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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 80th 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 în urmă, Zeno Simon revenea în 

oraşul său natal. Doctor în chimie şi tânăr cercetător 
cu remarcabile rezultate în cercetările întreprinse în 
domeniile de chimie cuantică şi biochimie, se 
formase şi se afirmase sub directa îndrumare a 
magistrului său, profesorul Ilie Murgulescu, creatorul 
Şcolii de chimie fizică din România de nivel 
mondial, formator şi tutore ştiinţific al unui grup de 
cercetători de mare valoare şi performanţă.  

În dorinţa de a dezvolta o chimie fizică modernă 
şi în alte centre universitare, nu numai la 
Universitatea şi în Institutul de Chimie Fizică din 
Bucureşti, Academicianul I.G.Murgulescu a decis ca 
din puternicul nucleu de cercetare pe care l-a creat şi 
l-a condus, să trimită pe Z. Simon la Timişoara şi pe 
Ion Schneider la Iaşi, doi dintre tinerii săi 

colaboratori de mare perspectivă pentru cariera 
academică performantă [1,2]. Z. Simon era 
recomandat pe baza unei consistente activităţi 
ştiinţifice din perioada 1957-1965 (40 lucrări 
ştiinţifice cu aproximativ 290 de non-autocitări) şi 
studii doctorale finalizate. Pentru dezvoltarea 
ulterioară a chimiei timişorene, această decizie, „bine 
chibzuită”, s-a dovedit benefică. După cinci decenii 
de activitate academică în centrul universitar 
Timişoara, pe baza operei sale ştiinţifice şi a 
îndrumării profesional-ştiinţifice consacrată 
generaţiilor de studenţi, masteranzi, doctoranzi şi 
colaboratori, se poate afirma, cu deplină îndreptăţire, 
că Zeno Simon, membru corespondent al Academiei 
Române, este fondatorul chimiei fizice teoretice 
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moderne, părintele chimiei computaţionale la 
Timişoara [2]. 

Pentru prima oară în România, s-a creat un grup 
de cercetare în domeniul relaţiilor cantitative 
structură chimică – activitate biologică (QSAR), care 
a dobândit o recunoaştere la nivel mondial. Domeniul 
acesta s-a bucurat de o deosebită importanţă, 
începând cu anii 60-70 ai secolului trecut, deoarece 
şi-a asumat strategia pentru dezvoltarea designului 
molecular, orientată spre proiectarea unor compuşi 
cu proprietăţi prestabilite (pesticide, medicamente, 
odoranţi) mult mai eficiente decăt abordarea SAR. 
Aceasta se baza pe stabilirea şi interpetarea core-
laţiilor cantitative semnificative dintre parametrii 
structurali şi efectul biologic, în acord cu mecanismul 
inteacţiunii efector-receptor, sustinut de datele 
experimentale. Evaluările calitative ale acestor 
interacţiuni (SAR) deveniseră ineficiente, prin gradul 
mare de hazard, prin costurile mari de sinteză şi 
testare a unui număr foarte mare de structuri chimice 
alternative, presupus a fi active. 

 
 
Succintă prezentare biografică 
     
Zeno Virgil Gheorghe SIMON s-a născut în anul 

1935, la Timişoara. După absolvirea Liceului      
C.D. Loga din Timişoara (1952), a urmat cursurile 
Facultăţii de Chimie de la Universitatea din 
Bucureşti (1952-1957) pe care a absolvit-o cu succes, 
remarcându-se ca un student eminent, pasionat 
pentru studiu şi cercetare. Sub conducerea Tatianei 
Oncescu, titularul disciplinei de fotochimie, a 
elaborat lucrarea de diplomă. După obţinerea licenţei, 
a fost angajat la Centrul de Cercetări de Chimie 
Fizică creat de profesorul I.G. Murgulescu, 
parcurgând toate treptele de cercetător atestat. În anul 
1965, şi-a susţinut teza de doctorat care a avut ca 
temă studiul cinetic al proceselor monomoleculare, 
sub conducerea magistrului său, profesorul Ilie 
Murgulescu.  

În anul 1966, a fost transferat la Centrul de 
Chimie, baza din Timişoara a Academiei Române şi 
numit, prin concurs, conferenţiar la disciplina de 
chimie fizică a Universităţii din Timişoara. În 
perioada 1966-1977, a funcţionat la Facultatea de 
Fizică, secţia Fizică-Chimie a Universităţii bănăţene, 
devenind profesor la aceeaşi disciplină şi conducător 
de doctorat (1971) în domeniile cinetică cuantică şi 
biochimie moleculară.  

Între 1977-1997, a fost profesor, şef al discipliei 
de biofizică, în cadrul Universităţii de Medicină şi 
Farmacie din Timişoara. A avut o contribuţie 
decisivă la infiinţarea şi acreditarea noii Facultăţi de 

Farmacie, în calitate de coordonator al programului 
de învăţământ şi în recrutarea unor cadre didactice de 
certă valoare (1991-1995). 

Revine ca profesor la Universitatea de Vest din 
Timişoara, la Facultatea de Chimie, Biologie, 
Geografie şi de coordonator al Centrului de 
Excelenţă QSAR. Reconstituie şi dezvoltă activitatea 
de cercetare a grupului timişorean QSAR şi chimie 
cuantică, prin integrarea colegilor cu care iniţiase 
cercetările în premieră naţională cu 2 decenii înainte 
şi le continuase în condiţii vitrege. În scurt tmp, în 
acest colectiv, au fost cuprinşi şi mulţi tineri, 
doctoranzi şi doctori dintr-o nouă generaţie, formaţi 
şi îndrumaţi profesional-ştiinţific de Zeno Simon. 
Datorită unor situaţii cojuncturale, care s-au produs 
în învăţământul românesc, a fost obligat să îşi 
reconfirme prin 3 concursuri, într-o perioadă de 25 
de ani (!), poziţia de profesor universitar pe care a 
obţinut-o la vârsta de 35 de ani, în acelaşi centru 
universitar. 

Din anul 2000, devine director al Institutului de 
Chimie „Coriolan Drăgulescu” al Academiei 
Române, Filiala Timişoara. 

Ca urmare a operei şi a reputaţiei ştiinţifice, 
consacrate pe plan national şi internaţional, a 
dobândit calitatea de membru corespondent al 
Academiei de Ştiinţe Medicale (1994) şi, din 1997, 
de membru corespondent al Academiei Române. 

A fost distins de două ori cu premiul „Gheorghe 
Spacu” al Academiei Române pentru lucrările din 
domeniul reacţiilor monomoleculare fotochimice 
(1965) şi pentru cartea ”Modelling of Cancer Genesis 
and Cancer Prevention” (CRC Press, Boca Raton, 
USA, 1993). A primit Premiul Ministerului 
Învăţământului (1967) pentru lucrări stiinţifice în 
domeniul chimiei.  

A participat la numeroase conferinţe naţionale şi 
internaţionale (Germania, Franţa, Bulgaria, Ungaria 
s.a.). A avut colaborări internaţionale cu Institutul 
ZIMET din Jena (Germania), Astra Zeneka (Suedia), 
Universitatea din Bremen, pe teme de modele 
matematice pentru reglaj celular şi relaţii structură 
activitate biologică. 

 
 
Şcoala de chimie de la Timişoara 
      
Chimia românească îşi are începuturile la 

sfârşitul secolului al XIX-lea la Universitatea din Iaşi 
(ctitori fiind profesorii Ştefan Micle, Petre Poni, 
Constantin Istrati, Anastase Obreja) apoi şi la 
Universitatea din Bucureşti (ctitori-G.G. Longinescu, 
Ştefan Minovici). Dupa Marea Unire, în deceniile 2 
şi 3 ale secolului al XX-lea, a fost creată Şcoala de 
Chimie de la Universitatea din Cluj de către 
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profesorii Adrian Ostrogovici, Gheorghe Spacu, Ion 
Tănăsescu şi Dan Rădulescu. 

Ca urmare a condiţiilor geopolitice de la sfârşitul 
secolului al XIX-lea şi începutul secolului al XX-lea, 
învăţământul universitar românesc şi cercetarea 
ştiinţifică din domeniul chimiei la Timişoara s-a 
dezvoltat de-abia în deceniile 4 şi 5 din secolul 
trecut, în cadrul Institutului Politehnic (înfiinţat în 
1920) şi la Institutul Agronomic (pe nucleul 
Facultăţii de Ştiinţe, refugiată de la Cluj în 1940 în 
oraşul de pe Bega). Aşa se explică faptul că în 
„Istoria Chimiei”, apărută în 1967, la capitolul 
consacrat chimiei româneşti, Şcoala de chimie 
timişoreană nu este menţionată, deşi în proces de 
formare, cuprindea remarcabile personalităţi 
ştiinţifice (I. G. Murgulescu, C. Drăgulescu,             
G. Ostrogovici ş.a. [3]. 

În Timişoara, începuturile învăţământului 
universitar de chimie, destinat pregătirii inginerilor 
chimişti, sunt datorate eforturilor conjugate ale 
profesorilor C. Drăgulescu şi I. G. Murgulescu, a 
căror strânsă prietenie şi colaborare dăinuia încă din 
vremea studenţiei lor, la Facutatea de Chimie de la 
Universitatea din Cluj. Cadre didactice de mare 
prestigiu, în cadrul Institutului Agronomic (din 
1940), din Institutul Politehnic (din 1933), mobilizate 
de C. Drăguescu şi I.G. Murgulescu, profund ataşaţi 
de învăţământul universitar bănăţean, au militat cu 
insistenţă şi eficienţă pentru crearea unei Şcoli de 
inginerie chimică în Vestul României. În 1948, a fost 
înfiinţată şi îşi incepe activitatea Facultatea de 
Chimie Industrială la Institutul Politehnic din 
Timişoara, cu misiunea de a pregăti specialiştii 
necesari unei industrii chimice naţionale care 
începuse să se dezvolte după anii 1950. În calitate de 
rectori ai I.P.T., I.G. Murgulescu (1947-1949) şi       
C. Drăgulescu (1956) au contribuit esenţial la 
dezvoltarea şi afirmarea noii facultăţi.  

Cu vasta sa experienţă profesională, profesorul 
I.G. Murgulescu s-a implicat direct în dezvoltarea şi 
modernizarea cursului, laboratorului şi a tematicii de 
cercetare în domeniul chimiei fizice. Se poate afirma 
că în anii în care a fost cadru didactic la Timişoara 
(1933-1949), el a introdus fundamentele chimiei 
teoretice moderne în Romania pe care le-a dezvoltat 
şi consolidat în anii următori, cu ajutorul unor 
colaboratori străluciţi pe care i-a format şi i-a 
promovat cu maximă exigenţă în toate centrele 
universitare din ţară. O primă direcţie de cercetare, 
abordată de către magistru, în domeniul chimiei 
teoretice, în cadrul colectivului timişorean, pe care    
l-a constituit, a fost studiul influenţei solventului 
asupra cineticii de reacţie [4]. Remarcabile sunt şi 
cercetările colectivului condus de profesorul             
G. Ostrogovici în domeniul nomenclaturii din chimie 

şi cele referitoare la extinderea şi aprofundarea 
studiului stereochimiei compuşilor organici. 

Academicienii C. Drăgulescu şi I.G. Murgulescu 
au reuşit, în 1951, să infiinţeze Baza de Cercetări din 
Timişoara a Academiei Române. Devenind 
conducătorul acestei unităţi de cercetare,                  
C. Drăgulescu, pe baza unei bune cunoaşteri a 
potenţialului de specialişti disponibili şi a direcţiilor 
prioritare de cercetare ştiinţifică în chimia teoretică 
cu aplicaţii tehnologice de interes pentru industria 
naţională, a dezvoltat, pe lângă catedrele de profil de 
chimie din Facultatea de Chimie timişoreană, a 
format şi organizat noi colective dedicate cercetărilor 
de chimie anorganică şi analitică, de chimie a 
coloranţilor. Rezultatele valoroase obţinute de aceste 
colective au determinat reorganizarea unităţii de 
cercetare ca Centru de Chimie din Timişoara (din 
1966), la care a deţinut funcţia de director până la 
sfârşitul vieţii sale (1977). În această calitate, 
profesorul C. Drăgulescu a fost secondat de dr. Radu 
Vâlceanu care, oficial sau neoficial, în calitate de 
secretar ştiinţific, a fost mâna sa dreaptă. Au fost 
valorificate contribuţiile originale obţinute prin: 
studii ample ale compuşilor chelatici, noi metode 
fizico-chimice de analiză cantitativă şi cele privitoare 
la echilibrele chimice în care sunt implicaţi aceştia în 
procese de extracţie cu solvenţi neapoşi; sinteza şi 
caracterizarea farmacologică a unor combinaţii 
complexe cu oligoelemente, optimizări de tehnologii 
pe bază de studii ale proceselor fundamentale de 
interes pentru industria chimică naţională [5]. 
Cercetările colectivului de chimie anorganică şi 
analitică, conduse de C. Drăgulescu si apoi de dr. 
Septimia Policec, cu contribuţia majoră a 
colaboratorului dr. Emil Petrovici, au fost încununate 
prin publicarea a două tratate de referinţă în literatura 
de specialitate. În primul, întitulat „Introducere în 
chimia anorganică modernă”s-a realizat o expunere 
sistematică, modernă, asupra structurii atomice pe 
baza mecanicii cuantice şi o prezentare calitativă 
explicită a legăturii chimice în cadrul teoriei 
orbitalelor moleculare şi a teoriei câmpului de 
liganzi. Al doilea tratat, „Chimie structurală 
modernă. Chimia Coordinanţei 8” este un tratat 
amplu, exaustiv, care sistematizează, conform unui 
concept propriu, un material bibliografic de mare 
interes teoretic şi aplicativ privitor la complecşi cu 
cifra de coordinare opt. Ambele tratate se menţin ca 
surse bibliografice de referinţă. 

Sunt de consemnat si studiile teoretice ale lui     
D. Purdela privind semnalul RMN al atomului de 
fosfor în compuşii organiofosforici, precum şi 
tratatul foarte apreciat al autorilor D. Purdela şi R 
Vâlceanu, „Chimia compuşilor organici ai fosforului 
şi ai acizilor lor ”(tradus în limba rusă). 
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Până la sfârşitul anilor 1960, şi la Timişoara 
preocupările pentru cercetări de chimie teoretică au 
fost dirijate şi subordonate, excesiv, imperativului 
“învăţământ-cercetare-productie”. Anul 1966 
reprezintă un an de referinţă, de reviriment pentru 
cercetarea în domeniul modern al chimiei teoretice, 
chimia computaţională, indiscutabil determinată de 
venirea la Timişoara a dr. Zeno Simon. El devine 
fondatorul şi conductorul unui grup de cercetare în 
Chimia Cuantică şi în QSAR.  

În prezent, principalele colective din Timişoara 
în care se fac cercetări în domeniul chimiei teoretice 
activează la Institutul de Chimie al Academiei 
Române şi la catedrele de Chimie de la Universitatea 
de Vest şi de la Facultatiea de Inginerie Chimică şi 
Protecţia Mediului. 

O grupare de chimişti teoreticieni de la 
Departamentul de Chimie-Biologie de la Universitatea 
de Vest din Timisoara, condusă de conf. dr. M. Putz 
studiază prioritar teme legate de definirea 
eletronegativităţii prin funcţionale, densitate, precum 
şi teme legate de QSAR. Până în prezent, M. Putz şi 
colaboratorii au publicat peste 90 de lucrări primare 
şi reviewuri, cu peste 140 de citări în literatura de 
specialitate. 
          

ZENO SIMON. O viaţă dedicată ştiinţei 
 
1. Perioada bucureşteană. Studenţia. 
Afirmarea în cercetare, doctoratul. 
      
După studiile liceale timişorene, absolventul 

liceului C.D.Loga, Zeno Simon a luat drumul spre 
Bucureşti, pentru a studia biochimia, ştiinţa şi 
cercetarea pasionându-l de timpuriu. În pofida 
dificultăţilor datorate „dosarului personal” (origine 
socială „nesănătoasă”, aviz medical negativ), Zeno 
Simon a reuşit la concursul de admitere cu un 
remarcabil succes, clasându-se pe primul loc. 
Excepţionala pregătire a candidatului a impresionat 
comisia de admitere şi a determinat aprecierea şi 
recomandarea profesorului Ilie Murgulescu pentru 
studiul chimiei la Facultatea de Chimie a 
Universităţii din Bucureşti. 

Studentul eminent Z. Simon a profitat, din plin, 
de şansa de a audia şi a studia cursurile susţinute de 
profesori eminenţi, şefi de Şcoală, precum şi de 
tinere cadre didactice pasionate pentru chimia 
modernă, în plină afirmare. Peste ani, îşi aduce 
aminte [1] cu multă preţuire şi recunostinţă de 
profesorul Gheorghe Spacu la Chimia Anorganică, 
de profesorul Ilie Murgulescu la Chimie Fizică, de 
conferenţiarul V. Segescu la Fizica Teoretică. O mare 
atracţie pentru chimia cuantică i-a fost produsă de 

cursul şi seminariile conferenţiarului V. Em. Sahini 
care l-a iniţiat, iar, apoi, studiind temeinic cărţile 
fundamentale ale lui L. Pauling, C.A. Coulson şi 
Streitwieser [6,7], a fost stimulat să 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 diplomă “Studiul cinetic al 
descompunerii termice a difenil diazometanului”. 

După obţinerea licenţei, a fost încadrat, pentru 
scurt timp la Catedra de Chimie Fizică a Universităţii 
din Bucureşti şi apoi a fost angajat la Centrul de 
Cercetări de Chimie Fizică creat de I.G. Murgulescu. 
Acesta i-a încredinţat ca temă studiul teoretic şi 
experimental al cineticii reacţiei monomoleculare de 
izomerizare cis-trans a maleatului de metil în faza 
gazoasă. Constatând că, evident, este mai aplecat 
pentru cercetările teoretice decât pentru cele 
experimentale, tânărul licenţiat s-a reorientat spre 
studiul cineticii acestei reacţii, realizând calculul 
energiei ei pe baza metodei orbitalelor moleculare.  

În colaborare cu profesorul A.T. Balaban, a 
elaborat un număr mare de lucrări ştiinţifice în care 
metodele chimiei cuantice s-au aplicat pentru studii 
referitoare la structura şi reactivitatea unor compuşi 
organici.  

           
2. Părintele chimiei computaţionale la 
Timişoara 
 
În anul 1965, după susţinerea doctoratului, Zeno 

Simon vine laTimişoara unde a fost primit cu multă 
disponibilitate, datorită „palamaresului” ştiinţific 
care îl recomanda, de către profesorul Ioan Curea, 
Rectorul Universităţii şi profesorul C. Drăgulescu, 
directorul Centrului de Cercetări Chimice. Ambele 
instituţii - Universitatea nou înfiinţată din 1964, 
Centrul de Cercetări, în prezent Institutul de Chimie 
al Academiei Române, create de C. Drăgulescu – 
erau preocupate, în acea vreme, de formarea şi 
consolidarea unor colective de cercetare capabile să 
abordeze tematici moderne de cercetare în chimie, 
precum şi de formarea unor  generaţii de profesori şi 
ingineri în domeniul chimiei, cu competenţe 
profesionale temeinice.  

În anul 1966, a fost încadrat conferenţiar de 
chimie-fizică la Secţia de Fizică-Chimie a Facultăţii 
de Fizică şi angajat cu jumătate de normă la Centrul 
de Chimie. Din 1970, a fost promovat profesor şi a 
obţinut calitatea de îndrumător de doctorat. 

La începutul şederii în Timişoara, a finalizat 
cercetările pe care le iniţiase la sfârşitul perioadei 
bucureştene, axate pe aplicaţii de chimie fizică la 
biologia moleculară: metode fizico-chimice pentru 
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biosinteza de macromolecule şi reglaj celular. 
Urmare a colaborărilor cu S. Ruckenstein şi              
D. Fărcaş, specialist în computere şi cu Claude 
Nicolau, director la un nou înfiinţat institut 
bucureştean, au fost publicate mai multe articole 
ştiinţifice în reviste cu bună vizibilitate 
internaţională. 

În 1966, la propunerea profesorului C. Drăgulescu şi 
a Dr. Radu Vâlceanu, secretarul ştiinţific, a fost 
înfiinţat un mic grup de chimie cuantică sub 
conducerea lui Zeno Simon. Tema de cercetare iniţial 
abordată: aplicarea chimiei cuantice la compuşi 
organofosforici şi la coloranţi. Pe lângă această 
direcţie principală de cercetări, care a furnizat 
majoritatea articolelor ştiinţifice publicate, au fost 
reluate şi continuate cercetările în domeniul 
reglajului celular şi al interacţiilor specifice în 
sisteme biologice. Mulţi dintre tinerii cercetători 
interesaţi de chimie cuantică au participat la cursurile 
susţinute benevol de Z. Simon, consacrate aplicării 
metodei orbitalelor moleculare (HMO-Hückel), 
tratării cuantochimice a stabilităţii şi reactivităţii, 
relaţiilor structură-proprietăţi spectrale, în special 
pentru compuşi organici ai fosforului şi pentru 
coloranţi organici. 

Lista de lucrări ştiinţifice a profesorului Zeno 
Simon conţine peste 350 articole şi cărţi publicate, în 
mare parte în reviste şi în edituri de prestigiu din ţară 
şi din străinătate, care acoperă domenii distincte 
inter- şi transdisciplinare de aplicare a chimiei 
computaţionale. Vom prezenta contribuţiile originale 
ale profesorului incadrate în domeniile de cercetare 
pe care le-a abordat, simultan, pe parcursul a 5 
decenii de viaţă ştiinţifică. 

       
Chimie cuantică  
       
În anii III, IV şi V de facultate, studentul Zeno 

Simon a acordat un interes prioritar studiului chimiei 
cuantice, chimiei teoretice cu aplicaţii la dinamica 
intramoleculară la procese unimoleculare. La 
sfârşitul celor 5 ani de studii universitare, a devenit 
primul şi pe atunci unicul cercetător din ţară care 
cunoştea metoda orbitalelor moleculare şi care s-a 
străduit să acumuleze experienţă în aplicarea metodei 
HMO la moleculele organice pentru studiul 
proceselor din interiorul moleculelor care se produc 
la absorbţia/emisia de lumină şi în cursul reacţiilor 
chimice. Lista de lucrări ştiinţifice atestă faptul că în 
anii 1957-1959, Z. Simon era primul şi cel mai 
peformant cercetător care aplica metoda HMO la 
probleme de studii structură-reactivitate în chimia 
organică. 

Pentru teza de doctorat, elaborată sub îndrumarea 
ştiinţifică a profesorului Ilie Murgulescu, a studiat 
cinetica reacţiei de izomerizare cis-trans a maleatului 
de metil în faza gazoasă. Calculul energiei de 
activare şi a factorului preexponeţial le-a realizat pe 
baza aplicării metodei HMO. Desi, pentru calculele 
laborioase efectuate a putut folosi doar un calculator 
mecanic (o “bătrână râşniţă”) şi un calculator electric 
de primă gereraţie, a reuşit să obţină pentru cei doi 
parametri cinetici valori calculate concordante cu 
cele obţinute din studiile cinetice experimentale [8, 
9]. Rezultatele au fost publicate în Zeitschrift für 
Physikalische Chemie [10]. A urmat calculul energiei 
de activare pentru reacţia de descompunere a 
ciclobutanului în două molecule de etilenă, 
folosindu-se de intersecţii ale curbelor de potenţiale 
empirice, potenţiale de repulsie van der Waals şi 
curbe Morse pentru energii de legătură [12,13]. 

În perioada bucureşteană, colaborând cu 
profesorul A.T. Balaban, a elaborat un număr mare 
de lucrări în care a aplicat metode cuantochimice 
pentru studiul stabilităţii şi interpretarea spectrelor 
unor molecule de compuşi organici, lucrări care au 
beneficiat de un număr important de citări în 
literatura de specialitate. Aceste lucrări au reprezentat 
contribuţii cu caracter prioritar în cercetarea chimică 
românească prin care s-au explicat caracteristicile din 
spectrele electronice şi RMN ale substanţelor studiate 
[14-17]. Ca urmare, Zeno Simon s-a afirmat în 
cercetarea românească din anii 1957-1964, ca pionier 
şi promotor în aplicarea chimiei cuantice la probleme 
de chimie organică. 

După venirea la Timişoara, primele aplicaţii de 
calcule cuantochimice au fost cele pentru molecule 
de heterocicli cu atom de fosfor, cu posibil caracter 
aromatic [18,19]. Împreună cu A. Balint, M. Mracec 
şi R. Vâlceanu s-au extins rezultatele obţinute cu 
HMO, utilizând o metodă mai modernă, Pariser-Parr-
Pople [20]. Calculele efectuate au arătat că există o 
participare puternică şi extinsă a mai multor orbitale 
3d ale atomului de fosfor pentavalent şi trivalent în 
cicluri de fosfor, formal aromatice. Ele ofereau 
argumente pentru un alt model al implicării atomului 
de fosfor în cicluri formal aromatice, care se 
deosebea de modelul Fukui şi de modelul Dewar, 
construite pe baza calculelor HMO, care propuneau o 
interacţie slabă între atomii de P şi C [20-23]. Acest 
grup de lucrări a avut un număr apreciabil de citări în 
literatura de specialitate. 

Z. Simon şi colaboratorii Maria şi Mircea Mracec 
au continuat studiile cuantochimice începute pentru 
compuşi organofosforici (derivati ai ciclofosfazenei 
[23], prin metode simple HMO şi Del Re şi avansate 
(CNDO/2, ab initio). 16 lucrări au fost consacrate 
calculelor de structuri electronice în diferire clase de 
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substanţe: derivaţi de uree şi tiouree [24], derivaţi ai 
acidului fenilacetic, săruri 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 , MOSP 
(metoda MO cu parametrizare specifică [25]). S-a 
dedus că tratarea sigma  +  pentru interpetarea 
reactivităţii din spectrele electronice este benefică în 
cazul seriilor de molecule cu diferenţe de structură 
limitate.  

Pe măsură ce cursurile şi seminariile de chimie 
cuantică, voluntar conduse de profesorul Z. Simon,   
s-au extins şi au cuprins tot mai mulţi participanţi, 
numărul de cadre didactice şi de cercetători, de 
studenţi masteranzi şi doctoranzi a crecut şi mulţi      
i-au devenit colaboratori. S-au efectuat studii 
cuantochimice în colaborare cu R. Nutiu, Rodica 
Iagher, G. Ciuhandu pentru derivaţi ai acidului 
dilituric [26], calcule cu metoda Pariser-Parr-Pople 
[20], calcule cu metoda Del Re [27], calcule de 
moment dipol [28] şi extinderea metodei Del Re la 
compuşii fosforului trivalent [20]. S-au mai efectuat 
studii cuantochimice pentru derivaţi tiazolidinici şi 
chelaţi ai acestora cu (Co+3) [29-30], purin-N-oxizi şi 
derivaţi de uree şi tiouree [24]. Cu F. Kerek şi          
G. Ostrogovici a fost studiat mecanismul izomerizării 
syn-anti în sisteme iminice [31]. Z. Simon şi            
A. Chiriac au aplicat regula Woodward-Hoffmannn 
pentru a studia posibilitatea obţinerii ciclurilor 
triatomice (C3H4PH, C3H4NH) şi stabilitatea acestora 
[32]. Metodele de calcul MNDO/PM3. DFT + PCM, 
ab initio PCM au fost folosite pentru tratarea 
generală a specificităţii în interacţii din sisteme 
biochimice enzimă-substrat (forţe intermoleculare, 
energii de hidratare [33,34]). Cercetările efectuate de 
doctoranzi şi de tinerii colaboratori (E. Seclăman,      
F. Eleneş, T. Sulea, L. Kurunci, Liliana Păcureanu) 
sub îndrumarea profesorului Z. Simon au fost 
valorificate prin 8  lucrări publicate în reviste de 
prestigiu [35]. Cu grupul format din F. Eleneş, E. 
Scelanu, Z. Simon s-au elaborat 3 lucrări care au 
rezultat din cercetările legate de predicţia interacţiilor 
în partiţia octanol-apă, echilibrele protolitice şi 
comportarea cromatografică pentru diferiţi coloranţi 
monoazoici [36]. În cadrul unui contract de cercetare 
echipele de cercetare conduce de Academicianul       
O. Popescu şi Academicianul Z. Simon au efectuat 
calcule pentru energiile de disociere în soluţie apoasă 
a punţilor saline implicate în interacţii mediate de 
peptidoglicani [37]. Z. Simon şi grupul coordonat de 
Mircea şi Maria Mracec, cu participarea Lilianei 
Păcureanu [38] au aplicat diferite metode 
semiempirice avansate de calcule cuantochimice 

pentru derivaţi amfetaminici şi heterociclici cu N, P, 
As, Sb, Bi implcaţi în sisteme biologice. De 
asemenea, cu colaborarea lui L. Saity şi Otiliei 
Costişor s-au studiat cu metode cuantochimice 
stabilitatea ionului de cobaltihexamină în soluţie 
apoasă [39]. 

 
 
Aplicaţii de chimie fizică în biologia 
moleculară 
 
Interesul pentru studiul biochimiei, manifestat 

încă din anii de liceu, după asumarea unei cariere 
dedicate cercetării, s-a transformat si a rămas o 
preocupare statornică pentru studii teoretice în acest 
domeniu. Paralel cu aplicarea metodelor cuanto-
chimice pentru studiul reacţiilor unimoleculare, la 
îndemnul lui A.T. Balaban, a aprofundat studiul 
temeinic al fundamentelor şi al noutăţilor 
revoluţionare (în special în citologie) apărute în anii 
6o ai secolului trecut, în domeniul biologiei 
moleculare. Ca urmare, aplicând metode din 
matematică şi din chimia fizică la probleme din 
biologia moleculară, a abordat trei direcţii distincte 
de  cercetare: 

(i) aplicarea metodelor chimice şi analiza 
ecuaţiilor diferenţiale pentru procese model în 
procesul de diferenţiere celulară; 

(ii)  calculul probabilistic pentru doza letală în 
efectul agentului alchilant la nivel celelar; 

(iii)  teorie pentru recunoaştere între moleculele 
biologice pentru self/non-self în imunologie. 

Au rezultat trei lucrări ştiinţifice publicate in anul 
1965, în Journal of Theoretical Biology.  

Dintre lucrările legate de biologia moleculară 
apărute în perioada anilor 1957-1965, de un real 
succes s-au bucurat cele care conţineau contribuţii 
originale referitoare la: 

 modelul de stări staţionale pentru diferenţiere 
celulară; 

 calculul probabilistic pentru doza letală de 
agent alchilant; 

 recunoaşteri între molecule implicate biologic. 
Aceste lucrări au fost realizate prin colaborarea 

lui E. Ruckenstein [40], Ilie Bădilescu [41] şi au 
întrunit un număr semnificativ de non-autocitări. Din 
păcate, o serie dintre temele iniţiate de acest grup de 
cercetare (teoria stărilor staţionare în reglaj celular, 
relaţia dintre specificitatea interacţiunilor şi mărimea 
biomoleculelor) au fost limitate de tehnica rudimen-
tară de calcul disponibilă. Grupe mari de cercetători 
care au dispus de mijloace de calcul superioare au 
reluat şi dezvoltat aceste teme. 
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Din colaborările în probleme de reglaj  şi de 
diviziune celulară cu D. Fărcaş [42,43], specialist în 
computere la IFA-Măgurele şi cu A. Cristea [44], au 
fost elaborate modele matematice pentru diviziunea 
celulară care permiteau predicţii pentru unele relaţii 
între viteza de diviziune şi mărimea (medie) a unor 
celule şi evidenţierea unor regularităţi ale 
homeostazei celulare [45].  

În perioada 1966-1977, ca profesor la Universitatea 
din Timişoara, Z. Simon a continuat şi a dezvoltat 
cercetările în probleme de modelare a ciclului 
celular, colaborănd cu colegii A. Chiriac şi   S. 
Ráduly [46] şi a stabilitit o colaborare pe termen lung 
cu  W.A. Knorre de la Institutul ZIEMA din Jena 
[47]. Împreună cu aceşti colaboratori s-au publicat 26 
lucrări în domeniul care propune modele pentru 
reglajul creşterii diviziunii celulare, în revistele 
Studia Biophysica (Berlin) şi Tissue Kinetics [48].     
Z. Simon, S. Ráduly, A. Chiriac şi M. Mracec au 
propus, pe bază de considerente cinetice, o schemă 
de tratament chimioterapic cu două sau mai multe 
combinaţii, pentru eliminarea unei fracţiuni cât mai 
mari de celule canceroase. 

Un articol în care se explică cele trei clase de 
abundenţă ARN, mesager în eucariote, a apărut în 
prestigioasa revistă Nature (1975) [49]. 

În anii ‘70, Z. Simon şi colaboratorii au acordat o 
atenţie prioritară problemei interacţiilor specifice din 
sisteme biologice. Ideea de bază a fost că echilibrele 
de asociere-disociere între o moleculă efector şi un 
situs receptor să fie tratată prin considerarea unor 
interacţii, care se produc, simultan, şi pe capacitatea 
moleculei efector de a diferenţia corect receptorul 
ţintă de un număr mare de receptori falşi. Pe această 
bază, a fost calculată lungimea teoretic necesară 
pentru specificitate, în imunologie. Lucrările în 
colaborare cu V. Gheţie au fost publicate în Studia 
Biophysica (Berlin) şi Revue Roumaine de Biochimie 
[50]. 

Problematica specificităţii antigen-anticorp şi a 
complementarităţii prin „potrivire sterică” între 
receptor şi efector a fost amplu prezentată în 
Angewandte Chemie (1974) [51]. 

Tematica privind autoreglarea genelor a fost 
abordată de Z. Simon pentru prima oară în 1965, prin 
elaborarea unui model cu triggeri de gene interelate 
cu cel putin două stări staţionare, bazat pe un control 
negativ represor-genă operator. Acest model se 
folosea de datele existente referitoare la reglajul 
activităţii genelor de procariote [52]. În 1986, 
împreună cu I. Niculescu-Duvăz, elaborează un nou 
model bazat pe inserţia unei proteine-activator cu o 
secvenţă-activator aparţinând aceleiaşi gene [53]. 

În perioada celor 20 de ani, în care a activat la 
Institutul de Medicină din Timişoara, a realizat o 

colaborare fructuoasă cu profesorul G.I. Mihalaş şi 
grupa acestuia de calculatorişti de la disciplina de 
Informatică Medicală, realizând studii analitice şi de 
simulare (8 lucrări publicate). Numărul de proteine 
per celulă a coincis ca ordin de mărime cu cel 
determinat experimental [54]. Cel mai mare succes 
obţinut prin această colaborare cu I. G. Mihalaş a fost 
elaborarea unui model de trigger de gene interelate 
(P53-MDM2) [55].  

În cadrul unui contract de colaborare cu 
academicianul O. Popescu, ca responsabil al unei 
echipe numeroase de tineri colaboratori de la 
Institutul de Chimie al Academiei (L. Kurunczi, 
Liliana Păcureanu, Simona Muntean, L. Saity,          
V. Careja) a participat la cercetări referitoare la 
interacţii mediate prin peptidoglicani [56]. Acest 
grup de cercetare, îndrumat de Z. Simon, a dezvoltat 
cercetările anterioare printr-o tratare generală a 
specificităţii în interacţiile biochimice şi a siguranţei 
de funcţionare a sistemelor biologice, bazată pe 
diferenţa de afinităţi între perechea enzimă-substrat 
corectă şi perechile concurente false [57]. Pentru 
studii în domeniul imonologie, pe teme de modele 
pentru apărarea imunitară, a colaborat cu C. Tatu 
[58]. 

         
Relaţii structură chimică-activitate 
biologică 
       
Dr. Radu Vâlceanu, secretar ştiintific la Baza de 

Cercetări Chimice din Timişoara, a iniţiat şi a 
dezvoltat cu un grup de colaboratori (Dănilă Purdela, 
Gheorghe Ilia ş.a) Şcoala de chimie a compuşilor 
organofosforici, cea mai importantă din România. 
Acest grup a adoptat o strategie de cercetare, care 
îmbină eficient caracterul experimental-aplicativ cu 
studii bazate pe teorii şi metode ale chimiei teoretice 
moderne de structură şi reactivitate chimică. În 
laboratoarele de chimie ale Institutului de Chimie din 
Timişoara s-au sintetizat compuşi organici ai 
fosforului (COF), în special pesticide, care se pretau 
pentru transfer tehnologic la faze de pilot şi de 
producţie.  

Cu scopul de a prezice pentru sintezişti structuri 
COF din clasa esterilor acidului fosforic şi acidului 
fosfonic cu activitate anticolinesterazică puternică,    
s-a folosit metoda corelaţiilor multiple (MLR). 
Cercetările teoretice au fost favorizate de studiile 
anterioare referitoare la specificitatea interacţiilor şi 
complementaritatea între  „receptor” şi „efector”, 
precum şi de integrarea în colectiv a unor tineri 
specialişti în programarea şi utilizarea computerelor 
autohtone care au fost construite şi funcţionau în 
Timişoara, la acea vreme [59]. 
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La sugestia lui Radu Vâlceanu, un competent şi 
veritabil manager al cercetării în chimia timişană, în 
1972 au fost iniţiate cercetări de QSAR în cadrul 
I.C., aplicate pentru corelarea toxicităţii unor derivaţi 
ai acidului fosforic, evaluate cantitativ şi calitativ, cu 
influenţa unor factori structurali precum 
hidrofobicitatea şi constantele de substituent de efect 
electronic. Iniţial, colectivul care a abordat acest 
domeniu a fost alcătuit din Z. Simon, Z. Szabadai, A. 
Chiriac şi R.Vâlceanu. Primele lucrări au apărut în 
Studia Biophysica (Berlin) şi în Revue Roumaine de 
Chimie (1973). În scurt timp, cercetările s-au extins 
cuprinzând cadre didactice şi cercetători de la Secţia 
de Fizică Chimie a Universităţii, de la Facultatea de 
Chimie Industrială, de la I.C.L şi de la alte instituţii din 
Timişoara. Chiar dacă nu a existat o structură 
organizată, legal constituită, Grupul de QSAR şi 
Chimie Cuantică s-a format şi a funcţionat la nivel de 
centru universitar [60]. 

În perioada anilor 1973-1980, în acest grup de 
cercetare s-au intregrat deplin şi cu contribuţii consistente 
Aurel Balint, Mircea şi Maria Mracec (Centrul de 
Cercetări Chimice), Ioan Moţoc, Dan Ciubotariu, Ştefan 
Holban (Institutul Politehnic). Se poate considera că cei 
mentionaţi au constituit o primă generaţie de QSAR-işti 
şi de cuantochimişti, căreia i-au urmat, în continuare, 
încă două generaţii.  

Cu şansa de fi beneficiat de înţelegerea şi 
sprijinul unor rectori, de la Universitate şi de la 
Institutul de Medicină din Timişoara, care au apreciat 
cercetarea ştiinţifică performantă şi munca celor care 
erau dedicaţi acesteia, a fost posibilă tipărirea 
Preprinturilor Seria Chimie de la U.V.T., timp de 
peste 25 de ani şi apariţia în R.F.G. şi în Anglia a 
două cărţi fără a fi dedicate politic. Aceste apariţii au 
permis atestarea priorităţii contribuţiilor originale, 
menţinerea şi consolidarea prestigiului ştiintific al 
grupului timişorean QSAR, la nivel mondial. 

La începutul anilor 1970, predominau acele 
studii QSAR, care corelau descriptorii structurali 
“clasici” (hidrofobicitatea, constante de substituent, 
refracţie moleculară, volum molecular) şi se 
propuneau modele şi parametrii de geometrie 
moleculară insuficient de relevant. Nu exista, încă, o 
metodă de cuantificare pentru “potrivirea” sterică“ a 
moleculelor efector în situsul receptor al enzimei care 
determină efectul biologic (în acord cu mecanismul 
„cheie in broasca” admisă).O primă soluţie pentru 
rezolvarea problemei a constituit-o elaborarea 
metodei diferenţei sterice minime (MSD), ulterior 
dezvoltată ca metoda diferenţei topologice minime 
(MTD). Metoda se bazează pe descrierea structurii 
spaţiale a moleculelor efector printr-o „hipermoleculă”. 
Aceasta era “construită” printr-o reţea tridimensională 
rezultată prin suprapunerea moleculelor din seria 

QSAR, astfel încât nodurile acesteia să corespundă 
aproximativ cu poziţiile atomilor din geometria 
structurii moleculelor efector. S-au atribuit valori 
distincte (+1, 0, -1) corespunzând la trei tipuri de 
noduri: noduri favorabile pentru efectul biologic, 
noduri irelevante (neutre, situate în exteriorul 
receptorului) şi respectiv noduri defavorabile [61, 62]. 

Colectivul s-a lărgit prin participarea şi 
colaborarea cercetătorilor şi cadrelor didactice tinere, 
pe măsură ce au dobândit pregătirea prin cursurile şi 
seminariile organizate de profesorul Z. Simon. De la 
studiile QSAR de început pentru compuşi cu 
activitate anticolinesterazică (pesticide organofosforice, 
carbamaţi) cercetările s-au extins la numeroase serii 
biologic active [63]. 

In colaborarea cu A. T. Balaban, Z. Simon, I. 
Moţoc şi D. Ciubotariu au reuşit să dezvolte metoda 
MTD, incluzând reguli bazate pe intuiţie chimică şi 
considerente de ordin topologic în rafinarea 
algoritmului de atribuire a valorilor pentru nodurile 
hipermoleculei: considerente de conectivitate, de 
teoria grafurilor (metoda SIBIS), metoda Monte 
Carlo [64]. 

Colaborările cu I.I. Bădilescu, T. Racoviţan [65], 
Mracec, I. Niculescu-Duvăz [66,67] etc., la care s-au 
alăturat tineri doctoranzi, au condus la creşterea 
aplicabilităţii metodei MTD în Design Molecular. 

Prin colaborare cu M. Bohl de la Institutul 
ZIMET – Jena, metoda MTD s-a aplicat în studii 
QSAR privind activităţi de tip hormonal pentru 
derivaţi steroidici, valorificate in 7 lucrări ştiinţifice 
[68]. Z. Simon a avut o importantă contribuţie şi la 
colaborarea, în cadrul proiectului European TEMPUS, 
cu grupul de cercetare al profesorului B. Jastorff de 
la Universitatea din Bremen, prin care s-au făcut 
studii QSAR pentru derivaţi c-AMP, activatori ai 
protein kinazei, cu implicaţii pentru proiectarea 
sintezei unor clase de medicamente [69].  

Profesorul Z. Simon apreciază [1] că cel mai 
prolific domeniu de cercetare pe care l-a abordat a 
fost cel al relaţiilor cantitative structură chimică-
activitate biologică. Cele 84 de lucrări QSAR, bazate 
pe metoda MTD, au validat această metodă prin 
aplicarea la o multitudine de serii de compuşi cu 
diferite tipuri de interacţii efector-receptor şi de 
răspunsuri biologice: pesticide organofosforice, 
carbamaţi, agliconi cardiotonici, odoranţi, steroide 
(clasa cea mai studiată - 13 lucrări), retinoizi, derivaţi 
de hidrocarburi aromatice policiclice (PAH) 
cancerigene [70].  

Pe parcursul anilor (peste 4 decenii), la grupul 
care a fundamentat şi a aplicat, pentru întâia oară, 
metoda MTD/MTD – Z. Simon, Z, Szabadai,           
A. Chiriac, D. Ciubotariu, Ş. Holban – s-au adăugat, 
cu contribuţii valoroase, T. Sulea, L. Kurunczi,      
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I.G. Mihalas, T.I. Oprea, C. Bologa, S. Muresan,      
E. Şeclăman, D. Hădăruga, ş.a. care au elaborat teze 
de doctorat la Zeno Simon şi au aplicat metoda 
diferenţelor topologice minime pentru studii QSAR. 
În ultimul deceniu (după anul 2000), cercetările s-au 
concentrat, prioritar, pentru perfecţionarea metodei 
MTD [71]. Au rezultat 21 de lucrări publicate în 
reviste reprezentative, din ţară şi din străinătate: 
corelaţia structură-proprietăţi odorante la alcooli 
cicloalifatici [72], dezvoltarea variantei PLS a 
metodei MTD, aplicarea comparativă cu metoda 
CoMFA ş.a. Prima lucrare MTD-PLS [73] a fost 
continuată şi dezvoltată printr-o versiune finală, care 
a realizat cartarea receptorului acetilcolinesterazei în 
hidroliza esterilor acidului acetic [74]. Se remarcă 
numărul mare de lucrări QSAR consacrat procesului 
de absorbţie colorant-fibră, elaborată de echipa 
condusă de dr. Simona Funar-Timofei, sub 
îndrumarea lui Z. Simon.  

Un număr important dintre absolvenţii de elită 
din universităţile timişorene au învăţat să aplice 
metode de calcul ale chimiei cuantice, iar alţii s-au 
integrat în grupul QSAR. Din păcate, nu puţini dintre 
aceştia au plecat din ţară din cauza condiţiilor precare 
de existenţă, a lipsei perspectivelor de dezvoltare în 
profesie pe măsura valorii şi a performanţei ştiinţifice 
(doctorate strălucite, lucrări ştiinţifice ISI, burse de 
studii postdoctorale: I. Moţoc, T. Sulea, S. Muresan, 
T.I. Oprea, C. Bologa, M. Olah, G. Balea ş.a. Totuşi, 
alături de “garda veche”, ei au păstrat relaţii active de 
colaborare şi împreună cu noile generaţii de qusarişti 
şi cuantochimişti au asigurat continuitatea şi 
competitivitatea valorică a Grupului de Chimie 
Cuantică şi QSAR, timp de peste 4 decenii [75]. 

Pe lângă misiunea asumată de fondator şi 
conducător al Grupului de Chimie Cuantică şi 
QSAR, profesorul Z. Simon a fost unul dintre 
principalii animatori ai vieţii ştiinţifice în 
comunitatea chimiştilor din Centrul Universitar 
Timişoara. În activitatea sa academică, el a avut un 
rol excepţional ca formator profesional ştiinţific al 
multor generaţii de studenţi, masteranzi şi doctoranzi 
(peste 3o de teze de doctorat finalizate). De 
asemenea, este neîndoielnic că acreditarea noii 
Facultăţi de Farmacie la Institutul de Medicină din 
Timişoara a beneficiat, în măsură decisivă, de 
autoritatea ştiinţifică şi de activitatea sa de 
coordonator prin conceperea planului de învăţământ, 
organizarea procesului de învăţământ şi, îndeosebi, 
de modul în care a selectat, cu multă exigenţă, un 
valoros colectiv de cadre didactice. Toţi cei incadraţi 
îndeplineau, pe deplin, condiţiile pentru a ocupa prin 
concurs postul de conferenţiar. În scurt timp aceştia 
au fost promovaţi pe post de profesor universitar, 

justificând afirmaţia mentorului: „am avut mână 
bună” când mi-am ales colaboratorii [1].  

În anul 2005, profesorul Zeno Simon, membru 
corespondent al Academiei Române, s-a pensionat. 
În prezent, ocupă funcţia onorifică de director al 
Institutului de Chimie din Timişoara. Chiar şi după 
pensionare, Z. Simon a continuat să elaboreze şi să 
publice lucrări din domeniile chimiei teoretice: 3 în 
2007, 1 în 2008, 1 în 2009, 2 în 2010, 3 în 2011, 1 în 
2014 [76,77]. În anul bicentenarului Darwin, i-a 
apărut cartea „Chimia şi viaţa” [78]. 

În ultimii ani, Z. Simon s-a preocupat şi de 
politica ştiinţei, stimulat de colegul său profesorul    
P. Frangopol, publicând în Curierul de Fizică, 
Revista de Politica Ştiinţei şi Scientometrie articole 
consacrate problemelor legate de cercetarea şi 
invăţământul superior din România, în epoca de 
tranziţie prelungită, precum şi articole dedicate unor 
chimişti timişoreni cu contribuţii importante la 
dezvoltarea cercetării şi învăţământului universitar 
din oraşul de pe Bega (C. Drăgulescu, R. Vâlceanu) 
[79]. 

Activitatea academică, didactică şi ştiinţifică a 
lui Zeno Simon este prodigioasă: profesor dedicat 
pentru 30 de promoţii de studenţi, formator de 
specialişti certificaţi valoric, creativi, de certa 
valoare, în domeniile chimie cuantică şi QSAR, 
fondator şi şef de Şcoală de cercetare în aceste 
domenii. Opera ştiinţifică a profesorului Z. Simon, 
realizată în peste 5 decenii de viaţă, total consacrată 
cercetării ştiinţifice în domenii moderne ale chimiei 
teoretice, este impresionantă. Cele 326 lucrări 
ştiinţifice au fost publicate în reviste de mare 
prestigiu ştiinţific precum Nature, J.Comput.-Aided 
Molec. Des., Quantum Struct.-Act.Relat., MATHCH., 
J. Chem. Inf. Comput. Sci., Mol. Crist. Liq. Crist., 
Studia Biophysica (Berlin), J. Theoret. Biol., Rev. 
Roum. Chim. ş.a. Z. Simon este autor şi coautor la 29 
de tratate de specialitate, cursuri, caiete de lucrări şi 
cărţi de popularizare. Dintre acestea menţionăm 
lucrările indicate în bibliografie la poziţiile [62], 
[64], [80-84]. 

Cele 350 lucrări ştiinţifice, având ca autor sau 
coautor pe profesorul Z. Simon, cu 1200 citări (600 
nonautocitări) au indice de impact şi factorul Hirsch 
15.  

Profesorul Zeno Simon, membru corespondent al 
Academiei Române, reprezintă un exemplu de 
excepţie, de succes deplin, de confirmare şi afirmare 
a valorii creaţiei sale ştiinţifice la nivel mondial, prin 
propriile forţe, chiar dacă nu întotdeauna condiţiile în 
care a muncit i-au fost favorabile. Intuiţia şi încrederea 
magistrului, academicianul I.G. Murgulescu, în talentul 
şi puterea neobişnuită de muncă a discipolului său, au 
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fost pe deplin răsplătite prin abnegaţia şi totala dăruire a 
acestuia pentru ştiinţă [85].  
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