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KIMIKA

Martin Karplus, Michael Levitt eta Arieh Warshel

“Sistema kimiko konplexuentzat multieskala-ereduak garatzeagatik”

Erreakzio kimikoak ordenagailu bidez simula-
tzeko programak garatzen egin dute lan hiru
sarituek. Gaur egun, kimika laborategietako ohi-
ko tresna dira programa horiek, eta haien bidez
simulatzen dira era guztietako erreakzio eta
prozesu kimikoak, industrialak eta biologikoak.
Programa horiek Karplusek, Levittek eta
Warshel 1970eko hamarkadan egindako lan
iraultzailearen emaitza dira.

Iraultza fisika klasikoa eta fisika kuantikoa pro-
grama berdinean bateratzea izan zen. Izan ere,
ordura arte, edo fisika klasikoan oinarritzen zi-
ren programak, edo fisika kuantikoan oinarri-
tzen zirenak aukeratu behar zituzten kimika-
riek. Eta bakoitzak bere abantailak eta mugak
zituen.

Bl MUNDUEN ONENA

Karplusek, Levittek eta Warshelek bi munduen
onena bildu zuten programa bakarrean. 1976an
argitaratu zuten emaitza: programak fisika kuan-
tikoaren ereduak aplikatzen zituen molekularen
gune aktiboan, erreakzio kimikoa gertatzen den
gunean, eta, fisika klasikoaren ereduak aktiboak
ez diren molekularen beste eremuetan. Horrela,
arrazoizko denbora eta ahalmen konputazionala
baliatuz, erreakzio eta prozesu kimikoak ordena-
gailuan simulatzeko bidea ireki zuten.

Fisika klasikoak eta fisika kuantikoak Harvard
Unibertsitatean egin zuten topo, 1970ean,
Levitt Israeletik Estatu Batuetara mugitu eta
Karplusen laborategian hasi zenean. Karplusen
taldeak fisika kuantikoan oinarritutako orde-
nagailu programak garatuak zituen, erreakzio
kimikoak simulatzeko. Levittek, berriz, fisika
klasikoan oinarritutako programa bat garatu
zuen Israelen —gaurko hirugarren saritu
Warshelekin batera— era guztietako moleku-
lek ereduak egiteko gai zena, baita oso moleku-
la biologiko handienak ere.

IRUDIA: JOHAN JARNESTAD/SUEDIAKO ZIENTZIEN ERREGE-AKADEMIA.

1970 eta 1972 artean, elkarrekin lanean aritu zi-
ren Karplus eta Levitt, eta erretinako retinal mo-
lekula (A bitaminaren aldaera bat) eredu hartu-
ta, molekula hura eta, oro har, ispilu simetria zu-
ten molekulak simulatzeko lehen programa
mistoa garatu zuten. Hurrengo pausoa, eta
behin-betikoa, Levittek eta Warshelek eman zu-
ten, 1972an Cambridgen berriz elkartu eta gero.
Entzimak hartu zituzten aztergai, eta, oraingoan
bai, unibertsala zen programa bat garatzea lortu
zuten erreakzio entzimatiko baten lehen orde-
nagailu-eredua egiteko. Programa haren oinor-
dekoak dira gaur egun erabiltzen direnak. ®





