NHIN RA THE GIdI

Khi xét d&n mdt hé héa hoc phifc tap, cac nha héa hoc ditng trudc mot kho khan vé mat
tinh toan vi khong thé ng dung co hoc cd dién (Classical Mechanics - CM) hodc co hoc
lwgng ti (Quantum Mechanics - QM) riéng 1é dwgc. Mgt giai phap cho van dé nay Ia
phan hé dé thanh nhiéu mic, 6 mdi mic co thé dng dung mét Iy thuyét thich hgp, sau
do tim cach ndi cac 161 giai 6 cac miic véi nhau theo ding cac diéu kién cta vat Iy.

Cac mén hda hoc va héa sinh hoc (biochemistry) phat
trién manh mé trong vong 50 n&m gan day, song sy phat
trién clia héa sinh hoc 1& &n tugng hon ca, trong dé viéc
xac dinh cAu tric cla protein la mot trong nhiing van dé
ma giGi hda hoc da c6 nhiéu dong gop to I6n. Céc phudong
phap chudn nghién ctu cau tric protein 1 tinh thé hoc
tia X (X-ray crystallography) va céng hudng tu hat nhan
NMR (nuclear magnetic resonance spectroscopy) la cac
phuong phéap quen thudc dugc cac nha hoéa hoc st dung
khi nghién ctu tinh chat héa hoc cla cac phan t.

Tuy nhién, ngay nay cac nha khoa hoc quan tam téi
cau hoi HOW (xay ra nhu thé nao?) han 1a cau hoi WHAT
(trdng nhu thé nao?) ma céc phuong phép trén da cé thé
tra |0i. D& tién dén viéc tra I6i cau hdi HOW, nhiéu phudng
phap tinh toan da dugc phat trién.

Céc cong trinh doat Giai Nobel Hoéa hoc nam 2013
cla 3 nha hoa hoc Martin Karplus, Michael Levitt va Arieh
Warshel (sau day dugc viét tat la KLW) da phat trién
nhiing phudng phap ndi lién CM (md ta nguyén ti va
nhém nguyén ti) véi QM (mo ta tuang tac electron va hat
nhan nguyén t0) [1, 2]. Cac nha khoa hoc da xay dung
dugc cac mod hinh cla nhiing hé hoa hoc phuc tap va
nhiing phan ing hda hoc.

Do CM don gian hon nén dé tinh toan hon va nhg dé
g6p phan lam tang téc do tinh toan. KLW da xay dung mo
hinh da mic (multiscale) trong d6 st dung QM cho phan
16i cha hé, con déi v6i phan xung quanh néi lién véi 16i,
cac tac gia st dung CM. M&u chét clia van dé la phai ndi
dugc hai vung tuong tac dé vdi nhau sao cho phu hgp
v@i vat ly hoc. Toan hé hoa hoc dugc nhing trong trong
mot méi trudng dién méi lién tuc (dielectric continium),
thé hién & hinh 1.
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Hinh 1: hién nay, cac nha hda hoc x4y dung mé hinh cac qua
trinh hoa hoc, trong dé cdc chuong trinh mdy tinh dugc s dung
dén muc t6i da. D6i vdi trung tam (16i) cla hé, cdc phép tinh todn
dugc thuc hién nhd QM. O ving xa vang phén Ung, ho da su
dung CM va & cdc I6p ngoai nguyén ti va phan t dugc xem nhu
mét khéi déng nhat. Phép phan da mic nay lam cho khd nang
tinh toén déi véi nhiing hé héa hoc I6n tré nén hién thuc. Phén
bén phai ctia hinh biéu dién tugng trung 3 mic clia mé hinh

Ly thuyét dung dé md hinh phan ndm phia ngoai
xung quanh 16i dya trén co sé thé tuong tac c6 dién gitia
cac phan ti (st dung thé tuong tac Coulomb va van der
Waals). Uu thé clia cac phuong phap dua trén thé cé
dién la c6 thé xac dinh dugc n&ng lugng dé dang cho cac
hé hoa hoc I6n. Bai toan ham thé cho phan xung quanh
I6i dugc xem nhu 1a c6 I6i gidi, tuy vay van con lai bai
toan xac dinh c4u hinh clia phan xung quanh 15i. D& thuc
hién cong doan nay, ngudi ta st dung phuang phap MD
(Molecular Dynamics) hay MC (Monte Carlo) dé tao nén
nhiing cau hinh.

Van dé ma KLW phai giai quyét 1a lam sao tinh dugc
céac bién phan (variations) nang lugng cla hé khi cé mot
thay déi I6n vé hinh hoc hay thay déi c&u hinh clia mot bd
phan nhd la 16i von tuong tac manh véi phan xung quanh
va phan xung quanh nay chi bi nhiéu loan nhd. 0 day, cac
nha héa hoc phat trién phuaong phap t6 hgp mé hinh ¢8
dién mé t& phan xung quanh véi mé hinh lugng ti cla I6i
& do xay ra cac qua trinh phan ting héa hoc (hinh 2).



Hinh 2: d€ hiéu lysozyme chia tdch mét day glycoside nhu thé
nao, chi cdn mé hinh héa bé phan chi yéu cla hé bang QM,
trong khi cac bé phan xung quanh dugc x( ly theo co hoc phan
t hodc theo mé hinh ctia méi trudng lién tuc (continium)

Swrdong gop caa KLW

Ba nha hda hoc KLW da xay dung nhiling chuadng trinh
may tinh c6 kha nang tinh phé pi-electron nhd QM, hiéu
ting cla sigma-electron va clia cac hat nhan dugc mo ta
nhd CM vé hai loai electron nay. Céac s6 hang tudng tac
gilta CM va QM phai dugc xay dung cling nhu cac s6
hang tudng tac giia cac phan CM va QM vdi méi trudng
dién mdi xung quanh.

D& xU ly cac hé 16n, KLW dua ra nhiing md hinh dan
gian hoa dan dan theo nhiéu budc (hinh 3).

Hinh 3: c4u tric chi tiét cda mét xich polypeptide (hinh trén cung)
dugc don gidn héa bdng cach gan cho méi amino acid residue [3]
mat thé tich tuong tac (hinh & gida) va cubi cung cé dugc cau tric
két qua trong dang mét day hat (hinh phia dudi)

Ba tac gid KLW da chiding minh rang, c6 thé nhém cac
nguyén tli trong mot hé gém nhiing don vi ¢& dién réi sau
do x@ ly chiing nhu nhiing gia nguyén tl (pseudo atoms).
Nh& thi thuat nay ma ho c6 thé lam tang téc do tinh toan
|én rat nhiéu lan.

Khi ndi dén nhiing dong gop vao moé hinh da mlc,
ngoai ba tac gid KLW phéai ké dén J. Gao, F. Maceras
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& K. Morokuma, U.C. Sing, P. Kollman, H. M. Senn, W.
Thiel. Phuong phap cla ho c6 thé dung trong nghién ctiu
khdng chi trong pham vi cdc qua trinh phuc tap héa hoc
hiiu co ma con c6 thé dung trong nghién cliu cac qua
trinh xtc tac khong dong nhét (heterogenous catalysis)
va trong tinh todn phd céc phan tif hoa tan trong chat
I6ng. Va mot diéu quan trong khac 1a 3 nha khoa hoc
KLW da tich hgp dudc ly thuyét va thuc nghiém, diéu nay
dan dén kha nidng gii nhiing bai toan trudc day dugc cho
la khdng giai dugc.

Cung véi nhiéu nha hoéa hoc khac, 3 nha khoa hoc
KLW da m& cénh céng néi lién CM véi QM. CM c6 thé
ap dung cho nhiing hé 16n chiia nhiéu phan td va chi hiiu
hiéu cho nhiing hé & trang thai tinh va cho ta biét nhiing
cdu hinh vj tri cac nguyén ti trong phan ti. Trong qua
trinh phan (ing hdéa hoc xay ra, cac phan ti dugc cung
cdp nang lugng va phan t trd nén bi kich thich thi CM
khong cho ching ta thong tin, day la han ché cla CM.
Khi xay dung cac mo hinh cla nhiing phan ting héa hoc
phic tap, cac nha khoa hoc phai cau ctiu dén QM. Mot
diéu can chd y la khi xay dung mé hinh khéng thé bé qua
tudng tac véi moi trudng xung quanh vi cac phan ting hoa
hoc thudng phai xay ra trong mot loai dung dich nao do.
Nhu vay trong cac chuong trinh tinh toan hién dai, ngoai
hai mUc (ing véi 16i va phan xung quanh 16i, cac nha khoa
hoc phai xét thém mét mdic thi ba, & mic nay cac nguyén
tli va phan ti dugc gdp thanh mét khéi lugng dong nhat.
Trong khoa hoc goi muc nay la mic méi trudng dién mai.
3 nha khoa hoc KLW da xay dung nhiéu chuong trinh
may tinh hién dai cho phép thuc hién céc tinh toan trén
céc loai electron khac nhau. Day la mot phuang phap phé
quat c6 kha nang st dung cho nhiéu linh vuc hda hoc, ti
céc phan ti cla sy séng dén cac qua trinh hda hoc cong
nghiép. Nhiing thanh tyu quan trong clia KLW da cho
phép cac nha khoa hoc nght dén viéc xay dung nhiing mo
hinh clia mot co thé séng & mic phan ti =

CC. bién dich

Tai liéu tham khao va chu thich
[1] Advanced Information, Nobelprize.org
[2] Popular Information, Nobelprize.org

[3] Residue = chi mét acid amin trong day peptide.
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