Kungl. Vetenskapsakademien har beslutat
utdela Nobelpriset i kemi 2013 till Martin
Karplus, Michael Levitt och Arieh Warshel
"for utvecklandet av flerskalemodeller for
komplexa kemiska system”.
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De lyfte kemin till
virtuella rymder

Nutid - Datorn kan forutspa reaktioner

Sammansmaltningen mellan de tva varldarna
har revolutionerat kemin. Idag far kemister
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Forr anvande kemister plastkulor och pinnar nar de byggde sina
molekylmodeller. Idag har modellerandet flyttat in i datorer. Martin
Karplus, Michael Levitt och Arieh Warshel lade pa 1970-talet grunden
till de kraftfulla program som numera anvénds for att forsta och
forutspa komplexa kemiska forlopp. Verklighetstrogna datormodeller
har blivit avgorande for de flesta framsteg som gors inom kemin.

Idag ar det ofta virtuella berakningar som
avslgjar hur en kemisk reaktion gar till;
exakt hur varje liten elektron, proton och
atom beter sig under en annars blixtsnabb
process. Med hjalp av datorn kartlagger
kemister olika reaktioner pa en extremt
detaljerad niva. Det kan handla om allt fran
hur ett lakemedel binder till sitt malprotein i
kroppen, till att férsta véxters fotosyntes eller
hur celler genererar energi i sina kraftverk,
mitokondrierna.

Storheten i Martin Karplus, Michael Levitts

och Arieh Warshels arbete ligger i att de
lyckades dppna en dorr mellan tva av fysikens
stora teoribyggen: Newtons klassiska fysik

och Schrodingers kvantmekanik. Tidigare
rivaliserade de tva teorierna. I[dag kan kemister
utnyttja det basta av de tva varldarna i sina
datormodeller.

1975 - En forenkling av den klassiska fysiken

Istéllet for att genomfdra berdkningar pa varje
atom for sig, slog Levitt och Warshel ihop
flera atomer i de klassiska berakningarna.
Forenklingen sparade datorkraft, utan att
skarpan i modellerna gick forlorad.

Forr - Newton for stora molekyler i vila

Forskare kunde anvanda Newtons klassiska
fysik for att modellera riktigt stora molekyler.
Ekvationerna var sa enkla att till och med
1970-talets datorer rackte till. Men Newtons
fysik kan inte beskriva hur kemiska bindningar
bildas och bryts. Molekylerna modellerades

darfor alltid i vila.

lika mycket kunskap fran virtuella experiment
i sina datorer, som de far fran experiment

pa laboratoriet. Datorn visar hur en kemisk
reaktion troligtvis gar till. Dessa teorier testas
genom riktiga experiment, som leder till ny
kunskap, som leder till battre simuleringar.
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1976 - Samarbetet blir permanent

Warshel och Levitt far till ett samarbete
mellan den klassiska fysiken och kvantfysiken
som fungerar for all form av kemi. Det gar
darmed att simulera kemiska handelser i
riktigt stora molekyler, till exempel i kroppens
alla proteiner. | handelsernas centrum, dar
det kravs detaljrikedom, raknar forskare

med kvantfysik. Mindre intressanta delar av
molekylen modellerar de med den gréovre
klassiska fysiken.

1972 - Ett forsta trevande mote

Karplus och Warshel modellerade for forsta
gangen molekyler med bade klassisk fysik och
kvantfysik. Det var ett stort steg, men metoden
de utvecklade hade en begransning: den gick
enbart att anvanda pa sa kallade symmetriska
molekyler.

Forr - Kvantfysik for sma aktiva molekyler
Nar forskare skulle simulera kemiska
reaktioner eller andra processer, anvande de
sig av kvantfysiken; den dualistiska teori dar
Schrédingers markliga katt kan vara bade déd
och levande i sin lada. Kvantfysikens ekvationer
kraver en enorm datorkraft. Darfor gick det
bara att simulera sma molekyler, vilket var en
svaghet.
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Michael Levitt
Amerikansk,
brittisk och israelisk
medborgare. Fodd
1947 i Pretoria,
Sydafrika. Robert
W. and Vivian K.
Cahill Professorin
Cancer Research vid
Stanford University
School of Medicine,
Stanford, CA, USA.
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Arieh Warshel
Amerikansk

och israelisk
medborgare. Fodd
1940 i Kibbutz Sde-
Nahum, Israel.
Distinguished
Professor vid
University of
Southern California,
Los Angeles, CA,
USA.
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Martin Karplus
Amerikansk

och dsterrikisk
medborgare.

Fodd 1930 i Wien,
Osterrike. Professeur
Conventionné

vid Université

de Strasbourg,
Frankrike och
Theodore William
Richards Professor
of Chemistry,
Emeritus vid

Harvard University,
Cambridge, MA, USA.
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S. Gerber; portratt av Michael Levitt; L. A. Cicero; portratt av Martin Karplus: Bibliothéque nationale de France. Farlaga till molekyl: ULF Ryde, Lunds universitet

portratt av Arieh Warshel: Max .
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