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Research in theoretical and computational chemistry is performed in Timisoara mainly at the Chemical
Research Institute and at the Chemistry Department of the West-University. The main research directions are
quantum chemistry-molecular orbital theory applied to organic molecules and transition metal complexes and
quantitative chemical structure-biologic activity relations. The main achievment is the minimal steric difference
method for QSAR type relations. Results obtained within these directions are described as well as achievments
of a more theoretical physics oriented group of quantum chemists. Perspectives for future developments are

also discused.

1. Introducere

Timisoara, un oras cu frumoase realizari de
inginerie civila, inca din vremea stipanirii chezaro-
craiesti, devine oras universitar abia din 1920, odata
cu infiintarea Politehnicii, cu Traian Lalescu, drept
primul rector [1]. Decretul Regal nr. 4822 din 15
noiembrie 1920 aproba infiintarea Scolii Politehnice
din Timisoara. Un puternic aflux de universitari
primeste Timisoara in perioada 1940-1945, odata cu
refugiul aici al Universitatii din Cluj, ceea ce a
determinat un puternic stimul al dezvoltarii ulterioare
a vietii universitare si academice din vestul
Romaniei, in orasul de pe Bega. Din 29 iulie 1948,
dateaza infiintarea Facultatii de Chimie Industriala,
din 1951- infiintarea Filalei Timisoara a Academiei
Romane si a Institutului (Centrului) de Chimie din
cadrul acesteia.

Remarcabile eforturi au depus academicienii Ilie
Murgulescu si Coriolan Dragulescu, care au sprijinit
continuu si eficient cercetarea si dezvoltarea unui
invatdmant universitar si a unei cercetari de chimie
moderna. Aceste doud personalitati de prestigiu ale
chimiei si stiintei romanesti sunt recunoscuti ctitori si
calauzitori ai Invatamantului superior de chimie si ai
cercetarii in chimie 1n aceastd parte a tarii. Lor le
revine principalul merit, contributia decisiva pentru
infiintarea in 1960, in cadrul Institutului Pedagogic
de 3 ani a sectiei de Fizica — Chimie §i, mai apoi, din
1967, a Departamentelor de Chimie Anorganica si

Chimie Organica de la Facultatea de Fizica din
Universitatea Timigoara. Specializarea universitara
de Fizica-Chimie a fost dupa cativa ani desfintata,
urmare a unei politici obtuze, aplicata abuziv
invatdmantului de chimie universitar din Timigoara.
Specializarea s-a reinfiintat in 1990, la Universitatea
de Vest din Timisoara, in cadrul Facultatii de
Chimie, Biologie, Geografie. In aceasti noui
facultate, s-a creat un centru de excelenta si o sectie
de studii de masterat “Chimia Compusilor Biologic
Activi”’, un al doilea pol timigorean de cercetare
QSAR, alaturi de cel de la Institutul de Chimie al
Academiei Roméne.

Cu vasta sa experienta profesionald, prof. I. G.
Murgulescu s-a implicat direct in dezvoltarea si
modernizarea cursului, laboratorului si tematicii de
cercetare in domeniul chimiei fizice. Se poate afirma
ca In anii 1n care a predat cursul de chimie fizica la
Facultatea de Chimie a Institutului Politehnic
Timisoara (1948-1949), prof. 1. G. Murgulescu a
introdus fundamentele chimiei fizice moderne in
Romania, pe care le-a dezvoltat si consolidat in anii
urmadtori, cu ajutorul unor colaboratori striluciti pe
care i-a format si promovat cu maxima exigenta.

O prima directie de cercetare promovati de 1. G.
Murgulescu in colectivul timisorean, in domeniul
chimiei teorctice, a constituit-o studiul influentei
solventului asupra cineticii unor reactii chimice.
Mentionam aici studiul influentei solventului asupra
cineticii reactiei Menshutkin (Stefan Popovici si
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Mariana Pop [2]). Sunt de mentionat cercetarile in
domeniul nomenclaturii din chimie ale profesorului
Giorgio Ostrogovich (din pacate nepublicate) si cele
ale lui D. Purdela privind teoria deplasarilor chimice
ale *'P in spectrul de rezonantd magneticd nucleard
[3]. Mentionam si cercetarile din cadrul colectivului
de chimie anorganica, condus de acad. C. Dragulescu
si apoi de dr. Septimia Policec, incununate cu
publicarea a 2 tratate de referinta, scrise in colaborare
cu Emil Petrovici. Primul, intitulat “Introducere in
chimia anorganica modernd” aduce o expunere siste-
maticd asupra structurii atomice pe baza mecanicii
cuantice si o prezentare calitativa explicitd a legaturii
chimice in cadrul teoriei orbitalilor moleculari si a
teoriei campului de liganzi. Al doilea tratat, “Chimie
structurald modernd. Chimie coordinativa” este o
lucrare care sistematizeaza dupa un concept propriu
un material bibliografic de mare interes teoretic si
aplicativ privitor la liganzi de coordinanta 8. Ambele
tratate 151 mentin si in prezent actualitatea.

In prezent, principalele centre in care se fac
cercetari in domeniul chimiei teoretice sunt Institutul
de Chimie din Timisoara al Academiei Romane,
numit aici ICT si catedre de chimie ale Universitatii
de Vest si ale Facultatii de Chimie Industriala. In cele
ce urmeazd, vom descrie principalele realizari in
acest domeniu.

Din aceasta perioada a inceputurilor, mentionam
pe regretatul dr. Radu Valceanu (1923-1996) incadrat
in 1954 la Baza de Cercetare Stiintifica din
Timisoara. Promovat profesor universitar, el s-a
afirmat ca unul din principalii animatori, cu
contributii stiintifice §i organizatorice majore in
domeniul compusilor organofosforici. Cartea elabo-
ratd, impreund cu D. Purdela, “Chimia compusilor
organici ai fosforului si ai acizilor lor” (tradusa si in
limba rusd) a devenit si ramane o sursa valoroasa de
documentare pentru formarea specialistilor din
domeniu. La sugestia lui R. Valceanu, din 1972, au
fost initiate si dezvoltate cercetarile asumate de
Grupul QSAR, avand ca tintd contributii teoretice si
de interes practic privind toxicitatea compusilor
organo-fosforici si, In special, a pesticidelor organo-
fosforice.

2. Probleme si structuri organizatorice

Preocupari sistematice de chimie cuantici (si, in
general, chimie teoreticd) au aparut la Timigoara din
1966, odata cu angajarea unuia dintre autorii acestor
randuri, in cadrul Centrului de Chimie al Bazei de
Cercetari Stiintifice al Academiei Romane. (vezi si
interesantul articol scris de Septimia Policec [4]).
Principalii implicati au fost Zeno Simon, Radu

Valceanu, Aurel Balint, la care se adauga, in 1968,
Mircea Mracec, citiva ani mai apoi, lon Motoc si, in
special, dupa 1990, Ludovic Kurunczi. Dupd multe
transformdri organizatorice in epoca Ceausescu, in
ziua de azi, acest centru s-a transformat in Institutul
de Chimie din Timisoara al Academiei Romane,
incepdnd cu 2001. Meritda rememorati directorii:
acad. Coriolan Dragulescu (pana in 1977), dr. Radu
Vilceanu (1977-1990), dr. Walter Schmidt, dr.
Mircea Mracec, iar, 1n prezent, dr. Otilia Costisor.

Dintre participantii de la Universitatea de Vest,
Catedra de Chimie, mentionam pe Adrian Chiriac si,
din 2005, pe M. V. Putz, de la Facultatea de Chimie
Industriala (Inst. Politehnic Timisoara) pe F. Kerek si
D. Ciubotariu, de la Institutul de Medicind Timisoara
(actualmente Universitatea “V. Babes”) pe G. L
Mihalag, T. I. Oprea. Accesul la tehnica de calcul,
chiar relativ primitiva, existentd in Timisoara in
perioada 1970-1990, (realizata pe baza de “cersit”, o
bazd nu tocmai legald) se datoreaza, in special,
colaborarii cu S. Holban si, nu in ultimul rand,
continudrii colaborarii cu A. T. Balaban (Institutul de
Fizicad Atomica (IFA) Bucuresti), la care s-a adaugat,
mai apoi, si cea cu lon Niculescu-Duvaz (Inst.
Oncologic Bucuresti), acestea fiind de o valoare
inestimabild prin critici competente si facilitarea
accesului la publicatiile din strainatate.

O problema dificila in epoca Ceausescu era
obtinerea aprobdrilor pentru publicarea in reviste
stradine. Am avut norocul de intelegerea unor rectori
cu mintea deschisd — N. Stanciu si C. Popa de la
Universitatea din Timisoara, G. Bacanu de la
Institutul de Medicina din Timisoara. Acest lucru a
facut posibila aparitia unei carti [5] scrisd in
colaborare cu A. T. Balaban, publicata la editura
Springer Verlag si a unei carti publicate In Marea
Britanie.

Mai ales in primii ani, a existat un interes destul
de marcat pentru chimia cuantica. S-au tinut i o serie
de cursuri, neoficiale, pentru cei interesati. Ne-am
autointitutlat Grupul de QSAR si Chimie Cuantica,
farda ca acest grup sa fie oficializat, iar Analele
Universitatii de Vest, Seria Chimie a devenit un fel
de organ de presa neoficial al grupului. Nu au fost
niciun fel de dificultati, probabil si datorita
legaturilor cu organele 1n cauzd, avute de unii
membri ai grupului — legaturi pe atunci obligatorii
pentru cei care ocupau functii ceva mai inalte,
ierarhic.

Aparitia continud a Preprinturilor din Seria
Chimie la Universitatea Timisoara (recenzate in
Chemical Abstracts) a permis Grupului QSAR sa fie
cunoscut pe plan mondial, s i se recunoasca
prioritatea metodei MTD si, ca urmare, si fie des
citat in literatura de specialitate.
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Dupa 1990, la Sectia de Chimie, Facultatea
Chimie-Biologie-Geografie a Universitatii de Vest,
existd un curs de chimie cuantica, predat multi ani de
colegul Mircea Mracec, iar pentru masterat — un curs
de QSAR, predat multi ani de Z. Simon, dar cu unele
lectii predate de T. I. Oprea — pe atunci la
Astrazeneca in Suedia si de alti colegi cu competente
in anumite domenii.

3. Principalele directii de cercetare

Prima problematica de chimie teoretica abordata,
in mod sistematic, a fost aplicarea teoriei orbitalelor
moleculare in varianta simplista Hiickel (HMO) la
probleme de spectre electronice si reactivitate ale
moleculelor organice. Dintre domeniile abordate au
fost:

- sisteme conjugate cu atom de fosfor
pentavalent tetracoordinat, participanti A. Balint,
Z. Simon, R. Valceanu si altii;

- spectre electronice la coloranti derivati de la
2,5 bis fenilamino-1,4 benzochinond, cu A. Balint ca
principal protagonist.

Metode cuantochimice mai avansate au putut fi
abordate cu venirea lui M. Mracec (produs al scolii
de chimie cuantica a lui V. E. Sahini din Bucuresti)
la acest grup. Problema a constituit-o accesul la
calculatoare performante. Epoca Ceausescu era putin
incurajatoare pentru asemenea tip de cercetari.

Odata cu reorganizarea Centrului de Chimie (in
ICT) dupa 1989 si prin interventiile energice ale
directorilor M. Mracec si, In special, Otilia Costisor,
puterea de calcul a crescut mult. Aceasta a permis
grupului de chimie cuanticad format din M. Mracec,
Mioara Mracec, Liliana Pacureanu si altii sa
abordeze metode mai performante, precum PM3,
MNDO, SCF/3-21G" si chiar metode pentru
molecule si ioni in soluie apoasda, precum
DFT+PCM [6].

O alta directie de cercetare, probabil, cea cu cel
mai mare succes a fost studiul relatiilor structura
chimici-activitate biologicd (QSAR), abordatd din
inifiativa lui R. Valceanu, putin dupa 1970. Pe acea
vreme o problema mare pentru QSAR era includerea
structurii spatiale a moleculelor in respectivele
relatii. Aceasta a fost o reusitd a grupului de QSAR-
isti, Z. Simon, A. Chiriac, I. Motoc, S. Holban si altii
prin crearea metodei diferentelor sterice minime
MSD, apoi varianta perfectionatd, MTD (vezi [5],
cap. 45i 5,51 [7]).

Ultima dezvoltare a metodei MTD este metoda
MTD-PLS [7]. Aici, pe langd structura spatiala a
moleculelor, descrisa prin ocuparea sau nonocuparea
nodurilor hipermoleculei, intervin si cate 6 parametri

ce caracterizeaza forfe intermoleculare (volum
fragmental, polarizabilitate, sarcind electrica partiald
etc.). Numarul de variabile implicate 1n acest tip de
QSAR, superior numarului de molecule considerate
pentru QSAR, a impus trecerea de la utilizarea
metodei corelatiilor lineare multiple la metoda
“partial least squares” (PLS).

Din grupul de teoreticieni, Simona Funar-
Timofei a abordat o aplicare sistematica a tehnicilor
folosite Tn QSAR la studiul substantivitatii unui mare
numar de coloranti pe fibre celulozice [8]. Aici,
colorantul este analog cu ligandul, fibra textild cu
receptorul. Acest tip de aplicatie a tehnicilor din
QSAR reprezintd, practic, o premierd pe plan
mondial, primind un numar foarte mare de citari in
literatura de specialitate. Lucrarea [9], cu 46
nonautocitari, este lucrarea cea mai citatd a grupului
nostru.

O ultimd problematici majorda, abordata de
grupul de teoreticieni de la ICT, este aplicarea
chimiei cuantice la aspecte ale interactiei ligand-
receptor. Mentiondam  aici  calculul  energiei
conformatiilor moleculelor cu caracter de ligand
(Mircea Mracec §i Mioara Mracec); calculul energiei
de disociere (mai exact, AGd) in solutie apoasid a
unor complecsi tip ML, (M: Ca>", Mg*"; L: etandiol,
dioxan, acetat, etc.) legatd de un studiu al
specificitdtii de interactie a peptidoglicanilor (L.
Sayti, V. Careja, Simona Muntean); de asemenea si
calcule de energii de perechiere in solutie apoasa
pentru baze tip Watson-Crick (Lily Pacurean, L.
Kurunczi) [6, 10].

Este de mentionat cd, in lucrarile efectuate,
calcule semiempirice, implicand potentiale inter-
moleculare, au dat rezultate mai concordante cu date
experimentale (acolo unde acestea existd) decat
calcule ab initio, in care rezultatul final este o
diferentd mica intre douad numere mari [6, 11].

O grupa separata de chimisti teoreticieni este cea
condusa de M. V. Putz. Abordarea acesteia este mai
apropiata de fizica teoretica decat a grupei de la ICT.
Dintre numeroasele teme abordate predomind cele
legate de definirea electronegativitatii prin functionale
densitate (vezi de ex. [12]) desi sunt prezente si teme
legate de QSAR. Panda in prezent, Putz si
colaboratorii au publicat 80 lucrdri primare si
reviewuri, cu 120 citdri 1n literatura de specialitate.

4. Concluzii si perspective

Principalele grupe cu preocupari de chimie
teoreticd si computationala din Timigoara sunt cea de
la ICT si cea de la Universitatea de Vest (M. V.
Putz). Grupa de la ICT a eleborat sute de lucrari in
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domeniul chimiei computationale si, in special, a
aplicatiei acesteia la spectre, reactivitate i activitate
biologica, substantivitate colorant-fibra. Exista multe
sute de citari ale publicatiilor sale in literatura de
specialitate. Principala realizare este legata de
factorul steric in activitatea biologicd, metoda MTD
pentru relatii structura-proprietati, activitate biolo-
gicd. Metode ale chimiei cuantice au fost, de
asemenea, utilizate in aceste studii.

Grupa de la Universitatea de Vest (condusa de
M. V. Putz) functioneazd de mai putin de 10 ani si,
probabil, va mai aduce multe contributii iIn domeniul
chimiei teoretice.

De-a lungul timpului au existat numeroase
colaborari ale grupei de la ICT cu grupe de cercetare
cu interese similare din tard si straindtate, cea mai
importanta fiind cu grupul lui T. I. Oprea din New
Mexico. Au fost si importante schimburi de
cercetatori cu grupe din strainatate; din pacate, cu
plecari, expatrieri, cum este cazul si pentru multe alte
grupe de cercetare din Roméania. Cauzele acestor
“pierderi de creiere” au fost mult discutate in
prezenta revistd. La nivelul centrului universitar
Timisoara, meritd mentionatd o colaborare — pe cale
de a se dezvolta puternic, intre Medicina din
Timisoara si cea din Szeged. Colaborarea are
implicatii si in domeniul proiectdrii de medicamente
si al QSAR.

O infuzie mai mare de fonduri in cercetare ar fi
necesara pentru ca schimbul de “creiere” sa aiba loc
in ambele sensuri. Problema este pana la urma legata
de dezvoltarea economica generala a Romaniei si nu
este locul, in acest articol, pentru o discutie mai
ampla asupra acestei teme.
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