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电电脑脑变变试试管管
三位“模拟化学反应”奠基人
分享诺贝尔化学奖

新算法，好钢用在刀刃上

提到电子计算机，你或许能说出它的很多种用途，但可
曾想过它能被当做“试管”进行化学实验吗？瑞典皇家科学院
9日把2013年诺贝尔化学奖授予3名美国科学家，表彰他们在
电脑模拟化学反应领域作出的开创性贡献。

马丁·卡普拉斯、迈克尔·莱
维特和阿里耶·瓦谢勒分享800万
瑞士克朗(约合120万美元)奖金。

瑞典皇家科学院说，在上世
纪70年代，3人为借助电脑程序
理解和预测化学过程及其结果
奠定了基础，使借助电脑描绘神
秘的化学过程成为可能。深入了
解化学过程，可以使催化剂、药
物和太阳能电池发挥最大效用。

3名获奖者的“开创性工

作”，融合经典物理和量子物理，
创造了新方法。比如，模拟一种
药物如何作用于人体中特定蛋
白质时，电脑用量子物理计算蛋
白质内的原子与药物之间的相
互作用，用经典物理模拟蛋白质
剩余部分。

“今天，对化学家而言，电脑
与试管同样重要，”皇家科学院
说，“电脑模拟如此逼真，以至于
它们能预测传统实验的结果。”

融合两大物理学说

此次获奖的3位科学家都有
多重国籍，“异域建功”成了他们
共同的特点。

卡普拉斯生于奥地利，持美
国和奥地利国籍，为美国哈佛大
学和法国斯特拉斯堡大学教授。
莱维特生于南非，为美国斯坦福
大学医学院教授，获美国、英国
和以色列国籍。瓦谢勒出生于以
色列，为美国加利福尼亚南部大
学教授，拥有美国和以色列国
籍。

在上世纪70年代，瓦谢勒与

卡普拉斯在哈佛大学合作，开发
出一套结合经典物理和量子物
理的电脑程序。莱维特后来在剑
桥大学与另一名科学家共同开
发一套程序，可用于研究酶。

瑞典乌普萨拉大学有机化
学教授克尔斯季·赫尔曼松评价
道，3名获奖者为化学作出“革命
性”贡献，“你在电脑上解出方
程，得到几乎不可能用其他任何
方法获得的详细信息”。电脑模
拟可用于广泛领域，包括能源和
材料。 据新华社

都是多国籍人士

现代化学不仅是个实验室学科，一个反应可能
只有几微秒，光靠倒腾试管根本看不出啥。这就需要
大规模的计算。

但说到计算，就涉及到一个怎么算的问题。先
前，化学家只能在经典物理和量子物理之间作出选
择。经典物理计算简便，但只能用于大分子，化学反
应一开始就抓瞎了；量子物理倒是精确，但只能计算
小分子，计算量太庞大。

怎样解决这个难题呢？3位诺贝尔奖得主想出了
好办法。其实思路不难，就是“把好钢用在刀刃上”，
在关键的反应核心用量子力学算，外围则用经典物
理“凑合”一下。

这个思路说起来容易实现起来很难，但在3位科学
家的努力下，这套被称为“多尺度模型”的计算方法终
于被创立出来，并成为今天计算机模拟化学反应的理
论基础。 （图片、资料来自果壳网)
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