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Nobelpriset i kemi 2013

Kungl. Vetenskapsakademien har beslutat utdela Nobelpriset i kemi 2013 till

Michael Levitt Arieh Warshel

Stanford University School of Medicine, University of Southern California,
Stanford, CA, USA Los Angeles, CA, USA

Martin Karplus,

Université de Strasbourg, Frankrike och
Harvard University, Cambridge, MA, USA

“for utvecklandet av flerskalemodeller for komplexa kemiska system”

Datorn - visar vagen i atomernas varld

Nobelpriset® &r av Nobelstiftelsen registrerat varumarke.

Forr anvande kemister plastkulor och pinnar nar

de byggde sina molekylmodeller. Idag har model-
lerandet flyttat in i datorer. Martin Karplus, Michael
Levitt och Arieh Warshel lade pa 1970-talet grunden
till de kraftfulla program som numera anvands for
att forsta och forutspa kemiska forlopp. Verklighets-
trogna datormodeller har blivit avgorande for de
flesta framsteg som gors inom kemin.

Kemiska reaktioner sker blixtsnabbt. Inom loppet av en
brakdels millisekund hoppar elektroner fran en atom
till en annan. Klassisk kemi har svért att hinga med i
det tempot; det ir i princip oméjligt att experimentellt
kartligga varje litet steg i ett kemiskt forlopp. Med hjilp
av de metoder som nu belénas med Nobelpriset i kemi,
later forskare istillet datorer askddliggora kemiska
hindelser, ssom avgasrening med katalysatorer eller
fotosyntesen i grona blad.

Martin Karplus, Michael Levitts och Ariech Warshels
arbeten var banbrytande eftersom de lyckades fi New-
tons klassiska fysikaliska lagar att samarbeta med den
fundamentalt annorlunda kvantfysiken. Tidigare hade
kemister stillts infér valet att anvinda antingen eller.
Den klassiska fysikens styrka var att berikningarna
var enkla och gick att anvinda for att modellera riktige
stora molekyler. Begrinsningen var att de inte klarade
av att simulera kemiska reaktioner. Den som ville folja
ett forlopp, fick istillet anvinda kvantfysiken. Men
dessa berikningar krivde en enorm datorkraft och gick
darfor bara att anvinda pa smé molekyler.

Arets Nobelpristagare i kemi tog det bista av de tva
virldarna och utarbetade metoder som nyttjar bide
klassisk fysik och kvantfysik. I en simulering av hur ett
likemedel kopplar till sitt mélprotein i kroppen, later

en kemist numera datorn rikna med kvantfysik pa de
atomer i malproteinet som vixelverkar med likemedlet.
Resten av det stora proteinet fir datorn istillet behandla
med mindre krivande klassisk fysik.

Idag idr datorn ett lika viktigt experimentellt verktyg
for kemister som provroret. Simuleringar ir si verklig-
hetstrogna att de till och med kan férutspa utfallet av
traditionella experiment.

Martin Karplus, amerikansk och dsterrikisk medborgare. Fodd
1930 (83 ar) i Wien, Osterrike. Fil.dr 1953 vid California Institute
of Technology, CA, USA. Professeur Conventionné, Université
de Strasbourg, Frankrike och Theodore William Richards Pro-
fessor of Chemistry, emeritus, Harvard University, Cambridge,
MA, USA.

http://chemistry.harvard.edu/people/martin-karplus
http://www-isis.u-strasbg.fr/biop/start

Michael Levitt, amerikansk, brittisk och israelisk medborgare.
Fodd 1947 (66 ar) i Pretoria, Sydafrika. Fil.dr 1971 vid University
of Cambridge, Storbritannien. Robert W. and Vivian K. Cahill
Professorin Cancer Research, Stanford University School of
Medicine, Stanford, CA, USA.

http://med.stanford.edu/profiles/Michael_Levitt
Arieh Warshel, amerikansk och israelisk medborgare. Fodd
1940 (72 ar) i Kibbutz Sde-Nahum, Israel. Fil.dr 1969 vid

Weizmann Institute of Science, Rehovot, Israel. Distinguished
Professor, University of Southern California, Los Angeles, CA, USA.

http://chem.usc.edu/faculty/Warshel.html

Prissumma: 8 miljoner svenska kronor, delas lika mellan pristagarna.
Mer information: http://kva.se och http://nobelprize.org
Kontaktperson: Perina Stjernlof, pressansvarig/redaktor, tel. 08-673 95 44, 070-673 96 50, perina.stjernlof@kva.se

Kungl. Vetenskapsakademien, stiftad &r 1739, ar en oberoende organisation som har till uppgift att framja vetenskaperna och starka deras inflytande i
samhallet. Akademien tar sarskilt ansvar for naturvetenskap och matematik, men stravar efter att 6ka utbytet mellan olika discipliner.
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