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QuimicA

Nobel por simular
las reacciones
por ordenador

Karplus, Levitt y Warshl lograron
imitar procesos bioldgicos

ALICIA RIVERA
Madrid

Tres cientificos que trabajan en
EE UU reciben el Premio Nobel
de Quimica 2013 por el desarro-
llo, en los afos setenta, de la qui-
mica computacional avanzada
que permite simular en ordena-
dores reacciones quimicas com-
plejas, incluso sistemas biologi-
cos. Martin Karplus, Michael Le-
vitt y Arieh Warshel, quimicos
tedricos, “sentaron las bases de
los potentes programas que se
utilizan para comprender y pre-
decir los procesos quimicos”,
destacé ayer la Real Academia
Sueca de Ciencias. Y afiadi6:
“Los modelos de ordenador que
imitan la vida real son cruciales
para la mayoria de los avances
de la quimica actual”.

Estos modelos avanzados
que ellos empezaron a crear ha-
ce 40 afios “son herramientas
que permiten predecir la reali-
dad, si una reaccién va a ocurrir
0 no... incluso se utilizan para
inventar materiales, o firmacos
con propiedades nuevas”, co-
menta el experto espaifiol Fer-
nando Martin, profesor de la
Universidad Auténoma de Ma-
drid. También se utilizan estas
potentes herramientas, como
aplicacion indirecta, para inves-
tigar, por ejemplo, como respon-
den determinadas proteinas a
contaminantes o a farmacos.

“Actualmente estos modelos tie-
nen tal poder predictivo que pue-
des hacer experimentos de qui-
mica en ordenador en lugar del
laboratorio convencional”, sefia-
la Martin.

Los tres cientificos galardona-
dos tienen nacionalidad estado-
unidense, pero ninguno de ellos
nacié en su pais de adopcion:
Karplus es austriaco de naci-
miento (1930): el britdnico Le-
vitt nacié en Suraifrica (1947) y
Warshel, en Israel (1940).

“Los trabajos de Karplus, Le-
vitt y Warshel son fundamenta-
les ya que lograron que la fisica
clisica de Newton funcionase
junto con la fundamentalmente
diferente fisica cudntica”, desta-
c6 la Academia sueca.

El primer paso en esta direc-
cion lo dio Karplus, en la Univer-
sidad de Harvard, al que, en
1970, se unié Warshel, que ha-
bia trabajado con Levitt en Is-
rael. En Harvard empezaron a
desarrollar un nuevo tipo de pro-
gramas y publicaron, en 1972,
sus resultados: “Por primera vez
alguien habia logrado una cola-
boracién quimica relevante en-
tre la fisica cldsica y la cuanti-
ca”, sefiala la Fundacién Nobel.
Dos afios después, Warshel vol-
vié a trabajar con Levitt y, en
1976, publicaron el primer mo-
delo computacional de una reac-
cion enzimaética.

“Se trata de hacer quimica en

Arieh Warshel (al teléfono),
Martin Karplus (arriba) y
Michael Levitt, premios Nobel
de Quimica. / REUTERS [ AP

Estas técnicas
han permitido

la modelizacion
completa del VIH

el ordenador”, resume Modesto
Orozco, catedritico de la Univer-
sidad de Barcelona e investiga-
dor del Instituto de Investiga-
cién en Biomedicina. La biocom-
putacion, “nos ha dotado, por
ejemplo, de la capacidad de en-
tender cémo son, como se mue-
ven y cémo interaccionan las
proteinas”, continia. “Esto per-
mite abordar el disefio racional
de farmacos en lugar del méto-
do tradicional de sintetizar guia-

dos por el azar o la intuicién de-
cenas de miles de compuestos”.

Orozco, ademads, es el direc-
tor del Departamento de Cien-
cias de la Vida del Centro Nacio-
nal de Supercomputacion, en
Barcelona, y destaca que precisa-
mente los cdlculos de dindmica
molecular son los que mads tiem-
po de cdlculo consumen en el
superordenador Marenostrum,
como en muchos otros superor-
denadores del mundo. Esto per-
mite, afiade Orozco, “ver las pro-
teinas como son, como maqui-
nas nanoscopicas en constante
movimiento”. Destaca como un
logro reciente de ese tipo de
supercomputacion quimica la
modelizacion completa del vi-
rus que causa el sida, el VIH,
con decenas de millones de dto-

mos, o la representacién del ple-
gamiento de proteinas.

“La descripcion de un siste-
ma quimico y un sistema biolégi-
co se puede hacer a priori, a par-
tir de las leyes de la mecdnica
cudntica con gran precision, pe-
ro en la prictica, el cdlculo es
tan costoso que solo se puede
hacer con sistemas relativamen-
te pequefios”, explica Orozco. La
aportacion de Karplus, Levitt y
Warshel “fue usar la fisica cldsi-
ca aproximandola a la fisica
cudnticay lograr una buena des-
cripcién de los sistemas con un
coste computacional moderado.
Sus trabajos permiten ajustar
las leyes clasicas para reprodu-
cir el comportamiento de los sis-
temas segin las leyes cudnticas
y. a partir de ahi, estudiar siste-
mas quimicos y biologicos de
enorme tamafo, obteniendo so-
bre ellos informacién de una ca-
lidad y detalle impensable”.



