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De flyttade experimenten till cyberrymden

Kemiska reaktioner sker blixtsnabbt. Elektroner hoppar mellan &n den ena, n den andra atomen. Detta
ar inget vi manniskor kan se. Arets Nobelpristagare i kemi har gjort det maojligt att kartldgga kemins
outgrundliga vdgar med hjélp av datorer. Detaljerade kunskaper om kemiska processer, gor det méjligt
att optimera bland annat solceller, katalysatorer och lGkemedel.

Kemister virlden 6ver riggar och genomfor numera dagligen experiment i sina datorer. Med hjilp av
de metoder som Martin Karplus, Michael Levitt och Arieh Warshel borjade utveckla under 1970-
talet, utforskar kemister varje litet steg i komplexa kemiska skeenden; forlopp som annars ér helt
osynliga for dgat.

For att du som lisare ska fi en uppfattning om vilken nytta minskligheten kan ha av detta, ska vi
boérja med ett exempel. Du ska fa ta pd dig en labbrock och anta en utmaning: att skapa konstgjord
fotosyntes. Den kemiska reaktion som sker i blommors gréna blad, fyller atmosfiren med syre och
ir en grund for liv pa jorden. Men den ir ocksd intressant ur ett miljotekniske perspektiv. Kan du
hirma den, skulle du kunna effektivisera solceller. Nir vattenmolekyler spjilkas bildas, forutom
syre, dven vite som skulle kunna driva véra bilar. Det finns alltsd anledning for dig att engagera dig

i detta projekt. Lyckas du, kan du bidra till att 16sa problemen med vixthuseffekten.

Bild 1. Idag experimenterar kemister lika mycket i sina datorer som i laboratoriet. Datorernas teoretiska resultat
bekraftas genom verkliga experiment som kan ge nya ledtradar till hur atomvérlden fungerar. Teori och praktik kors-
befruktar pa sé vis varandra.



En bild sager mer an tusen ord - men berattar inte allt

Som ett forsta steg kommer du férmodligen att plocka upp en tredimensionell bild av de proteiner
som skoter fotosyntesen. Sddana bilder finns i stora databaser pa internet, tillgingliga for alla. Du
kan vrida och vinda pa bilden i din dator. Den avslojar gigantiska proteinmolekyler, som bestér

av tiotusentals atomer. Nagonstans i mitten ligger det lilla rum som kallas for reaktionscentrum.
Det dr dir som vattenmolekylerna spjilkas. Egentligen dr det bara nigra fa atomer som ir direkt
inblandade i sjilva reaktionen. Du ser bland annat fyra manganjoner, en kalciumjon och en rad
syreatomer. Bilden visar klart och tydligt hur atomer och joner ligger orienterade i forhallande till
varandra, men detta siger ingenting om vad dessa atomer och joner gor. Det dr det som du behover
ta reda pd. Pa nigot vis méste elektroner transporteras bort frin vattnet och fyra protoner behover
omhindertas. Hur gir det till?

Detaljerna i hindelseforloppet ir i princip omdjliga att kartligga med hjilp av traditionell kemi.
Minga saker sker inom loppet av ndgon brakdels millisekund; ett tempo som utesluter de flesta
former av provrorsexperiment. Det dr ocksé svirt att gissa sig till reaktionsforloppet utifrin den bild
du har i datorn. Den ir tagen nir proteinerna ligger i vila. Nir solen triffar de grona bladen, fylls
proteinerna med energi och hela atomstrukturen fordndras. For att forstd den kemiska reaktionen,
miste du veta hur det energifyllda tillstindet ser ut. Det dr hir som du tar hjilp av de datorprogram
som 2013 ars Nobelpristagare i kemi har lagt grunden till.

Teori och praktik korsbefruktar varandra

Med hjilp av dessa program kan du lata datorn rikna fram olika troliga reaktionsvigar. Det kallas
for att simulera eller modellera. P4 sa vis kan du fa en idé om vilken roll olika atomer spelar i

olika steg av den kemiska reaktionen. Nir du har en trolig reaktionsvig, dr det littare att genom-
fora verkliga experiment som kan bekrifta om datorn har haft ritt. Dessa experiment ger sedan
nya lederddar, som kan leda till 4n bittre simuleringar. Teori och praktik korsbefruktar varandra.
Numera tillbringar ddrfor kemister minst lika mycket tid framfor sina datorer, som de gor bland
provroéren och e-kolvarna i laboratoriet. Vad ir det dd som ir s speciellt med de datorprogram som
nu belonas med Nobelpriset i kemi?

De tog det basta av tva varldar

Nir forskare tidigare ville modellera molekyler i sina datorer kunde de vilja att antingen anvinda
program baserade pd Newtons klassiska fysikaliska teorier, eller program baserade pa kvantfysik.
Béda hade sina styrkor och svagheter. De klassiska programmen kunde rikna pé stora kemiska
molekyler. De visade visserligen enbart molekylerna i ett vilande tillstdnd, men kemister fick en bra
bild av hur atomerna lag ordnade inuti molekylerna. Diremot gick dessa program aldrig att anvinda
for ate simulera kemiska reaktioner. Under en reaktion fylls molekylerna med energi; de blir excit-
erade. Sadana tillstdnd har klassisk fysik ingen forstielse for. Det var en stor begrinsning.

Nir forskarna ville simulera kemiska reaktioner, behévde de istillet anvinda sig av kvantfysiken;
den dualistiska teori dir en elektron kan vara bade en partikel och en vig; dir Schrodingers
beromda katt i lddan kan vara bide levande och déd. Styrkan med kvantfysiken ir att den ir for-
domsfri. Risken att forskare ska bygga in sina egna forutfattade meningar i modellen dr minimerad.
Dirfor blir dessa simuleringar verklighetstrogna. Svagheten ir att berikningarna kriver enorm
datorkraft. Datorn maste ta hinsyn till varenda liten elektron och varenda liten atomkirna som
finns i molekylerna. Det gir att likna vid antalet pixlar i en digital bild. Ménga pixlar ger en hog
upplosning, men kriver samtidigt mer datorkapacitet. Kvantfysikaliska berikningar ger en detaljrik
beskrivning av ett kemiskt férlopp, men stiller stora krav pd datorn. Pa 1970-talet innebar detta att
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forskarna bara kunde rikna pa sma molekyler. De blev ocksa tvungna att lita simuleringarna ske i
vakuum. I verkligheten sker kemiska reaktioner oftast i nigon form av losning. Men om forskarna
skulle ha bett datorn att ta hinsyn till losningsmedlet, skulle de ha behévt vinta i decennier pd
resultaten.

S4 sdg situationen ut. Den klassiska fysiken och kvantfysiken var som tva fundamentalt olika och
delvis rivaliserande virldar. Men 2013 ars Nobelpristagare i kemi har 6ppnat en dérr mellan dessa

virldar. I deras datormodeller samarbetar Newton och hans dpple med Schrodinger och hans katt.

Kvantkemin far samarbeta med den klassiska fysiken

FRAAAS!

Bild 2. Newton och Schrodingers katt. Tidigare var den klassiska fysiken och kvantkemin tva rivaliserande varldar.
2013 ars Nobelpristagare i kemi har éppnat en dérr mellan dem och fatt till ett fruktbart samarbete.

Det forsta steget mot detta samarbete togs i borjan av 1970-talet pd Martin Karplus laboratorium
vid Harvarduniversitetet i Cambridge, USA. Martin Karplus var djupt rotad i kvantvirlden. Hans
forskargrupp tog fram datorprogram som med hjilp av kvantfysik simulerade kemiska reaktioner.
Under sin karriir hade han ocksa utvecklat den sé kallade Karplusekvationen som anvinds inom
kirnmagnetisk resonans (NMR); en metod som ir vilkind bland kemister och som bygger pa mole-
kylers kvantkemiska egenskaper.

Till detta laboratorium kom en nydisputerad Arich Warshel &r 1970. Doktorsutbildningen hade han fatt
vid Weizmanninstitutet i Rehovot, Israel. Dir fanns en kraftfull dator, Golem, uppkallad efter en min-
niskolik robot i en judisk legend. Med hjilp av Golem hade Arieh Warshel, tillsammans med Michael
Levitt, tagit fram ett nyskapande datorprogram baserat pé klassiska teorier. Programmet gjorde det
mojligt att modellera vilka molekyler som helst, till och med riktigt stora biologiska molekyler.

Nir Arich Warshel for till Martin Karplus p& Harvarduniversitetet, tog han med sig sitt klassiska
datorprogram. Med det som grund, borjade han tillsammans med Karplus arbeta pd en ny form av
program som riknade pa olika vis for olika elektroner. I de flesta molekyler kretsar varje elektron
kring en bestimd atomkirna. Men i en del molekyler kan vissa elektroner firdas fritt mellan flera
atomkirnor. Sddana fria elektroner finns bland annat i retinal, en molekyl som ligger inbidddad i
Ogats ndthinna. Karplus hade linge varit intresserad av retinal, eftersom molekylens kvantkemiska
egenskaper paverkar en biologisk funktion. Nir ljus triffar nithinnan fylls de fria elektronerna i
retinal med energi, vilket dndrar molekylens form. Detta ir forsta steget i vért seende.

NOBELPRISET | KEMI 2013 * KUNGL. VETENSKAPSAKADEMIEN x HTTP://KVA.SE




Karplus och Warshel lyckades s& smidningom modellera retinal. Men de bérjade med liknande mole-
kyler, som hade en enklare struktur. De konstruerade ett program dir datorn riknade pa fria elek-
troner med hjilp av kvantfysik, medan alla andra elektroner och alla atomkirnor behandlades med
enklare klassiska teorier. 1972 publicerade de sina resultat. Det var forsta gingen som nigon hade
lyckats fa till stdnd ett kemiskt relevant samarbete mellan klassisk fysik och kvantfysik. Programmet
var banbrytande, men hade en begrinsning. Det gick enbart att anvinda pd molekyler som hade en
spegelsymmetri.

Ett universellt program for berakningar av livets kemi

Efter tva ar pa Harvarduniversitetet strdlade Arich Warshel aterigen samman med Michael Levitt.
Den senare hade nu disputerat vid Cambridgeuniversitetet i Storbritannien; ett virldscentrum for
studier av biologiska molekyler som DNA, RNA och proteiner. Levitt hade anvint sitt klassiska
datorprogram for att f en battre bild av hur biologiska molekyler ser ut. Begrinsningen var dock
samma som tidigare: det gick bara att titta pAd molekyler i vila.

Nu siktade Levitt och Warshel hogt. De ville utveckla ett program som gick att anvinda for att
studera kroppens enzymer; proteiner som styr och underlittar kemiska reaktioner. Redan som ung
student hade Warshel blivit nyfiken pa hur enzymer fungerar. Det dr samspelet mellan enzymer som
mojliggor liv. De kontrollerar nistan all den kemi som sker i en levande varelse. Den som vill férstd
sig pa liv, maste darfor forsta sig pd enzymer.

For att kunna simulera enzymatiska reaktioner, krivdes att Levitt och Warshel fick samarbetet
mellan den klassiska fysiken och kvantfysiken att fungera 4annu smidigare. Det tog dem flera ar att
overvinna alla hinder. Till en bérjan arbetade de terigen vid Weizmanninstitutet i Rehovot, men
nir Levitt efter ett par ar blev klar med sin postdoktorala utbildning flyttade han tillbaka till Cam-
bridge och Warshel foljde med. Ar 1976 nadde de sitt mal. De publicerade di den forsta datormodel-
len av en enzymatisk reaktion. Programmet var revolutionerande eftersom det gick att anvinda pa
vilken molekyl som helst. Storleken var dirmed inte lingre nigon begrinsning vid simuleringar av
kemiska reaktioner.

Fokus pa handelsernas centrum

Nir kemister idag modellerar kemiska skeenden ligger de kraften dir det behovs. De gor krivande
kvantfysikaliska berikningar pa de elektroner och atomkirnor som direkt paverkar det kemiska
forloppet. P4 s vis far de bista méjliga upplosning i hindelsernas centrum. Ovriga delar av moleky-
lerna far datorn modellera med enklare klassiska ekvationer.

For att inte 6dsla onodigt mycket datorkraft har Michael Levitt och Arieh Warshell dessutom gjort
innu en forenkling av berikningarna. Datorn miste inte alltid ta hinsyn till varje enskild atom i
de mindre intressanta delarna av molekylen. De har visat att det gér att sl ihop flera atomer i de
klassiska berikningarna i simuleringar.

I moderna berikningar ligger forskare ofta ocksa ett tredje lager till sina simuleringar. I omriden
som ir riktigt avligsna den kemiska hindelsen fir datorn, lite forenklat, sl ihop atomer och mole-
kyler till en enda homogen massa. I forskarvirlden kallas detta for ett dielektriskt medium.
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Bild 3. Nar forskare idag modellerar molekyldra processer, anvdnder de datorkraften dar den behdvs. | handelsernas
centrum réknar de med kvantfysik, lite langre ut med klassisk fysik och i de yttersta lagren slar de ihop atomer och
molekyler till en enda homogen massa. Dessa forenklingar gor det mojligt att rékna pa riktigt stora kemiska system.

Framtiden far avgéra hur langt simuleringarna kan ta oss

Att forskare numera kan anvinda datorer for att genomféra experiment har lett till en mycket dju-
pare forstielse for hur kemiska processer gér till. Styrkan i de metoder som Martin Karplus, Michael
Levitt och Arieh Warshel har utvecklat ir att de dr universella. De kan anvindas for att studera all
slags kemi; fran livets molekyler till kemiska processer inom industrin. Forskare kan optimera sol-
celler, bilars katalysatorer eller blivande likemedel, for att ta nigra exempel.

Utvecklingen stannar dock inte hir. I en av sina publikationer skriver Michael Levitt om sina
drommars mal: att kunna simulera en hel organism pa molekylnivi. Det ir en kittlande tanke. De
datormodeller som 2013 4rs Nobelpristagare har tagit fram ér kraftfulla verktyg. Exakt hur langt de
kan ta vara kunskaper far framtiden avgora.
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LANKAR OCH LASTIPS

Mer information om &rets priser, bland annat en vetenskaplig bakgrundsartikel pa engelska, finns pa
Kungl. Vetenskapsakademiens webbplats, http://kva.se och pa http://nobelprize.org. Dar kan man ocksa se
presskonferensen som webb-TV. Mer information om utstallningar och aktiviteter kring Nobelprisen och
Ekonomipriset finns pd www.nobelmuseet.se.
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