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Ñaët vaán ñeà 
Caùc moân hoùa hoïc vaø hoùa sinh hoïc (biochemistry) phaùt 

trieån maïnh meõ trong voøng 50 naêm gaàn ñaây, song söï phaùt 
trieån cuûa hoùa sinh hoïc laø aán töôïng hôn caû, trong ñoù vieäc 
xaùc ñònh caáu truùc cuûa protein laø moät trong nhöõng vaán ñeà 
maø giôùi hoùa hoïc ñaõ coù nhieàu ñoùng goùp to lôùn. Caùc phöông 
phaùp chuaån nghieân cöùu caáu truùc protein laø tinh theå hoïc 
tia X (X-ray crystallography) vaø coäng höôûng töø haït nhaân 
NMR (nuclear magnetic resonance spectroscopy) laø caùc 
phöông phaùp quen thuoäc ñöôïc caùc nhaø hoùa hoïc söû duïng 
khi nghieân cöùu tính chaát hoùa hoïc cuûa caùc phaân töû.

Tuy nhieân, ngaøy nay caùc nhaø khoa hoïc quan taâm tôùi 
caâu hoûi HOW (xaûy ra nhö theá naøo?) hôn laø caâu hoûi WHAT 
(troâng nhö theá naøo?) maø caùc phöông phaùp treân ñaõ coù theå 
traû lôøi. Ñeå tieán ñeán vieäc traû lôøi caâu hoûi HOW, nhieàu phöông 
phaùp tính toaùn ñaõ ñöôïc phaùt trieån. 

Caùc coâng trình ñoaït Giaûi Nobel Hoùa hoïc naêm 2013 
cuûa 3 nhaø hoùa hoïc Martin Karplus, Michael Levitt vaø Arieh 
Warshel (sau ñaây ñöôïc vieát taét laø KLW) ñaõ phaùt trieån 
nhöõng phöông phaùp noái lieàn CM (moâ taû nguyeân töû vaø 
nhoùm nguyeân töû) vôùi QM (moâ taû töông taùc electron vaø haït 
nhaân nguyeân töû) [1, 2]. Caùc nhaø khoa hoïc ñaõ xaây döïng 
ñöôïc caùc moâ hình cuûa nhöõng heä hoùa hoïc phöùc taïp vaø 
nhöõng phaûn öùng hoùa hoïc.

Do CM ñôn giaûn hôn neân deã tính toaùn hôn vaø nhôø ñoù 
goùp phaàn laøm taêng toác ñoä tính toaùn. KLW ñaõ xaây döïng moâ 
hình ña möùc (multiscale) trong ñoù söû duïng QM cho phaàn 
loõi cuûa heä, coøn ñoái vôùi phaàn xung quanh noái lieàn vôùi loõi, 
caùc taùc giaû söû duïng CM. Maáu choát cuûa vaán ñeà laø phaûi noái 
ñöôïc hai vuøng töông taùc ñoù vôùi nhau sao cho phuø hôïp 
vôùi vaät lyù hoïc. Toaøn heä hoùa hoïc ñöôïc nhuùng trong trong 
moät moâi tröôøng ñieän moâi lieân tuïc (dielectric continium), 
theå hieän ôû hình 1.

Lyù thuyeát duøng ñeå moâ hình phaàn naèm phía ngoaøi 
xung quanh loõi döïa treân cô sôû theá töông taùc coå ñieån giöõa 
caùc phaân töû (söû duïng theá töông taùc Coulomb vaø van der 
Waals). Öu theá cuûa caùc phöông phaùp döïa treân theá coå 
ñieån laø coù theå xaùc ñònh ñöôïc naêng löôïng deã daøng cho caùc 
heä hoùa hoïc lôùn. Baøi toaùn haøm theá cho phaàn xung quanh 
loõi ñöôïc xem nhö laø coù lôøi giaûi, tuy vaäy vaãn coøn laïi baøi 
toaùn xaùc ñònh caáu hình cuûa phaàn xung quanh loõi. Ñeå thöïc 
hieän coâng ñoaïn naøy, ngöôøi ta söû duïng phöông phaùp MD 
(Molecular Dynamics) hay MC (Monte Carlo) ñeå taïo neân 
nhöõng caáu hình.

Vaán ñeà maø KLW phaûi giaûi quyeát laø laøm sao tính ñöôïc 
caùc bieán phaân (variations) naêng löôïng cuûa heä khi coù moät 
thay ñoåi lôùn veà hình hoïc hay thay ñoåi caáu hình cuûa moät boä 
phaän nhoû laø loõi voán töông taùc maïnh vôùi phaàn xung quanh 
vaø phaàn xung quanh naøy chæ bò nhieãu loaïn nhoû. ÔÛ ñaây, caùc 
nhaø hoùa hoïc phaùt trieån phöông phaùp toå hôïp moâ hình coå 
ñieån moâ taû phaàn xung quanh vôùi moâ hình löôïng töû cuûa loõi 
ôû ñoù xaûy ra caùc quaù trình phaûn öùng hoùa hoïc (hình 2).

Nhöõng moâ hình ña möùc 
   cuûa caùc heä hoùa hoïc phöùc taïp
Khi xeùt ñeán moät heä hoùa hoïc phöùc taïp, caùc nhaø hoùa hoïc ñöùng tröôùc moät khoù khaên veà maët 
tính toaùn vì khoâng theå öùng duïng cô hoïc coå ñieån (Classical Mechanics - CM) hoaëc cô hoïc 
löôïng töû (Quantum Mechanics - QM) rieâng leû ñöôïc. Moät giaûi phaùp cho vaán ñeà naøy laø 
phaân heä ñoù thaønh nhieàu möùc, ôû moãi möùc coù theå öùng duïng moät lyù thuyeát thích hôïp, sau 
ñoù tìm caùch noái caùc lôøi giaûi ôû caùc möùc vôùi nhau theo ñuùng caùc ñieàu kieän cuûa vaät lyù. 

Hình 1: hieän nay, caùc nhaø hoùa hoïc xaây döïng moâ hình caùc quaù 
trình hoùa hoïc, trong ñoù caùc chöông trình maùy tính ñöôïc söû duïng 
ñeán möùc toái ña. Ñoái vôùi trung taâm (loõi) cuûa heä, caùc pheùp tính toaùn 
ñöôïc thöïc hieän nhôø QM. ÔÛ vuøng xa vuøng phaûn öùng, hoï ñaõ söû 
duïng CM vaø ôû caùc lôùp ngoaøi nguyeân töû vaø phaân töû ñöôïc xem nhö 
moät khoái ñoàng nhaát. Pheùp phaân ña möùc naøy laøm cho khaû naêng 
tính toaùn ñoái vôùi nhöõng heä hoùa hoïc lôùn trôû neân hieän thöïc. Phaàn 
beân phaûi cuûa hình bieåu dieãn töôïng tröng 3 möùc cuûa moâ hình 
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maùy tính coù khaû naêng tính phoå pi-electron nhôø QM, hieäu 
öùng cuûa sigma-electron vaø cuûa caùc haït nhaân ñöôïc moâ taû 
nhôø CM veà hai loaïi electron naøy. Caùc soá haïng töông taùc 
giöõa CM vaø QM phaûi ñöôïc xaây döïng cuõng nhö caùc soá 
haïng töông taùc giöõa caùc phaàn CM vaø QM vôùi moâi tröôøng 
ñieän moâi xung quanh. 

Ñeå xöû lyù caùc heä lôùn, KLW ñöa ra nhöõng moâ hình ñôn 
giaûn hoùa daàn daàn theo nhieàu böôùc (hình 3).

Ba taùc giaû KLW ñaõ chöùng minh raèng, coù theå nhoùm caùc 
nguyeân töû trong moät heä goàm nhöõng ñôn vò coå ñieån roài sau 
ñoù xöû lyù chuùng nhö nhöõng giaû nguyeân töû (pseudo atoms). 
Nhôø thuû thuaät naøy maø hoï coù theå laøm taêng toác ñoä tính toaùn 
leân raát nhieàu laàn.

Khi noùi ñeán nhöõng ñoùng goùp vaøo moâ hình ña möùc, 
ngoaøi ba taùc giaû KLW phaûi keå ñeán J. Gao, F. Maceras 

& K. Morokuma, U.C. Sing, P. Kollman, H. M. Senn, W. 
Thiel. Phöông phaùp cuûa hoï coù theå duøng trong nghieân cöùu 
khoâng chæ trong phaïm vi caùc quaù trình phöùc taïp hoùa hoïc 
höõu cô maø coøn coù theå duøng trong nghieân cöùu caùc quaù 
trình xuùc taùc khoâng ñoàng nhaát (heterogenous catalysis) 
vaø trong tính toaùn phoå caùc phaân töû hoøa tan trong chaát 
loûng. Vaø moät ñieàu quan troïng khaùc laø 3 nhaø khoa hoïc 
KLW ñaõ tích hôïp ñöôïc lyù thuyeát vaø thöïc nghieäm, ñieàu naøy 
daãn ñeán khaû naêng giaûi nhöõng baøi toaùn tröôùc ñaây ñöôïc cho 
laø khoâng giaûi ñöôïc.

Keát luaän
Cuøng vôùi nhieàu nhaø hoùa hoïc khaùc, 3 nhaø khoa hoïc 

KLW ñaõ môû caùnh coång noái lieàn CM vôùi QM. CM coù theå 
aùp duïng cho nhöõng heä lôùn chöùa nhieàu phaân töû vaø chæ höõu 
hieäu cho nhöõng heä ôû traïng thaùi tónh vaø cho ta bieát nhöõng 
caáu hình vò trí caùc nguyeân töû trong phaân töû. Trong quaù 
trình phaûn öùng hoùa hoïc xaûy ra, caùc phaân töû ñöôïc cung 
caáp naêng löôïng vaø phaân töû trôû neân bò kích thích thì CM 
khoâng cho chuùng ta thoâng tin, ñaây laø haïn cheá cuûa CM. 
Khi xaây döïng caùc moâ hình cuûa nhöõng phaûn öùng hoùa hoïc 
phöùc taïp, caùc nhaø khoa hoïc phaûi caàu cöùu ñeán QM. Moät 
ñieàu caàn chuù yù laø khi xaây döïng moâ hình khoâng theå boû qua 
töông taùc vôùi moâi tröôøng xung quanh vì caùc phaûn öùng hoùa 
hoïc thöôøng phaûi xaûy ra trong moät loaïi dung dòch naøo ñoù. 
Nhö vaäy trong caùc chöông trình tính toaùn hieän ñaïi, ngoaøi 
hai möùc öùng vôùi loõi vaø phaàn xung quanh loõi, caùc nhaø khoa 
hoïc phaûi xeùt theâm moät möùc thöù ba, ôû möùc naøy caùc nguyeân 
töû vaø phaân töû ñöôïc goäp thaønh moät khoái löôïng ñoàng nhaát. 
Trong khoa hoïc goïi möùc naøy laø möùc moâi tröôøng ñieän moâi. 
3 nhaø khoa hoïc KLW ñaõ xaây döïng nhieàu chöông trình 
maùy tính hieän ñaïi cho pheùp thöïc hieän caùc tính toaùn treân 
caùc loaïi electron khaùc nhau. Ñaây laø moät phöông phaùp phoå 
quaùt coù khaû naêng söû duïng cho nhieàu lónh vöïc hoùa hoïc, töø 
caùc phaân töû cuûa söï soáng ñeán caùc quaù trình hoùa hoïc coâng 
nghieäp. Nhöõng thaønh töïu quan troïng cuûa KLW ñaõ cho 
pheùp caùc nhaø khoa hoïc nghó ñeán vieäc xaây döïng nhöõng moâ 
hình cuûa moät cô theå soáng ôû möùc phaân töû n
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[3] Residue = chæ moät acid amin trong daõy peptide.

     

Hình 2: ñeå hieåu lysozyme chia taùch moät daõy glycoside nhö theá 
naøo, chæ caàn moâ hình hoùa boä phaän chuû yeáu cuûa heä baèng QM, 
trong khi caùc boä phaän xung quanh ñöôïc xöû lyù theo cô hoïc phaân 
töû hoaëc theo moâ hình cuûa moâi tröôøng lieân tuïc (continium)

Hình 3: caáu truùc chi tieát cuûa moät xích polypeptide (hình treân cuøng) 
ñöôïc ñôn giaûn hoùa baèng caùch gaùn cho moãi amino acid residue [3] 
moät theå tích töông taùc (hình ôû giöõa) vaø cuoái cuøng coù ñöôïc caáu truùc 
keát quaû trong daïng moät daõy haït (hình phía döôùi) 


