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Computadora mata
tubo de ensayo

por Gabriel Stekolschik | gstekol@de.fcen.uba.ar

Algunos investigadores han reemplazado la mesada del
laboratorio por la pantalla de la computadora y, por lo tanto,
algunos experimentos tradicionales se concretan a través de
sofisticados programas de computacion. No es por una cuestion
de comodidad, dado que el requerimiento de hardware es
altisimo y, en consecuencia, costoso. Entre las ventajas esta el
hecho de que la simulaciéon arroja un detalle nunca visto a la

Simulacién de hemoglobina truncada de
hora de entender y trabajar sobre las interacciones quimicas. Iﬂh;gﬁg:l(dé ,\m;)a (Grupo de Modelado
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uienes tuvimos la suerte de ir a la

escuela llevamos en algin lugar de
la memoria el recuerdo de los trabajos
précticos que realizdbamos en el labora-
torio del colegio. Aquellas primeras ex-
periencias “cientificas” —que nos amonto-
naban alrededor de un microscopio para
tratar de identificar una célula, o que nos
compelian a mezclar sustancias para ver
un cambio de color— daban cuenta de un
universo extrafio, poblado de un montén
de instrumentos raros.

Que el mundo cambia y nada es como era
antes es una verdad de Perogrullo. Tam-
bién es una perogrullada afirmar que el
desarrollo de la informdtica ha cambiado
nuestras vidas de una manera radical. Pero
lo que —hasta el momento— escapa del 4m-
bito de lo obvio es que las computadoras
estdn reemplazando a los tubos de ensayo,
las probetas y las pipetas que usdbamos en
aquellos experimentos escolares.

Es asi. La realidad virtual ya no es sola-
mente patrimonio de los juegos de com-
putacién. Ahora, los propios cientificos
hacen experimentos virtuales: “Asi como
un simulador de vuelo es capaz de deter-
minar si un piloto es capaz de llevar el
avién a destino, la quimica computacional
puede determinar, por ejemplo, si cierta
droga es capaz de inhibir a una enzima o
si un par de proteinas pueden interactuar
entre si”, ilustra el doctor Adridn Turjans-
ki, investigador del Conicet en el Institu-
to de Quimica Fisica de los Materiales,
Medioambiente y Energia (INQUIMAE)
y en el Departamento de Quimica Inorgd-
nica, Analitica, y Quimica Fisica (DQIA-
yQF) de la Facultad de Ciencias Exactas y
Naturales (FCEyN) de la UBA.

;Por qué utilizar computadoras en lu-
gar de tubos de ensayo? Por ejemplo,
para entender qué sucede durante una
reaccién quimica. Porque al efectuar un
experimento real en un tubo podremos
saber que, si mezclamos una sustancia A
con otra sustancia B, ellas podrdn reac-
cionar entre si para dar un producto C.

Pero de esta manera es casi imposible
conocer al detalle lo que ha ocurrido en
el intermedio.

Asi, las computadoras ayudan a llenar
ese bache en el conocimiento, a entender
en profundidad cémo se comportan los
dtomos durante una reaccién quimica.
O también, por ejemplo, a predecir qué
conducta seguirdn dos moléculas en el
momento en que se encuentren.

Juego de quimica

Para jugar con los 4tomos y las moléculas
en la computadora, los cientificos deben
recurrir a programas de computacion di-
sefados para tal fin: “La quimica compu-
tacional se vale de modelos matemdticos.
Resolviendo las ecuaciones correspon-
dientes, estos modelos permiten entender
las interacciones entre dtomos y moléculas
y predecir comportamientos de la materia
que en ocasiones es dificil estudiar en el
laboratorio”, explica el doctor Dario Es-
trin, investigador del Conicet en el DQIA
y QF/INQUIMAE vy director del Grupo
de Modelado Molecular.

Dichos modelos matemdticos son con-
juntos de ecuaciones disefiadas a partir del
conocimiento teérico que se tiene acerca
de cémo se comporta la materia en dife-
rentes condiciones y son los que permiten
“dar vida” a los 4tomos y a las moléculas y
“verlos” moverse e interaccionar en la pan-
talla de la computadora.

En términos generales, existen dos tipos de
modelos para efectuar simulaciones: “Una
manera de simular el comportamiento de
las moléculas es a través de los llamados
métodos cldsicos, que son modelos mds
sencillos basados en las leyes de la fisica cld-
sica. Pero los mds precisos son los que estdn
basados en las leyes de la mecdnica cudntica
y que permiten describir los fenémenos al
nivel de los electrones”, sefiala Estrin. Cabe
aclarar que la mecdnica cudntica es una
rama de la fisica que estudia el comporta-
miento de la materia y cuyas leyes rigen el
mundo de lo muy pequefio.

Dario Estrin.

Los limites del juego

Algunas reacciones quimicas suelen ocu-
rrir muy rédpido. Muchisimo més rédpido
que un abrir y cerrar de ojos. “En térmi-
nos generales pueden durar nanosegundos
—o sea, milmillonésimas de segundos—, y
algunas son todavia més rdpidas: pueden
ocurrir en picosegundos —billonésimas de
segundos— o, incluso, en menos tiempo”,
ejemplifica Estrin.

Por lo tanto, para estudiar una reaccién
quimica podria ser suficiente con simular
unos pocos microsegundos, es decir, unos
pocos miles de nanosegundos de la vida de
las moléculas.

Parece muy poco. Sin embargo, lo efi-
mero de este fendmeno no implica que
simular in silico (en la computadora) lo
que ocurre iz vivo sea sencillo. De hecho,
tiene un alto costo de procesamiento vy,
por lo tanto, limites. Porque las ecuacio-
nes con las que se construyen los mode-
los son complejas.

“Si bien son mds precisos, la principal
desventaja de los modelos basados en las
leyes de la mecdnica cudntica es la com-
plejidad de sus ecuaciones, por lo que los
cdlculos requieren mucho en recursos de
computacién y, por lo tanto, en tiempo
de procesamiento. En cambio, los mode-
los basados en la fisica cldsica demandan
menos recursos de computacién, pero
solo permiten estudiar fenémenos que no
incluyan ruptura o formacién de enlaces
quimicos”, comenta Estrin.
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Asf como la capacidad de procesamiento
establece un limite temporal para la si-
mulacidn, es decir, para cudnto tiempo de
vida de la molécula se puede estudiar, la
potencia de computacién disponible tam-
bién limita el tamafio del sistema a anali-
zar, porque cuanto mayor sea la molécula
en estudio, mayor serd la necesidad de re-
cursos de procesamiento.

“Si tengo un sistema muy chiquito,
podria predecir su evolucién durante
mds tiempo que si tuviera un sistema
mds grande”, consigna Estrin, y da un
ejemplo: “Con los modelos clésicos,
yo puedo simular sistemas mds gran-
des durante mds tiempo. Por ejemplo,
puedo simular un microsegundo de una
proteina de 200 aminodcidos, que igual
es muy poquito. Por otro lado, con un
modelo cudntico, el limite es mucho
mds chiquito todavia. Por ejemplo, su
aplicacién se limita a moléculas forma-
das por no més de cien 4tomos”.

En definitiva, la simulacién por com-
putadora de la vida de las moléculas
estd limitada por el poder de cémputo.
Para sobrellevar esta restriccidon tecno-
légica y obtener alto poder de cdlculo,
los investigadores recurren a los deno-
minados “clusters”, es decir, a un con-
junto de computadoras interconectadas
en serie. Por ejemplo, en la FCEyN
existe el Centro de Cémputos de Alto
Rendimiento (CeCAR) que dispone de
56 computadoras interconectadas, cada
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una de las cuales tiene cuatro micropro-
cesadores, lo que resulta en que el clus-
ter tiene un total de 224 procesadores
trabajando simultdneamente.

Para dar una idea de la potencia del clus-
ter del CeCAR (en el mundo existen otros
més potentes), Turjanski da un ejemplo:
“Estudiar diez nanosegundos de la vida de
una proteina con una computadora, ana-
lizar con una sola mdquina qué le sucede
a esa proteina picosegundo a picosegundo
durante diez nanosegundos puede llevar
meses, y con el cluster eso se puede hacer
en pocos dias”.

Pero todavia hay fronteras que aun el c/us-
ter mds poderoso es incapaz de atravesar:
“Si quiero estudiar c6mo una droga entra
y sale de una proteina, es un fenémeno
que ocurre en el orden de los milisegun-
dos, y nadie lo puede simular hoy en dia,
ni siquiera con las computadoras mds po-
tentes que existen”, sefiala.

Para Estrin, estas dificultades pueden ali-
viarse en cierta medida utilizando criterios
muy personales a la hora de determinar el
sistema de estudio: “Si bien dependemos
de la capacidad de la computadora, la in-
tuicién quimica del investigador puede
ayudar de alguna manera. Por ejemplo,
cuando uno estd observando un fenéme-
no reactivo, sabemos que este no ocurre
en toda la molécula sino en una parte de
ese sistema y, por lo tanto, limitamos la
simulacién a ese lugar del sistema”.

Juego y realidad

Se puede jugar con las moléculas en
una pantalla para poder explicar com-
portamientos observados experimen-
talmente, o para predecir esos compor-
tamientos cuando el experimento es
complicado o irrealizable. También, se
pueden hacer simulaciones para ver qué
modificaciones se le podrian hacer a un
determinado medicamento para que
sea mds activo, sin necesidad de estar
probando alternativas engorrosas en el
laboratorio. De igual manera, se puede
simular quimicamente un compuesto
para encontrar métodos alternativos
para su produccién.

“La quimica computacional produjo
un cambio de paradigma en el desarro-
llo de medicamentos, contribuyendo al
disefio racional de drogas y acelerando
los procesos de identificacién y mejora-
miento de nuevos compuestos”, infor-
ma Turjanski.

La simulacién del comportamiento de
dtomos y moléculas en la computadora
presenta, ademds, ventajas potenciales en
otros campos, como la nanotecnologia y
la electrénica molecular.

No obstante, todavia, mds que imitar fiel-
mente el comportamiento de la naturaleza
lo que se han logrado son aproximaciones
bastante cercanas a la realidad: “Todas es-
tas simulaciones se basan en algiin modelo
y, por lo tanto, nunca van a ser mejores
que lo que el modelo permita. No es lo
mismo que un experimento real, en el sen-
tido de que en el experimento real puede
haber problemas de interpretacién, pero
el resultado es univoco. Acd también hay
un resultado univoco, pero para el modelo
que uno estd simulando, que no necesa-
riamente va a coincidir con la realidad”,
aclara Estrin.

En cualquier caso, los resultados alcanzados
hasta el momento han demostrado que la
quimica computacional es una disciplina il
para generar conocimiento nuevo.

Quizds, algin dia sea posible calcar de
manera flel la realidad y que asistamos a
la extincién de los tubos, las probetas, las
pipetas y toda la baterfa de artefactos que
componen un laboratorio real. Quizés,
algin dfa, los experimentos escolares se
realicen en grandes salas repletas de com-

putadoras.|



