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Prezenta tezd de abilitare detaliaza parcursul stiintific si profesional al candidatei, realizat dupa
sustinerea tezei de doctorat. Lucrarea de doctorat, intitulata ,, Compararea diferitelor metode QSAR
pentru acelasi receptor biologic ", a fost sustinuta la data de 20 mai 2011, la Academia Romana, Institutul
de Chimie din Timisoara, iIn domeniul Chimie, sub indrumarea Prof. dr. Ludovic Kurunczi. Teza a fost
validata prin Ordinul Ministrului nr. 6468 din 07.12.2011.

Lucrarea de fatd este structurata in trei capitole principale, capitolul dedicat contributiilor proprii
fiind bazat pe 10 lucrari reprezentative dintr-un total de 55 de articole personale Web of Science, dintre
care candidata este prim autor in 21, autor corespondentd in 19 si co-autor in 15. Capitolul I oferad o
prezentare detaliatd a realizdrilor stiintifice, profesionale si academice ale candidatei, cu accent pe
contributiile originale in domeniul chimiei computationale. Aceasta evidentiaza cercetarile candidatei
privind aplicarea metodelor in silico in proiectarea de medicamente, dezvoltarea de materiale
anticorozive ecologice si identificarea de erbicide non-toxice, concentrandu-se pe optimizarea
proprietatilor moleculare, reducerea impactului asupra mediului si cresterea eficientei proceselor
chimice. Capitolul include analiza stadiului actual al cunosterii, prezentarea rezultatelor majore obtinute
in perioada 2020-2025 si activitatile complementare ale candidatei, cum ar fi coordonarea temelor de
cercetare, managementul proiectelor si implicarea in evaluarea publicatiilor stiintifice. Capitolul II este
dedicat prezentarii directiilor de dezvoltare viitoare, atit din perspectiva stiintifica, cat si academica. Sunt
conturate obiectivele de cercetare pe termen scurt, mediu si lung, in concordantd cu expertiza candidatei
si cu tendintele emergente din domeniul chimiei computationale, chimiei verzi si proiectarii de
medicamente. Se evidentiazd intentia de consolidare a colaborarilor interdisciplinare, atragerea de
finantari pentru proiecte inovatoare si extinderea implicdrii In formarea resursei umane. Capitolul 111
reuneste bibliografia utilizata pe parcursul lucrdrii, incluzand atat sursele relevante din literatura de
specialitate, cat si lucrarile stiintifice proprii ale candidatei, care fundamenteaza contributiile si directiile
de cercetare prezentate in teza.

Prezenta teza de abilitare reflecta parcursul stiintific si academic al candidatei, punand in evidenta
contributiile sale originale in promovarea si aplicarea metodelor in silico in domenii de interes major,
precum chimia verde si proiectarea de medicamente. Activitatea desfasuratd urmareste dezvoltarea unor
solutii sustenabile, cu impact pozitiv asupra sanatatii umane si protectiei mediului. Teza subliniaza,
totodatd, caracterul interdisciplinar al cercetarii, aflat la intersectia dintre chimia experimentald, chimia

teoretica / computationald, biologie si stiinta mediului.
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Capitolul I al tezei este dedicat unei sinteze si caracterizari detaliate a metodelor in silico utilizate
in activitatea de cercetare a candidatei, cu accent pe aplicabilitatea acestora in chimia verde si proiectarea
rationald de medicamente. Sunt prezentate fundamentele teoretice si evolutia tehnologica a principalelor
metode computationale, simuldrile de farmacofor, andocarea moleculara, analizele QSAR, virtual
screening, tehnicile de Tnvatare automatd, predictiile farmacocinetice, precum si abordarile de multi-
target modeling si calculele cuantice, evidentiind avantajele si limitarile fiecareia in contextul cercetarilor
interdisciplinare. Capitolul evidentiazd modul in care aceste instrumente au fost integrate in studiile
realizate de candidata, contribuind la identificarea si optimizarea compusilor cu potential farmacologic
si profil ecotoxicologic favorabil. Subcapitolele sunt organizate pe sectiuni corespunzatoare principalelor
domenii de aplicare ale cercetarii, fiecare evidentiind modul in care metodele in silico au fost utilizate
pentru a raspunde unor intrebari specifice si pentru a optimiza proiectarea compusilor sau caracterizarea
materialelor. Prima sectiune de contributii proprii (subcapitolul 1.3.2), dedicatd studiului inhibitorilor
biologici cu potential terapeutic, include cercetari privind molecule active In boli neurodegenerative,
metabolice si oncologice, precum si in abordarea infectiei cu virusul imunodeficientei umane, integrand
tehnici precum andocarea moleculara, analize QSAR si predictii farmacocinetice, tehnici de machine
learning si deep learning, etc pentru evaluarea activitatii si selectivitatii compusilor. Studiile au
evidentiat relatii intre caracteristicile structurale ale moleculelor si activitatea lor biologica, oferind o
intelegere detaliatd a interactiunilor ligand-tinta pentru patru tinte principale: GSK-3 (Glycogen Synthase
Kinase-3), DPP-4 (Dipeptidil Peptidaza-4), MAO-B (Monoaminooxidaza B) si HIV-1 (Virusul
imunodeficientei umane), precum si a mecanismelor moleculare implicate. Fluxurile de lucru hibride,
care au combinat modelarea moleculara, studiile DFT si evaluarile farmacocinetice si toxicologice
(ADMETox), au permis nu doar selectia rationala a compusilor naturali si sintetic relevanti, ci si
explorarea oportunitatilor de repozitionare a medicamentelor existente. Rezultatele obtinute au aratat ca
metodele computationale pot anticipa efectele farmacologice si selectivitatea inhibitorilor, reducand
spatiul chimic necesar testdrii experimentale si accelerand identificarea candidatilor promitdtori pentru
validare experimentala si aplicabilitate clinica. In ansamblu, sectiunea subliniazi impactul semnificativ
al strategiilor in silico in proiectarea rationald de medicamente, demonstrand aplicabilitatea lor pentru
multiple tinte terapeutice si consolidand baza teoretica pentru dezvoltarea de noi inhibitori cu eficienta
si siguranta crescute. A doua sectiune (subcapitolul 1.3.3), se concentreaza pe materialele anticorozive
ecologice, prezentdnd caracterizarea structurala si electronica a fosfonatilor metalici si a polimerilor cu
nanoparticule de oxid de grafen, precum si corelarea acestor proprietdti cu performanta lor anticoroziva.

In aceasta parte, metodele computationale permit analiza sinergica a structurilor si interactiunilor la nivel
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molecular, oferind informatii utile pentru optimizarea proprietdtilor materialelor anticorozive prietenoase
cu mediul. Rezultatele obtinute evidentiaza cd fosfonatii metalici CoPA si NiPA oferd protectie
superioard impotriva coroziunii in solutii saline, atat pe termen scurt, cat si pe termen lung, prin formarea
de straturi protectoare stabile si prin interactiuni optime cu suprafata metalica. Analizele quantochimice
ale PU-GON au aratat ca formele reduse de oxid de grafen prezintd o capacitate ridicatd de a dona si
accepta electroni, iar distributia potentialului electrostatic si functiile Fukui au permis identificarea
centrelor reactive esentiale pentru adsorbtia pe suprafata polimericd. Studiile computationale au
confirmat mecanismele moleculare implicate 1n inhibarea coroziunii, evidentiind legédtura directa dintre
proprietitile structurale si electronice si eficienta anticoroziva. In ansamblu, aceasti sectiune subliniaza
aplicabilitatea combinatd a metodelor experimentale si in silico in dezvoltarea de materiale anticorozive
ecologice, demonstrand modul in care informatiile molecular-electronice pot ghida optimizarea
proprietatilor si performantei materialelor anticorozive. A treia sectiune (subcapitolul 1.3.4) trateaza
ierbicidele non-toxice si prietenoase cu mediul, incluzand predictia activitatii insecticide, identificarea
compusilor naturali cu risc minim pentru sdnatatea umana si pentru albine. Metodele in silico folosite
combind abordarile QSAR, virtual screening si homologie moleculard, andocare moleculara, calcule
quatochimice, etc, pentru selectia rapida si eficienta a compusilor siguri si eficienti. Rezultatele obtinute
au ardtat ca aceste abordari permit evaluarea simultand a eficacitatii biologice si a sigurantei ecologice,
facilitand identificarea compusilor care combind activitate ridicatd cu un profil toxicologic favorabil.
Studiile au evidentiat molecule cu potential erbicid comparabil sau superior substantelor de referinta
(imidacloprid si fluroxypyr), dar cu risc minim pentru albine si sandtatea umand, demonstrand ca
metodele computationale integrate pot ghida selectia si prioritizarea candidatilor promititori. In
ansamblu, aceasta sectiune subliniaza valoarea strategiilor in silico ca instrumente rapide si eficiente
pentru proiectarea de ierbicide mai sigure si sustenabile, contribuind astfel la protectia mediului si la
dezvoltarea unor practici agricole responsabile.

Capitolul II exploreaza oportunitdtile de dezvoltare profesionala si stiintifica care s-au conturat
pentru candidatd, in contextul planurilor sale academice si stiintifice viitoare. Sectiunea evidentiaza
perspectivele de evolutie, precum si principalele etape si experiente care i-au consolidat parcursul
profesional in cadrul comunitatii stiintifice. Directiile de cercetare cu rezultate semnificative, deja
consolidate, vor constitui baza pentru activitatea viitoare, alaturi de initierea unor noi domenii menite sa
genereze rezultate inovatoare si relevante. Extinderea ariei de cercetare este planificatd pentru a rdspunde

provocarilor emergente si pentru a intari contributia candidatei la avansul stiintific.
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Capitolul III al tezei de abilitare este reprezentat de lista completd a celor 251 de referinte
bibliografice consultate pe parcursul elaborarii lucrarii.

In concluzie, toate cercetirile prezentate in aceasta teza sunt orientate spre integrarea metodelor
in silico in chimia verde si In proiectarea de medicamente, avand ca scop dezvoltarea unor solutii
sustenabile pentru mediu si sandtate. Aceastd teza se aliniaza astfel cu principiile dezvoltarii durabile si
cu eforturile globale de protejare a mediului, evidentiind rolul in care metodele in silico contribuie la

proiectarea rationala de medicamente si la promovarea unei chimii responsabile si eficiente.



