocupdrile pentru cercetiri de chimie teoretica au
fost dirijate si subordonate, excesiv, imperativului
“Invatamant-cercetare-productie”. Anul 1966
reprezintd un an de referintd, de reviriment pentru
cercetarea In domeniul modern al chimiei teoretice,
chimia computationala, indiscutabil determinatd de
venirea la Timisoara a dr. Zeno Simon. El devine
fondatorul si conductorul unui grup de cercetare in
Chimia Cuantica si in QSAR.

in prezent, principalele colective din Timisoara
in care se fac cercetdri in domeniul chimiei teoretice
activeazd la Institutul de Chimie al Academiei
Romane si la catedrele de Chimie de la Universitatea
de Vest si de la Facultatiea de Inginerie Chimica si
Protectia Mediului.

O grupare de chimisti teoreticieni de la
Departamentul de Chimie-Biologie de la Universitatea
de Vest din Timisoara, condusa de conf. dr. M. Putz
studiazd prioritar teme legate de definirea
eletronegativitatii prin functionale, densitate, precum
si teme legate de QSAR. Pana 1n prezent, M. Putz si
colaboratorii au publicat peste 90 de lucrari primare
si reviewuri, cu peste 140 de citari in literatura de
specialitate.

ZENO SIMON. O viata dedicata stiintei

1. Perioada bucuresteana. Studentia.
Afirmarea in cercetare, doctoratul.

Dupa studiile liceale timigorene, absolventul
liceului C.D.Loga, Zeno Simon a luat drumul spre
Bucuresti, pentru a studia biochimia, stiinta si
cercetarea pasionandu-l de timpuriu. In pofida
dificultatilor datorate ,,dosarului personal” (origine
sociald ,,nesdndtoasd”, aviz medical negativ), Zeno
Simon a reusit la concursul de admitere cu un
remarcabil succes, clasindu-se pe primul loc.
Exceptionala pregatire a candidatului a impresionat
comisia de admitere si a determinat aprecierea si
recomandarea profesorului Ilie Murgulescu pentru
studiul chimiei la Facultatea de Chimie a
Universitatii din Bucuresti.

Studentul eminent Z. Simon a profitat, din plin,
de sansa de a audia si a studia cursurile sustinute de
profesori eminenti, sefi de Scoald, precum si de
tinere cadre didactice pasionate pentru chimia
moderna, In plind afirmare. Peste ani, isi aduce
aminte [1] cu multd pretuire §i recunostintd de
profesorul Gheorghe Spacu la Chimia Anorganica,
de profesorul Ilie Murgulescu la Chimie Fizica, de
conferentiarul V. Segescu la Fizica Teoretica. O mare
atractie pentru chimia cuantica i-a fost produsa de

cursul si seminariile conferentiarului V. Em. Sahini
care l-a inifiat, iar, apoi, studiind temeinic cérgile
fundamentale ale lui L. Pauling, C.A. Coulson si
Streitwieser [6,7], a fost stimulat sa exerseze cu
”osardie” metoda orbitalelor moleculare pentru
studiul structurii unor molecule organice.

Sub conducerea Tatianei Oncescu, pe atunci
lector titular la disciplina Fotochimie, a elaborat
lucrarea de diplomd  “Studiul cinetic al
descompunerii termice a difenil diazometanului”.

Dupa obtinerea licentei, a fost incadrat, pentru
scurt timp la Catedra de Chimie Fizica a Universitatii
din Bucuresti si apoi a fost angajat la Centrul de
Cercetari de Chimie Fizica creat de 1.G. Murgulescu.
Acesta i-a incredintat ca tema studiul teoretic si
experimental al cineticii reactiei monomoleculare de
izomerizare cis-trans a maleatului de metil in faza
gazoasa. Constatdnd ca, evident, este mai aplecat
pentru cercetdrile teoretice decat pentru cele
experimentale, tandrul licentiat s-a reorientat spre
studiul cineticii acestei reactii, realizind calculul
energiei ei pe baza metodei orbitalelor moleculare.

In colaborare cu profesorul A.T. Balaban, a
elaborat un numar mare de lucrari stiintifice in care
metodele chimiei cuantice s-au aplicat pentru studii
referitoare la structura si reactivitatea unor compusi
organici.

2. Parintele chimiei computationale la
Timisoara

In anul 1965, dupa sustinerea doctoratului, Zeno
Simon vine laTimisoara unde a fost primit cu multa
disponibilitate, datoritd ,palamaresului” stiintific
care il recomanda, de catre profesorul Ioan Curea,
Rectorul Universitatii si profesorul C. Dragulescu,
directorul Centrului de Cercetari Chimice. Ambele
institutii - Universitatea nou infiintatd din 1964,
Centrul de Cercetari, in prezent Institutul de Chimie
al Academiei Romane, create de C. Dragulescu —
erau preocupate, in acea vreme, de formarea si
consolidarea unor colective de cercetare capabile sa
abordeze tematici moderne de cercetare in chimie,
precum si de formarea unor generatii de profesori si
ingineri in domeniul chimiei, cu competente
profesionale temeinice.

In anul 1966, a fost incadrat conferentiar de
chimie-fizica la Sectia de Fizica-Chimie a Facultatii
de Fizica si angajat cu jumatate de norma la Centrul
de Chimie. Din 1970, a fost promovat profesor si a
obtinut calitatea de indrumator de doctorat.

La inceputul sederii in Timisoara, a finalizat
cercetarile pe care le initiase la sfarsitul perioadei
bucurestene, axate pe aplicatii de chimie fizica la
biologia moleculard: metode fizico-chimice pentru
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biosinteza de macromolecule si reglaj celular.
Urmare a colabordrilor cu S. Ruckenstein si
D. Farcas, specialist in computere si cu Claude
Nicolau, director la un nou infiintat institut
bucurestean, au fost publicate mai multe articole
stiintifice in reviste cu bund vizibilitate
internationala.

in 1966, la propunerea profesorului C. Drigulescu si
a Dr. Radu Valceanu, secretarul stiintific, a fost
infiintat un mic grup de chimie cuanticd sub
conducerea lui Zeno Simon. Tema de cercetare initial
abordatd: aplicarea chimiei cuantice la compusi
organofosforici si la coloranti. Pe langa aceasta
directie principala de cercetari, care a furnizat
majoritatea articolelor stiintifice publicate, au fost
reluate si continuate cercetirile in  domeniul
reglajului celular si al interactiilor specifice in
sisteme biologice. Multi dintre tinerii cercetatori
interesati de chimie cuantica au participat la cursurile
sustinute benevol de Z. Simon, consacrate aplicarii
metodei orbitalelor moleculare (HMO-Hiickel),
tratarii cuantochimice a stabilitdtii si reactivitatii,
relatiilor structura-proprietdti spectrale, in special
pentru compusi organici ai fosforului si pentru
coloranti organici.

Lista de lucrari stiintifice a profesorului Zeno
Simon contine peste 350 articole si carti publicate, in
mare parte in reviste si in edituri de prestigiu din tara
si din strdinatate, care acopera domenii distincte
inter- §i transdisciplinare de aplicare a chimiei
computationale. Vom prezenta contributiile originale
ale profesorului incadrate in domeniile de cercetare
pe care le-a abordat, simultan, pe parcursul a 5
decenii de viata stiintifica.

Chimie cuantica

in anii 1L, IV si V de facultate, studentul Zeno
Simon a acordat un interes prioritar studiului chimiei
cuantice, chimiei teoretice cu aplicatii la dinamica
intramolecularda la procese unimoleculare. La
sfarsitul celor 5 ani de studii universitare, a devenit
primul §i pe atunci unicul cercetator din tard care
cunostea metoda orbitalelor moleculare si care s-a
straduit sd acumuleze experientd in aplicarea metodei
HMO Ia moleculele organice pentru studiul
proceselor din interiorul moleculelor care se produc
la absorbtia/emisia de lumina si in cursul reactiilor
chimice. Lista de lucrari stiintifice atesta faptul ca in
anii 1957-1959, Z. Simon era primul si cel mai
peformant cercetitor care aplica metoda HMO la
probleme de studii structura-reactivitate in chimia
organica.

Pentru teza de doctorat, elaborata sub indrumarea
stiintificd a profesorului Ilie Murgulescu, a studiat
cinetica reactiei de izomerizare cis-trans a maleatului
de metil in faza gazoasd. Calculul energiei de
activare si a factorului preexponetial le-a realizat pe
baza aplicarii metodei HMO. Desi, pentru calculele
laborioase efectuate a putut folosi doar un calculator
mecanic (o “batrana rasnifa”) si un calculator electric
de prima gereratie, a reusit si obtind pentru cei doi
parametri cinetici valori calculate concordante cu
cele obtinute din studiile cinetice experimentale [8,
9]. Rezultatele au fost publicate in Zeitschrift fiir
Physikalische Chemie [10]. A urmat calculul energiei
de activare pentru reactia de descompunere a
ciclobutanului 1n doud molecule de etilena,
folosindu-se de intersectii ale curbelor de potentiale
empirice, potentiale de repulsie van der Waals si
curbe Morse pentru energii de legatura [12,13].

in perioada bucuresteanda, colaborand cu
profesorul A.T. Balaban, a elaborat un numair mare
de lucrari in care a aplicat metode cuantochimice
pentru studiul stabilitatii si interpretarea spectrelor
unor molecule de compusi organici, lucrari care au
beneficiat de un numar important de citiri In
literatura de specialitate. Aceste lucrari au reprezentat
contributii cu caracter prioritar in cercetarea chimica
romaneasca prin care s-au explicat caracteristicile din
spectrele electronice si RMN ale substantelor studiate
[14-17]. Ca urmare, Zeno Simon s-a afirmat in
cercetarea romaneasca din anii 1957-1964, ca pionier
si promotor in aplicarea chimiei cuantice la probleme
de chimie organica.

Dupa venirea la Timisoara, primele aplicatii de
calcule cuantochimice au fost cele pentru molecule
de heterocicli cu atom de fosfor, cu posibil caracter
aromatic [18,19]. Impreuni cu A. Balint, M. Mracec
si R. Valceanu s-au extins rezultatele obtinute cu
HMO, utilizand o metoda mai moderna, Pariser-Parr-
Pople [20]. Calculele efectuate au aritat ca existd o
participare puternica si extinsd a mai multor orbitale
3d ale atomului de fosfor pentavalent si trivalent In
cicluri de fosfor, formal aromatice. Ele ofereau
argumente pentru un alt model al implicarii atomului
de fosfor 1n cicluri formal aromatice, care se
deosebea de modelul Fukui si de modelul Dewar,
construite pe baza calculelor HMO, care propuneau o
interactie slaba intre atomii de P si C [20-23]. Acest
grup de lucrari a avut un numar apreciabil de citari in
literatura de specialitate.

Z. Simon si colaboratorii Maria si Mircea Mracec
au continuat studiile cuantochimice incepute pentru
compusi organofosforici (derivati ai ciclofosfazenei
[23], prin metode simple HMO si Del Re si avansate
(CNDO/2, ab initio). 16 lucrari au fost consacrate
calculelor de structuri electronice in diferire clase de
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substante: derivati de uree si tiouree [24], derivati ai
acidului fenilacetic, saruri de diazoniu aromatice,
arilamide ale acidului oxalic, arene trifluormetilate
derivate de la dinitroaniline N-substituite. S-au
utilizat metodele Del Re pentru electronii sigma,
varianta omega-HMO pentru electronii t, MOSP
(metoda MO cu parametrizare specifica [25]). S-a
dedus cd tratarea sigma o + m pentru interpetarea
reactivitatii din spectrele electronice este benefica in
cazul seriilor de molecule cu diferente de structura
limitate.

Pe masura ce cursurile si seminariile de chimie
cuantica, voluntar conduse de profesorul Z. Simon,
s-au extins si au cuprins tot mai multi participanti,
numdrul de cadre didactice si de cercetatori, de
studenti masteranzi §i doctoranzi a crecut si mulgi
i-au devenit colaboratori. S-au efectuat studii
cuantochimice 1n colaborare cu R. Nutiu, Rodica
lagher, G. Ciuhandu pentru derivati ai acidului
dilituric [26], calcule cu metoda Pariser-Parr-Pople
[20], calcule cu metoda Del Re [27], calcule de
moment dipol [28] si extinderea metodei Del Re la
compusii fosforului trivalent [20]. S-au mai efectuat
studii cuantochimice pentru derivati tiazolidinici si
chelati ai acestora cu (Co ™) [29-30], purin-N-oxizi si
derivati de uree si tiouree [24]. Cu F. Kerek si
G. Ostrogovici a fost studiat mecanismul izomerizarii
syn-anti in sisteme iminice [31]. Z. Simon si
A. Chiriac au aplicat regula Woodward-Hoffmannn
pentru a studia posibilitatea obtinerii ciclurilor
triatomice (C;H4PH, CsH4NH) si stabilitatea acestora
[32]. Metodele de calcul MNDO/PM3. DFT + PCM,
ab initio PCM au fost folosite pentru tratarea
generald a specificitatii in interactii din sisteme
biochimice enzima-substrat (forte intermoleculare,
energii de hidratare [33,34]). Cercetarile efectuate de
doctoranzi si de tinerii colaboratori (E. Seclaman,
F. Elenes, T. Sulea, L. Kurunci, Liliana Pacureanu)
sub indrumarea profesorului Z. Simon au fost
valorificate prin 8 lucrari publicate in reviste de
prestigiu [35]. Cu grupul format din F. Elenes, E.
Scelanu, Z. Simon s-au elaborat 3 lucrari care au
rezultat din cercetarile legate de predictia interactiilor
in partitia octanol-apa, echilibrele protolitice si
comportarea cromatograficad pentru diferiti coloranti
monoazoici [36]. In cadrul unui contract de cercetare
echipele de cercetare conduce de Academicianul
O. Popescu si Academicianul Z. Simon au efectuat
calcule pentru energiile de disociere in solutie apoasa
a puntilor saline implicate in interactii mediate de
peptidoglicani [37]. Z. Simon si grupul coordonat de
Mircea si Maria Mracec, cu participarea Lilianei
Pacureanu [38] au aplicat diferite metode
semiempirice avansate de calcule cuantochimice

pentru derivati amfetaminici si heterociclici cu N, P,
As, Sb, Bi implcati in sisteme biologice. De
asemenea, cu colaborarea lui L. Saity si Otiliei
Costisor s-au studiat cu metode cuantochimice
stabilitatea ionului de cobaltihexamind in solutie
apoasa [39].

Aplicatii de chimie fizica in biologia
moleculara

Interesul pentru studiul biochimiei, manifestat
incd din anii de liceu, dupad asumarea unei cariere
dedicate cercetarii, s-a transformat si a ramas o
preocupare statornicd pentru studii teoretice in acest
domeniu. Paralel cu aplicarea metodelor cuanto-
chimice pentru studiul reactiilor unimoleculare, la
indemnul lui A.T. Balaban, a aprofundat studiul
temeinic al fundamentelor si al noutatilor
revolutionare (in special in citologie) aparute in anii
60 ai secolului trecut, In domeniul biologiei
moleculare. Ca urmare, aplicind metode din
matematicd si din chimia fizica la probleme din
biologia moleculard, a abordat trei directii distincte
de cercetare:

(i) aplicarea metodelor chimice s§i analiza
ecuatiilor diferentiale pentru procese model in
procesul de diferentiere celulara;

(i) calculul probabilistic pentru doza letala in
efectul agentului alchilant la nivel celelar;

(ii1) teorie pentru recunoastere intre moleculele
biologice pentru self/non-self in imunologie.

Au rezultat trei lucrari stiintifice publicate in anul
1965, in Journal of Theoretical Biology.

Dintre lucrdrile legate de biologia moleculara
aparute in perioada anilor 1957-1965, de un real
succes s-au bucurat cele care contineau contributii
originale referitoare la:

e modelul de stari stationale pentru diferentiere
celulara;

e calculul probabilistic pentru doza letald de
agent alchilant;

e recunoasteri intre molecule implicate biologic.

Aceste lucrari au fost realizate prin colaborarea
Iui E. Ruckenstein [40], Ilie Badilescu [41] si au
intrunit un numar semnificativ de non-autocitari. Din
pacate, o serie dintre temele initiate de acest grup de
cercetare (teoria starilor stationare in reglaj celular,
relatia dintre specificitatea interactiunilor si marimea
biomoleculelor) au fost limitate de tehnica rudimen-
tard de calcul disponibila. Grupe mari de cercetatori
care au dispus de mijloace de calcul superioare au
reluat si dezvoltat aceste teme.
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Din colaborarile in probleme de reglaj si de
diviziune celulara cu D. Farcag [42,43], specialist in
computere la IFA-Magurele si cu A. Cristea [44], au
fost elaborate modele matematice pentru diviziunea
celulara care permiteau predictii pentru unele relatii
intre viteza de diviziune i marimea (medie) a unor
celule si evidentierea unor regularititi ale
homeostazei celulare [45].

In perioada 1966-1977, ca profesor la Universitatea
din Timisoara, Z. Simon a continuat si a dezvoltat
cercetarile 1n probleme de modelare a ciclului
celular, colaborand cu colegii A. Chiriac si  S.
Raduly [46] si a stabilitit o colaborare pe termen lung
cu W.A. Knorre de la Institutul ZIEMA din Jena
[47]. Impreuni cu acesti colaboratori s-au publicat 26
lucrari in domeniul care propune modele pentru
reglajul cresterii diviziunii celulare, In revistele
Studia Biophysica (Berlin) si Tissue Kinetics [48].
Z. Simon, S. Raduly, A. Chiriac si M. Mracec au
propus, pe baza de considerente cinetice, o schema
de tratament chimioterapic cu doud sau mai multe
combinatii, pentru eliminarea unei fractiuni cat mai
mari de celule canceroase.

Un articol 1n care se explica cele trei clase de
abundentd ARN, mesager in eucariote, a aparut in
prestigioasa revista Nature (1975) [49].

In anii 70, Z. Simon si colaboratorii au acordat o
atentie prioritard problemei interactiilor specifice din
sisteme biologice. Ideea de bazi a fost ca echilibrele
de asociere-disociere intre o molecula efector si un
situs receptor sa fie tratatd prin considerarea unor
interactii, care se produc, simultan, §i pe capacitatea
moleculei efector de a diferentia corect receptorul
tintd de un numar mare de receptori falsi. Pe aceasta
baza, a fost calculatd lungimea teoretic necesara
pentru specificitate, in imunologie. Lucrarile in
colaborare cu V. Ghetie au fost publicate in Studia
Biophysica (Berlin) si Revue Roumaine de Biochimie
[50].

Problematica specificitatii antigen-anticorp si a
complementaritatii prin ,,potrivire stericd” intre
receptor si efector a fost amplu prezentatd 1in
Angewandte Chemie (1974) [51].

Tematica privind autoreglarea genelor a fost
abordata de Z. Simon pentru prima oara in 1965, prin
elaborarea unui model cu triggeri de gene interelate
cu cel putin doua stari stationare, bazat pe un control
negativ represor-gend operator. Acest model se
folosea de datele existente referitoare la reglajul
activitatii genelor de procariote [52]. In 1986,
impreund cu . Niculescu-Duvaz, elaboreaza un nou
model bazat pe insertia unei proteine-activator cu o
secventa-activator apartinand aceleiagi gene [53].

In perioada celor 20 de ani, in care a activat la
Institutul de Medicina din Timisoara, a realizat o

colaborare fructuoasd cu profesorul G.I. Mihalas si
grupa acestuia de calculatoristi de la disciplina de
Informatica Medicala, realizdnd studii analitice si de
simulare (8 lucrdri publicate). Numarul de proteine
per celuld a coincis ca ordin de marime cu cel
determinat experimental [54]. Cel mai mare succes
obtinut prin aceastd colaborare cu I. G. Mihalas a fost
elaborarea unui model de trigger de gene interelate
(P53-MDM2) [55].

In cadrul unui contract de colaborare cu
academicianul O. Popescu, ca responsabil al unei
echipe numeroase de tineri colaboratori de Ila
Institutul de Chimie al Academiei (L. Kurunczi,
Liliana Pacureanu, Simona Muntean, L. Saity,
V. Careja) a participat la cercetdri referitoare la
interactii mediate prin peptidoglicani [56]. Acest
grup de cercetare, indrumat de Z. Simon, a dezvoltat
cercetdrile anterioare printr-o tratare generald a
specificitatii in interactiile biochimice si a sigurantei
de functionare a sistemelor biologice, bazati pe
diferenta de afinitati intre perechea enzima-substrat
corectd si perechile concurente false [57]. Pentru
studii in domeniul imonologie, pe teme de modele
pentru apararea imunitard, a colaborat cu C. Tatu
[58].

Relatii structura chimica-activitate
biologica

Dr. Radu Vilceanu, secretar stiintific la Baza de
Cercetari Chimice din Timisoara, a initiat si a
dezvoltat cu un grup de colaboratori (Danild Purdela,
Gheorghe Ilia s.a) Scoala de chimie a compusilor
organofosforici, cea mai importantd din Romania.
Acest grup a adoptat o strategie de cercetare, care
imbind eficient caracterul experimental-aplicativ cu
studii bazate pe teorii si metode ale chimiei teoretice
moderne de structurd §i reactivitate chimici. In
laboratoarele de chimie ale Institutului de Chimie din
Timisoara s-au sintetizat compusi organici ai
fosforului (COF), in special pesticide, care se pretau
pentru transfer tehnologic la faze de pilot si de
productie.

Cu scopul de a prezice pentru sintezisti structuri
COF din clasa esterilor acidului fosforic si acidului
fosfonic cu activitate anticolinesterazica puternica,
s-a folosit metoda corelatiilor multiple (MLR).
Cercetarile teoretice au fost favorizate de studiile
anterioare referitoare la specificitatea interactiilor si
complementaritatea intre ,receptor” si ,.efector”,
precum si de integrarea in colectiv a unor tineri
specialisti in programarea si utilizarea computerelor
autohtone care au fost construite si functionau in
Timisoara, la acea vreme [59].
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La sugestia lui Radu Valceanu, un competent si
veritabil manager al cercetdrii in chimia timisand, in
1972 au fost initiate cercetari de QSAR 1in cadrul
I.C., aplicate pentru corelarea toxicitatii unor derivati
ai acidului fosforic, evaluate cantitativ si calitativ, cu
influenta  unor  factori  structurali  precum
hidrofobicitatea si constantele de substituent de efect
electronic. Initial, colectivul care a abordat acest
domeniu a fost alcatuit din Z. Simon, Z. Szabadai, A.
Chiriac si R.Véalceanu. Primele lucrdri au aparut in
Studia Biophysica (Berlin) si In Revue Roumaine de
Chimie (1973). In scurt timp, cercetarile s-au extins
cuprinzand cadre didactice §i cercetatori de la Sectia
de Fizicd Chimie a Universitatii, de la Facultatea de
Chimie Industriald, de la I.C.L si de la alte institutii din
Timisoara. Chiar dacd nu a existat o structurd
organizatd, legal constituitd, Grupul de QSAR si
Chimie Cuantica s-a format si a functionat la nivel de
centru universitar [60].

In perioada anilor 1973-1980, in acest grup de
cercetare s-au intregrat deplin si cu contributii consistente
Aurel Balint, Mircea si Maria Mracec (Centrul de
Cercetari Chimice), loan Motoc, Dan Ciubotariu, Stefan
Holban (Institutul Politehnic). Se poate considera ca cei
mentionati au constituit o prima generatic de QSAR-isti
si de cuantochimisti, careia i-au urmat, In continuare,
inca doua generatii.

Cu sansa de fi beneficiat de intelegerea si
sprijinul unor rectori, de la Universitate si de la
Institutul de Medicina din Timisoara, care au apreciat
cercetarea stiintifica performanta si munca celor care
erau dedicati acesteia, a fost posibila tiparirea
Preprinturilor Seria Chimie de la U.V.T., timp de
peste 25 de ani si aparitia in R.F.G. si In Anglia a
doud carti fara a fi dedicate politic. Aceste aparifii au
permis atestarea prioritatii contributiilor originale,
mentinerea §i consolidarea prestigiului stiintific al
grupului timisorean QSAR, la nivel mondial.

La finceputul anilor 1970, predominau acele
studii QSAR, care corelau descriptorii structurali
“clasici” (hidrofobicitatea, constante de substituent,
refractic moleculard, volum molecular) si se
propuneau modele si parametrii de geometrie
moleculara insuficient de relevant. Nu exista, inca, o
metoda de cuantificare pentru “potrivirea” sterica“ a
moleculelor efector in situsul receptor al enzimei care
determind efectul biologic (in acord cu mecanismul
,cheie in broasca” admisd).O primd solutie pentru
rezolvarea problemei a constituit-o elaborarea
metodei diferentei sterice minime (MSD), ulterior
dezvoltatd ca metoda diferentei topologice minime
(MTD). Metoda se bazeazd pe descrierea structurii
spatiale a moleculelor efector printr-o ,hipermolecula”.
Aceasta era “construitd” printr-o retea tridimensionala
rezultatd prin suprapunerea moleculelor din seria

QSAR, astfel incat nodurile acesteia sa corespunda
aproximativ cu pozitiile atomilor din geometria
structurii moleculelor efector. S-au atribuit valori
distincte (+1, 0, -1) corespunzand la trei tipuri de
noduri: noduri favorabile pentru efectul biologic,
noduri irelevante (neutre, situate 1in exteriorul
receptorului) si respectiv noduri defavorabile [61, 62].

Colectivul s-a largit prin participarea si
colaborarea cercetatorilor si cadrelor didactice tinere,
pe masurd ce au dobandit pregatirea prin cursurile si
seminariile organizate de profesorul Z. Simon. De la
studiile QSAR de inceput pentru compusi cu
activitate anticolinesterazicd (pesticide organofosforice,
carbamati) cercetarile s-au extins la numeroase serii
biologic active [63].

In colaborarea cu A. T. Balaban, Z. Simon, 1.
Motoc si D. Ciubotariu au reusit sa dezvolte metoda
MTD, incluzand reguli bazate pe intuitie chimica si
considerente de ordin topologic in rafinarea
algoritmului de atribuire a valorilor pentru nodurile
hipermoleculei: considerente de conectivitate, de
teoria grafurilor (metoda SIBIS), metoda Monte
Carlo [64].

Colaborarile cu I.I. Badilescu, T. Racovitan [65],
Mracec, 1. Niculescu-Duvaz [66,67] etc., la care s-au
alaturat tineri doctoranzi, au condus la cresterea
aplicabilitatii metodei MTD in Design Molecular.

Prin colaborare cu M. Bohl de la Institutul
ZIMET - Jena, metoda MTD s-a aplicat in studii
QSAR privind activitati de tip hormonal pentru
derivati steroidici, valorificate in 7 lucrari stiintifice
[68]. Z. Simon a avut o importantd contributie si la
colaborarea, in cadrul proiectului European TEMPUS,
cu grupul de cercetare al profesorului B. Jastorff de
la Universitatea din Bremen, prin care s-au facut
studii. QSAR pentru derivati c-AMP, activatori ai
protein kinazei, cu implicatii pentru proiectarea
sintezei unor clase de medicamente [69].

Profesorul Z. Simon apreciazd [1] ca cel mai
prolific domeniu de cercetare pe care l-a abordat a
fost cel al relatiilor cantitative structura chimica-
activitate biologica. Cele 84 de lucrari QSAR, bazate
pe metoda MTD, au validat aceastd metoda prin
aplicarea la o multitudine de serii de compusi cu
diferite tipuri de interactii efector-receptor si de
raspunsuri  biologice: pesticide organofosforice,
carbamati, agliconi cardiotonici, odoranti, steroide
(clasa cea mai studiata - 13 lucrari), retinoizi, derivati
de hidrocarburi aromatice policiclice (PAH)
cancerigene [70].

Pe parcursul anilor (peste 4 decenii), la grupul
care a fundamentat si a aplicat, pentru intdia oara,
metoda MTD/MTD - Z. Simon, Z, Szabadai,
A. Chiriac, D. Ciubotariu, S. Holban — s-au adaugat,
cu contributii valoroase, T. Sulea, L. Kurunczi,
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I.G. Mihalas, T.I. Oprea, C. Bologa, S. Muresan,
E. Seclaman, D. Hadaruga, s.a. care au elaborat teze
de doctorat la Zeno Simon si au aplicat metoda
diferentelor topologice minime pentru studii QSAR.
In ultimul deceniu (dupa anul 2000), cercetirile s-au
concentrat, prioritar, pentru perfectionarea metodei
MTD [71]. Au rezultat 21 de lucrari publicate in
reviste reprezentative, din fard si din strainatate:
corelatia structurd-proprietati odorante la alcooli
cicloalifatici [72], dezvoltarea variantei PLS a
metodei MTD, aplicarea comparativdi cu metoda
CoMFA s.a. Prima lucrare MTD-PLS [73] a fost
continuatd si dezvoltata printr-o versiune finala, care
a realizat cartarea receptorului acetilcolinesterazei in
hidroliza esterilor acidului acetic [74]. Se remarca
numarul mare de lucrari QSAR consacrat procesului
de absorbtie colorant-fibra, elaboratd de echipa
condusa de dr. Simona Funar-Timofei, sub
indrumarea lui Z. Simon.

Un numaér important dintre absolventii de elita
din universitatile timisorene au invatat sa aplice
metode de calcul ale chimiei cuantice, iar altii s-au
integrat in grupul QSAR. Din pacate, nu putini dintre
acestia au plecat din tard din cauza conditiilor precare
de existenta, a lipsei perspectivelor de dezvoltare in
profesie pe masura valorii si a performantei stiintifice
(doctorate stralucite, lucrari stiintifice ISI, burse de
studii postdoctorale: I. Motoc, T. Sulea, S. Muresan,
T.I. Oprea, C. Bologa, M. Olah, G. Balea s.a. Totusi,
alaturi de “garda veche”, ei au pastrat relatii active de
colaborare si Impreund cu noile generatii de qusaristi
si cuantochimisti au asigurat continuitatea si
competitivitatea valorica a Grupului de Chimie
Cuantica si QSAR, timp de peste 4 decenii [75].

Pe langd misiunea asumatd de fondator si
conducator al Grupului de Chimie Cuanticd si
QSAR, profesorul Z. Simon a fost unul dintre
principalii animatori ai vietii stiintifice 1in
comunitatea chimistilor din Centrul Universitar
Timisoara. In activitatea sa academica, el a avut un
rol exceptional ca formator profesional stiingific al
multor generatii de studenti, masteranzi si doctoranzi
(peste 30 de teze de doctorat finalizate). De
asemenea, este neindoielnic cd acreditarea noii
Facultati de Farmacie la Institutul de Medicind din
Timisoara a beneficiat, In masurd decisivd, de
autoritatea stiintificd si  de activitatea sa de
coordonator prin conceperea planului de Invatamant,
organizarea procesului de invatamant si, indeosebi,
de modul in care a selectat, cu multd exigentd, un
valoros colectiv de cadre didactice. Toti cei incadrati
indeplineau, pe deplin, conditiile pentru a ocupa prin
concurs postul de conferentiar. In scurt timp acestia
au fost promovati pe post de profesor universitar,

justificand afirmatia mentorului: ,,am avut méana
buna” cand mi-am ales colaboratorii [1].

in anul 2005, profesorul Zeno Simon, membru
corespondent al Academiei Romane, s-a pensionat.
In prezent, ocupid functia onorifici de director al
Institutului de Chimie din Timigoara. Chiar si dupa
pensionare, Z. Simon a continuat sa elaboreze si sa
publice lucrari din domeniile chimiei teoretice: 3 in
2007, 1 in 2008, 1 in 2009, 2 in 2010, 3 in 2011, 1 in
2014 [76,77]. In anul bicentenarului Darwin, i-a
aparut cartea ,,Chimia si viata” [78].

In ultimii ani, Z. Simon s-a preocupat si de
politica stiintei, stimulat de colegul sdu profesorul
P. Frangopol, publicind in Curierul de Fizica,
Revista de Politica Stiintei §i Scientometrie articole
consacrate problemelor legate de cercetarea si
invatdmantul superior din Romaénia, in epoca de
tranzitie prelungita, precum si articole dedicate unor
chimigti timigoreni cu contributii importante la
dezvoltarea cercetarii si Invatamantului universitar
din orasul de pe Bega (C. Dragulescu, R. Valceanu)
[79].

Activitatea academica, didactica si stiintifica a
lui Zeno Simon este prodigioasa: profesor dedicat
pentru 30 de promotii de studenti, formator de
specialisti certificati valoric, creativi, de certa
valoare, In domeniile chimie cuantici si QSAR,
fondator si sef de Scoald de cercetare in aceste
domenii. Opera stiintificd a profesorului Z. Simon,
realizata in peste 5 decenii de viata, total consacrata
cercetarii stiintifice In domenii moderne ale chimiei
teoretice, este impresionantd. Cele 326 lucrari
stiintifice au fost publicate in reviste de mare
prestigiu stiintific precum Nature, J.Comput.-Aided
Molec. Des., Quantum Struct.-Act.Relat., MATHCH.,
J. Chem. Inf. Comput. Sci., Mol. Crist. Lig. Crist.,
Studia Biophysica (Berlin), J. Theoret. Biol., Rev.
Roum. Chim. s.a. Z. Simon este autor si coautor la 29
de tratate de specialitate, cursuri, caiete de lucrari si
carti de popularizare. Dintre acestea mentionam
lucrarile indicate in bibliografie la pozitiile [62],
[64], [80-84].

Cele 350 lucrari stiintifice, avand ca autor sau
coautor pe profesorul Z. Simon, cu 1200 citari (600
nonautocitari) au indice de impact si factorul Hirsch
15.

Profesorul Zeno Simon, membru corespondent al
Academiei Romaéne, reprezintd un exemplu de
exceptie, de succes deplin, de confirmare si afirmare
a valorii creatiei sale stiintifice la nivel mondial, prin
propriile forte, chiar daca nu Intotdeauna conditiile in
care a muncit i-au fost favorabile. Intuitia si increderea
magistrului, academicianul 1.G. Murgulescu, in talentul
si puterea neobisnuitd de muncd a discipolului sdu, au
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fost pe deplin rasplatite prin abnegatia si totala daruire a

acestuia pentru stiinta [85].

Bibliografie

[1] Z. Simon, “O stea de NU prea mare marime”,
Ed. Marineasa ,Timisoara, 2014

[2] P. T. Frangopol, Zeno Simon Parintele Chimiei
Computationale la Timisoara, in “Mediocritate
si excelenta. O radiografie a stiintei §i
invatamantului in Romania”, vol.3, Ed. Cartii de
Stiinta, Cluj-Napoca, 192-197 (2008).

[3] Magda Petrovan, M. Herscovici, “Istoria
chimiei”, Ed. Didactica si Pedagogica,
Bucuresti, 1967.

[4] E. Segal, Academicianul I.G. Murgulescu dascal
de exceptie si creator de stiinta, Discurs de
Receptie la Academia Romana, Ed. Academiei
Romane, Bucuresti, 10-11 , 2012.

[5] ,,Academicianul Dragulescu, 100 de ani de la
nastere”, Ed. C. Becherescu, R. Minea, Ed.
Monografii, Timisoara, 2007: D. Becherescu,
Coriolan Dragulescu — Fondator al Scolii
timisorene de chimie, 8-22; Otilia Costisor,
Institutul de Chimie Timisoara al Academiei
Romdane, 23-37; Septimia Policec,
Academicianul Coriolan Dragulescu —

Promotor al stiintei si cercetarii chimiei
anorganice, 32-40; A. Chiriac, Academicianul
Coriolan Dragulescu ctitor al chimiei la
Universitatea de Vest din Timisoara.

[6] A. Chiriac, Z. Simon, Coriolan Dragulescu
ctitor al invatamantului si al cercetarii de
chimie in Banat, Rev. Politica Stiintei si
Scientometrie-Seria Noua, vol. 2(1), 52-56
(2013).

[7] L. Pauling, “The Nature of Chemical Bond”, N.
Y. Cornel University, 1965; A. Streitwieser,
“Molecular Orbital Theory of Organic

Chemistry”, N.Y. Interscience, 1961; C.A.
Coulson, “Valence”, Oxford University Press,
London, 1961.

[8] I. G. Murgulescu, Z. Simon, Calculations of
preexponential factors of some unimolecular
reactions, Stud.Cercet.Chim., 10, 11-30 (1962).

[9]1 L. G. Murgulescu, Z. Simon, Kinetic studies of
cis-trans isomerisation (11). Activation energy
calculation for stilbene and azobenzene
derivatives, Rev. Roum. Chim., 11, 21-28

(1966).

[10] I. G. Murgulescu, Z. Simon, Kinetic studiey of
thermal cis-trans isomerisation for some [1,[1-
disubstituted etylene derivatives. Z. Phys.Chem.
(Leipzig), 221, 29-38 (1962)

[11] L. G. Murgulescu, Z. Simon, Preexponential
coefficient and activation energy for the
unimolecular descomposition of cyclobutan
Stud. Cercet. Chim., 10, 31-37 (1962).

[12] Z. Simon, Kinetic studies of cis-trans
isomerisation (111). Photochemical
isomerisation, Rev.Roum.Chim., 11, 35-45
(1966).

[13] Z. Simon, Activation energy calculations for
unimolecular reaction, the preexponential
coefficient of unimolecular reduction,

Stud. Cercet. Chim., 14, 173-234 (1966).

[14] Z. Simon, A.T. Balaban, Study by the Hiickel
method of electron spectra for pentaatomic
pentacyclic aromatic and heterocyclic
compounds, Rev.de Chimie, Acad.RPR, 8, 199-
203 (1963).

[15] A.T. Balaban, Z. Simon, Aromaticity (IV).
Aromacticity of five membered rings containing
nitrogen heteroatoms, Rev.Roum.Chim., 7, 119-
130 (1964).

[16] A.T. Balaban, Z. Simon, Aromaticity (V).
Stability of monocyclic aromatic compounds,
Rev. Roum. Chim., 8, 1059-1092 (1965).

[17] A. T. Balaban, Z. Simon, Aromaticity constants,
Tetrahedron, 18, 318-319 (1965).

[18] R. Vélceanu, A. Balint, Z. Simon, MO
calculations for heterocycles with phosphorus
(I). Trivalent phosphorus, Anal. Univ.

Timisoara, Ser. Mat. Fiz., 6, 337-344 (1968).

[19] R. Vélceanu, A. Balint, Z. Simon, Hiickel
Molecular Orbital Calculations for
Phosphabenzen, Nature, 217, 61-62 (1968)

[20] Z. Simon, M. Mracec, Dewar versus Fukui P-
atom model in Pariser-Par-Pople calculation

for heterocycle with phosphorus and nitrogen,
Rev. Roum. Chim., 16, 449-454 (1971).

[21] R. Vélceanu, A. Balint, Z. Simon, Hiickel
Molecular Orbital Calculations for Phosphorus
Heterocycles (1). Tetracoordinated Phosphorus
Atoms Re. Roum. Chim., 13, 147-164 (1998)

[22] R. Vélceanu, A. Balint, Z. Simon, Hiickel
molecular orbitals calculations for phosphorus
heterocycles (1), Tetracoordinate pentavalent
phosphorus phosphazene, Rev. Roum. Chim.,
13, 535-559 (1968); R. Valceanu, A. Balint, Z.
Simon, C. Rentia, C. Unterweger, HMO

calculation in phosphorus tetracoordinated P
as heteroatom, Rev.Roum.Chim., 13, 1516-
1532 (1968).

[23] C. Mihart, M. Mracec, Z. Simon, Molecular
Orbital Studies for Cyclophosphazene
Derivatives, Rev. Roum. Chim., 28 (1), 3-13
(1983).

[24] Aurelia Boldea, C. Drugarin, M. Mracec, Z.



Zeno Simon fondatorul Scolii de Chimie Teoretica la Timigoara 191

Simon, New urees and thiourees derivatives (1).
Synthesis, IR and UV spectra of some ureea
and thioureea derivatives, vith possible
physiologic effects, Rev.Roum.Chim., 22, 401-
405 (1977).

[25] R. Bacaloglu, Ilse Bacaloglu, Z. Simon,
Molecular Orbital Calculations with Specific
Parametrization MOSP, Rev.Roum.Chim, 37
(7), 819-827 (1992)

[26] Rodica lagher, R. Nutiu, M. Mracec, Z. Simon,
Dilituric Acids (XIV). MO studies for 5-
nitrobarbituric-N-phenyl- and N-
alchylsubstituted acids, Anal.Univ.Timisoara,
Ser. Fiz. Chim., 11, 73-81 (1973).

[27] M. Mrace, S. Raduly, Z. Simon, Aurelia Boldea,
C. Drugirin, New ureea and thioureea
derivatives (11). HMO and Del Re molecular
orbital calculation, Rev.Roum.Chim., 22, 401-
405 (1977).

[28] R. Nutiu, L. Kurunczi, Z. Simon, Electric
moments of dilituric acid, Rev. Roum. Chim.,

14, 1435-1440 (1969); R. Valceanu, Z. Simon,
L. Kurunczi, Quantum chemical calculations
for dipole moments of phosphorus compounds,
Rev. Roum. Chim., 34, 377-385 (1989).

[29] L. Kurunczi, R. Vélceanu, Z. Simon, Del Re
calculations for phosphorus compounds.
Parameterization and Results, Rev. Roum.
Biochim., 36, 473-480 (1991).

[30] E. Catrina, Z. Simon, Z. Szabadai, G. Catrina,

Electronic Spectra of Cobalt (+3) thiazolidinic
chelates, Rev. Roum. Chim., 21, 1037-1049
(1976).

[31] F. Kerek, G. Ostrogovici, Z. Simon, Mechanism
of the uncatalysed syn-anti isomerisation in
imine sistem (1V). Theoretical study of
influence of substituents, J.Chem.Soc.B, 541-
544 (1971).

[32] M. Mracec, Ana Maurer, Septimia Policec, Z.
Simon, Formation and stability of metal
chelates with ligands and donors atoms of the
6-Group, Rev. Roum. Biochim., 14, 117-122
1977).

[33] R. Valceanu, A. Chiriac, Z. Simon, Stability of
the three membered heterocycles
(1).Considerations concerning thermodinamic

stability and conservation orbital symmetry,
Rev. Roum. Chim., 18, 1353-1359 (1973).

[34] Liliana Pacureanu, Z. Simon, DFT plus PCM
calculations for pairing specificity of Watson-
Crick type bases in aqueous solutions, Intern. J.
Quant. Chem., 110, 1296-1306 (2010).

[35] Liliana Pacureanu, L. Kurunczi, Z. Simon,
Quantum chemistry approaches to ligand
receptor interactions in Timigoara, Rev. Roum.

Chim., 56, 289-291 (2011).

[36] A. Sallo, Sarandan, E. Seclaman, E.
Cragmareanu, F. Elenes, Z. Simon, Lipophicility
evaluation of some monoazoic dyes and series
of arylamines by means of partition coefficients
and RP-TLC, Anal. West. Univ. Timisoara, Ser.
Chem., 12, 1453-1466 (2003).

[37] O. Popescu, 1. Checiu, P. Gherghel, Z. Simon,
G. N. Misevici, Quantitative and qualitative

approache of glycan-glycan interactions in
marine sponges, Biochimie, 85, 181-188
(2003); S. Munteanu, L. Kurunczi, V. Careja,

Z. Simon, Dissociation energies in water
solution for saline bonds implied in
interactions mediated peptidoglycans, Rev.
Roum. Chim., 52, 1111-1114 (2007)

[38] Liliana Pacureanu, M. Mracec, Z. Simon,
Aromatic heterocycles (XII). Semiempirical
study for Diels-Adler cycloadition reaction of
substitute phosphabenzene, Central Eur. J.
Chem., 2, 34-51 (2004).

[39] L. Saity, V. Careja, S. Munteanu, K. Tudose,
Otilia Costisor, Z. Simon, Quantum chemistry
computation of stability constants of
cobaltohexamine ion in aqueos solution, Rev.
Roum. Chim., 52, 299-300 (2007)

[40] E. Ruckenstein, Z. Simon, Regulation and
Synthesis processes in the living cell (LILIII),
Theoret. Biol., 289.299,314 (1966).

[41] I. Badilescu, Stela Botis-Simon, Z. Simon,
Response of some seeds of different ploidies
towards alkylating agents of some common

sphytoxica, Rev.Roum.Biochim., 4, 279-285
(1967).

[42] Z. Simon, S. Rosin, Kinetic aspects of normal
mielopoiesis and of restoration by bone marrow
infusion, Rev.Roum.Med.Int., 5, 71-79 (1968)

[43] D. Farcas, Z. Simon, Behaviour of a cell model
studied on an electronic digital computer,
Studia Biophys.(Berlin), 2, 339-346 (1967);
Computer study of a competition situation
within a cell model, Studia Biophys.(Berlin), 6,

143 (1968).

[44] Z. Simon, A. Chiriac, Cell regulation model
with some non-steady state assumption,
Radiobiolog., Biol.Molec., 2, 135-154 (1968):
Theoretic evaluation for the length of the pre-
synthetic (G1)-period, Studia Biophys.(Berlin),

10, 1-8 (1968).

[45] Z. Simon, Specific interaction between

molecules and the concept of complementary
relations, Rev.Roum.Biochim., 5, 233-236
(1968).

[46] A. Chiriac, Z. Simon, Model for the mitotic cell

cycle with account of decay process, Studia



192 Adrian Chiriac, Ludovic Kurunczi, Mircea Mracec, Stefan Raduly, Zoltan Szabadai

Biophys. (Berlin), 27, 219-224 (1971);
Theoretic Study of cell volume as determined by
synthesis and decay, Studia Biophys.(Berlin),
28, 197-204 (1971).

[47] W. A. Knorre, H. Miiller, Z. Simon, Simulation
of Cell Cycle Model of Slowing Growing E.,
Mikrobiologie, 13 (2), 133-139 (1973): W.
Aknorre, F, Bergter, Z. Simon, Multistability in
metabolic sistems, Studia Biophys.(Berlin), 49,
81-86 (1975).

[48] Z. Simon, Semiquantitative cell cycle model for
slow growing of Escherichia coli, Cell Tissue, 1,
377-381 (1968).

[49] Z. Simon, Messeger RNA abundance and gene
regulation in eukariote, Nature, 255, 171-172
(1975).

[50] Z. Simon, V.Ghetie, Molecular Size and
specificity in immunology, Rev.Roum.Biochim,

8,261-269 (1971).

[51] Z. Simon, Specific interactions, intermolecular
forces, steric requirements and molecular size,
Angew. Chem. Int. Ed, 13, 719-1729 (1974):
Angew. Chem., 86,802-814 1984.

[52] Z. Simon, Multisteady state model for cell
differentiation, J. Theor. Biol., 8, 258-263
(1965); Triggers and interrelate operons and
gene activation degrees in mammalian an cell,
Studia Biophys.(Berlin), 20, 139-145 (1970).

[53] G. I. Mihalas, 1. Niculescu-Duviz, Z. Simon,
Trigger with position control for gene activity
regulation, Studia Biophys.(Berlin), 2, 399

(1985).

[54] Z. Simon, G. 1. Mihalas, Steroid hormone
regulation and gene autoactiviton. Analytical
and computer-simulation studies, Rev. Roum.
Biochim., 28, 173-183 (1991); Trigger
solubility product of calcium phosphate
containing formation. A Computer simulation
study, Rom. J. Biophys., 2, 155-162 (1992).

[55] G. Balea, Z. Simon, G. 1. Mihalas, E. Popa,
Possible oscillatory behaviour in P53-MDM?2
interation. Computer simulation, J.Biol.Syst., 8,
21-29 (2000).

[56] V. Careja, M. Banda, L. Saity, C. Bologa, M.
Mracec, Z. Simon, Possible saline bonds in

peptidoglycan interaction. Step considerations
and sulphat and carbonate solubilities, Proc.
Roum. Acad. Series B, 3, 187-190 (2000).

[57] Z. Simon, E. Seclaman, Liliana Pacureanu,
Specificity in biochemical interactions and
reliability of biological system, Rev. Roum.
Chim., 50, 311-321 (2005).

[58] Z. Simon, C. A. Tatu, Immunologic tolerance
self-nonself discrimination versus costimulatory

factors and seconds signal, Medical Hypothesis,

51(1), 1-3 (1998); Z. Simon, Probabilistic
estimation of accuracy in immunologic defence
and tolerance to self, Proc. Roum. Acad.
Sci.,Ser. B, 254 (2000)

[59] Z. Simon, A. Chiriac, I. Motoc, S. Holban, D.
Ciubotariu, Z. Szabadai, Receptor Mapping
Strategy of Standard for Correlation with
Minimal Steric Difference, Studia
Biophys. (Berlin), 55, 217-221 (1976).; Z.
Simon, Z. Szabadai, Minimal steric difference
parameter and the importance of steric fit in
structure-biological activity correlations,
Studia Biophys.(Berlin), 39, 123-132 (1973); R.
Valceanu, A. Chiriac, Z. Szabadai, Z. Simon,
Multiple Structure Correlations of Organic
Phosphorus Compounds, Studia Biophys.

(Berlin), 51, 183 (1975); Multiple Correlations
in Anticholinesterasic Activity of Organic
Phosphorus Compounds, Rev. Roum.
Biochim., 10, 239-252 (1973).

[60] A. Chiriac, D. Ciubotariu, Z. Simon eds. “Relatii
Cantitative Structura Chimica-Activitate
Biologica. (QSAR).Metoda MTD”, Ed. Mirton
Timisoara, 2002

[61] Z. Simon, A. Chiriac, S. Holban, D. Ciubotariu,
G. 1. Mihalas,”Minimum Steric Difference. The
MTD-Metod for QSAR Studies”, Research
Studies Press, Ltd.J.Wiley Letchworth, 1984.

[62] Z. Simon, Stereochemical and informational
aspects in QSAR and MTD, Rev. Roum. Chim.,
32, 36-49 (1987).

[63] A. Chiriac, D. Ciubotriu, Z. Simon, Z. Szabadai,
R. Valceanu, Structure-activity correlation in
phenyl methyl carbamates. In vitro
anticholinesterazic activity, Rev. Roum.
Biochim., 12, 143-147 (1976)

[64] A.T. Balaban, A. Chiriac, I. Motoc, Z. Simon,

“Steric Fit in Quantitative Structure-Activity
Relations”, Lecture Notes Nr.15, Springer,
Heidelberg, 1980; Z. Simon, Steric Fit in
OSAR. The MTD and SIBIS methodes. Critique
and perspectives, MATCH, 13, 357-369
(1982); Z. Simon, A.T. Balaban, D.
Ciubotariu, T. S. Balaban, OSA4R for
carcinogenesis by polycyclic hydrocarbons
energy, minimal steric differences and
topological indices, Rev. Roum. Chim., 30,
985-1000 (1985); A.T. Balaban, I. Niculescu-
Duviz, Z. Simon, Topological aspects in QSAR
for biologically active molecules, Acta Pharm.
Jugosl., 37,7-36 (1986).

[65] I. Badilescu, T. Craescu, 1. Niculescu-Duvaz, Z.
Simon, (XX) Steric fit analysis in aromatic
nitrogen mustard area, Neoplasma, 27, 713-718
(1980); Z. Simon, 1. I. Badilescu, T. Racovitan,



Zeno Simon fondatorul Scolii de Chimie Teoretica la Timigoara 193

Mapping the DHFR receptor with MTD, J.
Theor. Biol. 66, 485 (1977).

[66] I. Niculescu-Duvaz, Z. Simon, N. Voiculet,
OSAR Applications in Chemical Carcinogenesis
Genesis. OSAR Analysis for Class of
Carcinogenesis Inhibitors Retinoids,
Carcinogenesis, 9(5), 476-486 (1985); L.
Niculescu-Duvaz, C. Stihi, T. Straescu, Z.
Simon, Potential anticancer agents (XX.2).
Quantitative structure-activity relatioship
(OSAR) in aromatic nitrogen mustards area,
Neoplasma, 27, 271-278 (1980).

[67] A. Chiriac, D. Ciubotariu, Simona Funar-
Timofei, L. Kurunczi, Maria Mracec, M.
Mracec, E. Seclaman, Z. Simon, OSAR and 3D-
OSAR in Timisoara. 1972-2005, Rev. Roum.
Chim., 51, 79-99 (2006).

[68] Z. Simon, M. Bohl, OSAR in gesagenic steroids
by the MTD Method, Quant.Struct.Act.Relat, 11,
23 (1992).: M. Bohl, Z. Simon, A. Vlad, G.
Kaufmann, K .Pousold, MTD calculations of
quantitative structure-activity relationship of
steroid binding to progesterone receptor, 7.
Naturforsch., 42¢, 985-940 (1987).

[69] T. L. Oprea, D. Ciubotariu, T. Sulea, Z. Simon,
Comparative analysis by the minimal steric
difference (MTD) and comparative molecular
field analysis (CoMFA) methods of steroids to
carrier proteins, Quant.Struct.Act.Relat., 12,
21-26 (1993); S. Muresan, C. Bologa, A.
Chiriac, B. Jastorff, L. Kurunczi, Z.Simon,
Comparative QSAR structure-activity relations
by MTD for binding of c-AMP derivatives to
protein kinase receptors, Quant. Struct. Act.
Relat., 14, 242 (1995); S. Muresan, C. Bologa,
B. Jastorff, Z. Simon, G. Naray-Szabo,
Competitive OSAR study with electronic and
steric parameters for c-AMP derivatives with
larges substituents in positions 2, 6 and 8, J.
Molec. Struct. (Theochem.), 342, 161 (1995).

[70] A. Chiriac, D. Ciubotariu, Z. Simon ed., “Relatii
Cantitative Structura Chimica-Activitate
Biologicd (OSAR). Metoda MTD”, Ed. Mirton,
Timisoara, 2002.

[71] A. Chiriac, M. Mracec, T. Oprea, L. Kurunczi,
Z. Simon, “Quantum Biochemistry and Specific
Interactions. The QSAR and Quantum Group of
Timisoara”, Ed. Mirton, Timisoara, 2003.

[72] I. Motoc, F. Kerek, J. Miklos, M. Parnet, Z.
Simon, Stereochemical theory of olfaction. A

quantitative study, Canad.J.Pharm.Sci., 14, 96-

101 (1999); D. Hadaruga, S. Muresan, C.
Bologa, Z. Simon, OSAR cycloaliphatic
alcohols with qualitatively defined sandalwood
odor characteristics, Quant.Struct.Act.Relat.,

18, 223 (1999).

[73] Simona Timofei, L. Kurunczi. W. Schmidt, Z.
Simon, Steric and electronic effects in dye-
cellulose interactions by MTD CoMFA in
approaches SAR, Envir.Res., 13, 219 (2002);
Simona Timofei, W. Schmidt, L. Kurunczi, Z.
Simon, A. Sallo, 4 OSAR study of the
absorption of cellulose fiber of antraquinone
wet dyes, Dyes and Pigments, 24, 267-279
(1994).

[74] L .Kurunczi, M. Olah, T. Oprea, C. Bologa, Z.
Simon, MTD-PSL-2 Mapping ligand receptor
interactions acetic acid ester hydrolysis, J.
Chem. Inf. Comput. Sci., 42, 841 (2002).

[75] T. Sulea, L. Kurunczi, T.I. Oprea, Z. Simon,

MTD-ADJ: A multiconformational minimal
topologic difference for determining bioactive
conformer using adjusted biological activities,
J. Comput. Mol. Des., 12, 133-143 (1998); S.
Muresan, T. Sulea, D. Ciubotariu, L. Kurunczi,
Z. Simon, Van der Waals intersection envelope

volume as a possible basis for steric
interaction in CoMFA, Quant. Struct. Act.
Relat., 32, 25-42 (1996); T.1. Oprea, L.
Kurunczi, Z. Simon, MTD-PLS: A PLS bases
variant of the MTD method. A 3-D QSAR
analysis of receptor affinities for a series of
halogenated dibenzodioxin and biphenyl
derivatives, SAR OSAR

[76] S. Timofei, W. Schmidt, L. Kurunczi, Z. Simon,
Review of the CoMFA approach in dye-
cellulose, Dyes and Pigments, 47, 5-16 (2000).

[77] A. Chiriac, P.T. Frangopol, Z. Simon,
Computational and quantum chemistry studies

for QSAR, Internet.J.Chem.Modelling, 5, 335-
345 (2013).

[78] Z. Simon. A. Chiriac, “Chimia §i viata la
bicentenarul Darwin”, Ed. Univ. de Vest,
Timisoara, 2009 .

[79] Z. Simon, A. Chiriac, Chimia teoretica si
computationala la Timisoara. Trecut, Prezent,
Viitor”, Rev.Politica Stiintei si Scientometrie,
vol. 2 (1), 53-56 (2013); A. Chiriac, Z. Simon,
Coriolan Dragulescu ctitor al invagamantului si
cercetarii de chimie in Banat, Rev.Politica
Stiintei §i Scientometrie. Vol.2(1), 53-56
(2013)

[80] N. Voiculetz, I. Niculescu-Duvaz, A.T. Balaban,
Z. Simon, “Modelling of Cancer Genesis and

Prevention”, CRC-Press, Boca Raton. Florida,
1991.

[81] N. Voiculetz, I. Motoc, Z. Simon, “Specific
Interaction and Biological Recognition
Process”, CRC-Press, Boca Raton, Florida,
1993.



194 Adrian Chiriac, Ludovic Kurunczi, Mircea Mracec, Stefan Raduly, Zoltan Szabadai

[82] Z. Simon, “MTD and hyperstructure approaches [84] Z. Simon, 1. Motoc, “Steric Effects in Drug

in 3-D OSAR in Drug Design. Theory, Methods, Design”, Ed. Charton @ I. Motoc eds, Springer,
Applications”, H. Kubinyi ed., ESCOM, 94-105 (1983).
Leyden,1993. [85] Zeno Simon, Radu Valceanu asa cum l-am

[83] M. Olah, M. Mracec, L. Ostopovici, R. Rad, A. cunoscut, Revista Academica, XIII(152), 72
Bora, D. Hadaruga, M. Banda, Z. Simon, Maria (2003).

Mracec, T.1. Oprea, WOMBA, World of

Molecular Bioactivity in “Chemoinformatics
and Drug Discovery”, T.1. Oprea ed. J.Wiley
VHC, N.Y, 223-239, 2004. Autor corespondent: adrianchiriac40@yahoo.ro




