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Nobelova cena za chemii 2013

Nobelova cena za chemii byla vroce 2013 udélena
Martinu Karplusovi, Michaelu Levittovi a Ariehu Warshe-
lovi za vyvoj viceuroviiovych (multiscale) metod pro studi-
um komplexnich chemickych systéemii. Martin Karplus se
podilel na prvni atomistické pocitacové simulaci pohybii
biomolekuly, konkrétné pankreatického inhibitoru trypsi-
nu, vroce 1977 (cit.'). Michael Levitt a Arieh Warshel
simulovali stejny protein jesté o dva roky drive, avsak se
zjednodusenou reprezentaci jeho struktury’. Ddle se oba
zaslouzili o vznik metod kombinujicich molekuldrni
a kvantovou mechaniku’. Kromé téchto hlavnich pocinii se
ocenéné trio zaslouzilo o fadu dalsich prinosii chemii, a to
zdaleka nejen chemii teoretické. Abych jmenoval priklad,
uzivatelé NMR znaji Karplusovu rovnici, kterd udadva
vztah mezi torsnimi uhly v molekule a spin-spinovymi in-
terakcnimi konstantami®, a tudiz umoziuje interpretovat
NMR spektra ve smyslu prostorovych struktur.

Jednd se o prvni chemickou Nobelovu cenu udélenou
za vyvoj metod vypocetni chemie po relativné dlouhé dobé.
Do té doby posledni skutecné pocitacove-chemickou Nobe-
lovou cenou byla ta v roce 1998, kterd byla udélena Walte-
ru Kohnovi aJohnu A. Popleovi za vyvoj kvantove-
chemickych metod. Pro Nobelovy ceny za teoretickou che-
mii (a do znacné miry i pro teoretickou chemii jako tako-
vou) je charakteristické, ze teoreticky aparat casto predbi-
ha technické moznosti pro provadeéni vypoctii. Napriklad
kvantovi chemici dnes bézné vyuzivaji reseni Schrédinge-
rovy rovnice poruchovym vypoctem podle Mollera a Ples-
seta (Moller-Plesset perturbation theory). Tato metoda
byla teoreticky vyvinuta jiz vroce 1934 (cit’), ale Jejt
praktické pouZiti pro jakoukoliv smysluplnou molekulu
bylo po nékolik desetileti v oblasti science fiction. Az nd-
stup vykonnych pocitacii umoznil aktivné vyuzivat tuto
metodu pro studium redlnych chemickych systémii. Podob-
na situace panuje do urcité miry i pro biomolekularni si-
mulace, o néz se hlavni mérou zaslouzZili aktudlni laureati.
I kdyz se od dob prvni atomistické simulace proteinu
vroce 1977 (cit') prodlouzilo casové méFitko z piko-
sekund na milisekundy® a velikost systému z nékolika sto-
vek atomii na desitky milionii atomii’, pordd jesté nemaji
tyto metody vyhrano.

Pokusme  se ilustrovat  situaci na  analogii
s predpovidanim pribéhu povodni. Jakozto laik pres hyd-
rometeorologii si predstavuji, Ze je mozné predpovidat
povodné v podstate dvojim zpiisobem. Prvni zpisob je
empiricky, tedy je napriklad vypozorovano, ze pokud napr-
S urcité mnozstvi vody, pak stoupne hladina v Fece
o urcitou vysku. Pripadné je mozné tato data extrapolovat.
Obdobou v pocitacové chemii je napriklad predpovidani
prostorové struktury proteinu na zdkladeé experimentalné
vyreSenych struktur podobnych proteinii.

Uvodnik

Druhou moznosti je simulovat pritbéh povodné primo,
pouze na zaklade znalosti koryta reky a fyzikalnich viast-
nosti vody. Analogii by byla predpovéd’ prostorové struk-
tury proteinu simulaci jeho sbalovani. Vodu v Fece je moz-
né simulovat jako ,,hloupou* idedlni vodu bez viskozity,
ktera jediné, co umi, je téct z kopce, nebo jako jakousi
., chytrou® viskézni vodu, kterd umi cvachtat a virit. Je
je mozné pomoci molekulové mechaniky simulovat biomo-
lekuly, které neumi chemicky reagovat a jejichz kovalentni
struktura je neménnd, nebo je mozné je simulovat pomoci
kvantové chemie s moznosti chemické reakce. Nevim, jestli
hydrometeorologové nékdy simuluji vétSinu toku jako
hloupou vodu a kritickou cast toku jako chytrou vodu, ale
PrFi pocitacovém studiu biomolekul se néco podobného (ve
formé kombinovanych molekularné mechanickych a kvan-
tové mechanickych vypoctit) pomérné casto vyuzivd.

Dalsim problémem je casové méritko. Predpokladam,
ze neni velky problém piedpovidat casovy vyvoj Ficniho
toku v sekunddch nebo minutdch, ale uz to miize byt pro-
blém v hodindach. Podobné, je mozné simulovat nanosekun-
dy a s trosku lepsim vybavenim i mikrosekundy ze Zivota
proteinii. Pro nékteré procesy je to ale porad mdlo. Rada
zajimavych biologickych procesii, jako je napriklad sbalo-
vani proteinii® nebo vazba léciva na cilovy protein®, byla
sice uspéesné simulovana, zdaleka se ale nejednd o rutinni
vypocty, které by bylo mozné aplikovat napriklad pri testo-
vani velkych sérii potencidlnich léciv.

Nezbyva nez doufat, Ze zvySovani vykonu pocitacii
bude v budoucnu pokracovat, zZe éra smartphonii a tableti
neni odklonem od tohoto trendu a Ze hraci pocitacovych
her budou chtit videt krev jeste realistictéji nez dosud
a budou tak neustale podporovat riist vvkonu pocitacii.

Vojtéch Spiwok
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