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.Por qué el Nobel a economistas de
los mercados financieros?

Tres economistas estadounidenses recibieron este aio
el premio de economia: Eugene Fama (nacido en 1939)
y Lars Peter Hansen (nacido en 1952), de la Universidad
de Chicago, y Robert J Shiller (nacido en 1946), de la
Universidad deYale. Fueron pioneros en el estudio de los
diversos instrumentos financieros que cotizan en bolsas,
como acciones, bonos y derivados, y ganaron el premio
por su andlisis empirico de los precios de activos financieros, en pa-
labras de la entidad que lo otorga. No es la primera vez
que economistas dedicados al estudio de mercados fi-
nancieros resultaron galardonados con el Nobel, aunque,
para buena parte de quienes son
ajenos a la disciplina econémica,
ese tipo de estudios parece care-
cer de rigor cientifico, al punto
de que la imagen popular del
comportamiento del mercado
de capitales no es muy distinta
de la de un casino.

Sin embargo, existen varias
razones que hacen relevante el
estudio de los precios de los ac-
tivos financieros vy, por lo tanto,

Eugene Fama

resaltan el aporte de los tres galardonados. Entre ellas se
cuentan que esos precios suelen ser indicadores de la
evolucion futura de la produccién y del empleo de mano
de obra en distintos sectores. También son indicadores
que ayudan a predecir crisis como la registrada en los
Estados Unidos entre 2007 y 2008. Hay, pues, suficientes
argumentos para aconsejar estudio sistemadtico y cienti-
fico de tales precios.

FEugene Famay la eficiencia
informativa

De los tres premiados, Fama abrié rumbos en el es-
tudio empirico sistematico de los precios de los activos
financieros y de los retornos proporcionados por ellos.
Sus contribuciones pueden dividirse en dos grandes gru-
pos. El primero se refiere a la eficiencia informativa de los
mercados de capitales, nombre que apunta a establecer
en qué medida el precio de dichos activos refleja toda la
informacion relevante sobre los factores que determinan
ese precio. Sistematiz6 su andlisis mediante la definicion
de tres grados sucesivos de eficiencia informativa: (i)
eficiencia informativa débil, cuando el precio solo incor-
pora informacién publica pasada; (ii) eficiencia infor-
mativa semifuerte, cuando, ademas de la anterior, el precio
incorpora informacién publica contemporinea, y (iii)
eficiencia informativa fuerte, cuando el precio también
incorpora informacién privada o interna de la respectiva
empresa (inside information), es decir, refleja todo tipo de
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informacion relevante. Con esta clasificacién, el analisis
empirico permite determinar el grado de predictibilidad
de los retornos de los activos en funcién de retornos pa-
sados y de otras variables de conocimiento publico.

Los estudios de Fama y de otros economistas llevaron
a concluir que, para datos de precios de frecuencia diaria,
los mercados tienden por lo general a comportarse en el
marco de la eficiencia informativa débil o, en algunos
casos, semifuerte. Por ello, la posibilidad de especular
sobre la base de los retornos previsibles es cuantitativa-
mente muy baja. El nivel de predictibilidad solo aumenta
para plazos mas largos.

La clasificacién de la eficiencia informativa trascendié
el estudio empirico de los precios de los activos. Resulto
clave para el crecimiento de una rama de los estudios
financieros, los de la microestructura del mercado, que analiza
los mecanismos y procesos especificos de operacién de
los mercados. Una de las preguntas relevantes que intenta
responder es qué mecanismos ayudan a que el precio de
mercado de los activos financieros incorpore mas rapida-
mente la informacion privada. A partir de esos estudios se
han establecido métodos para inferir el grado de transac-
ciones ilegales hechas valiéndose de informacién confi-
dencial (insider trading) reinante en mercados de acciones.

En la década de 1960, William Sharpe (que recibio el
premio Nobel de economia en 1990), John Litner y otros
desarrollaron un modelo de valoracién de activos cono-
cido por CAPM (Capital Asset Pricing Model), que continda
como la referencia basica para explicar las diferencias en
retornos esperados de distintos activos. Entre otros, Fama
contribuy6 a la generalizacién y el perfeccionamiento
de los métodos de contrastacién empirica del modelo
y a agregarle nuevas variables, como el cociente entre el
valor en libros y el valor de mercado. Esas correcciones
fueron adoptadas para explicar caracteristicas de los pre-
cios de activos, como las analizadas por la microestruc-
tura del mercado.

Lars Peter Hansen y los modelos
tedricos de valuacién

En la década de 1970, Robert Lucas (que recibi6 el
Nobel de economia en 1995) analizé las limitaciones
de los modelos macroecondémicos keynesianos entonces
aceptados para identificar y predecir los efectos de las
politicas econdmicas. Su analisis es hoy conocido como
la critica de Lucas, una respuesta que se debe a Christo-
pher Sims (premio Nobel de economia en 2011), quien
sugirié recurrir a un sistema estadistico dinamico, lla-
mado de vectores autorregresivos.

Hansen adopté una ruta diferente, la del método genera-
lizado de momentos, que es una extensién del clasico méto-
do estadistico y permite que la cantidad de restricciones

impuestas por la teoria exceda
el nimero de parametros a es-
timar. Para aplicarlo utiliz6 un
modelo de valuacién de activos
financieros creado por Lucas en
1978, que se habia convertido
en uno de los instrumentos ted-
ricos mas importantes después
del modelo CAPM.

A comienzos de la década
de 1980 y en colaboracién con
Kenneth Singleton, sometié a
dicho modelo de Lucas a su
primera prueba empirica im-
portante utilizando datos sobre
consumo de los Estados Uni-
dos sobre retornos de acciones
cotizadas en la bolsa de Nueva
York. Su trabajo originé decenas
de articulos a lo largo de treinta
aflos que procuraron, con éxitos
solo parciales, superar las limi-
taciones del modelo para que
sus resultados fuesen consisten-
tes con los datos empiricos.

El trabajo de Hansen guié una parte sustancial de la
economia empirica de los ultimos treinta afos. Su in-
fluencia fue mis alla de la macroeconomia y las finanzas,
y alcanzé areas como la economia laboral o la organiza-
cién industrial.

Lars Peter Hansen

Robert J Shiller

Robert | Shiller y la predictibilidad
de los retornos en el largo plazo

La primera contribucién de peso de Shiller fue mos-
trar que el nivel de predictibilidad en el largo plazo de
los valores de los activos financieros es mayor que en el
corto plazo. Comprobd que el error de prediccién —de-
finido como la diferencia entre el precio observado y
el precio que predice un modelo teérico basado en los
dividendos— esta correlacionado con el propio precio
observado.

Dada esa conclusiéon, no buscéd explicar los rendi-
mientos en el largo plazo mediante nuevos métodos
empiricos. Busco, en cambio, tomar en cuenta variables
psicolégicas y modas que pudiesen tener efecto directo
en el precio de los activos, especialmente las relaciona-
das con comportamientos de masas. Las conclusiones de
sus primeros trabajos fueron confirmadas por estudios
empiricos basados en encuestas de inversores. Sus ideas
merecieron un reconocimiento importante cuando ex-
plico irregularidades en mercados de activos financieros
y, especialmente, en el mercado de viviendas. Con su co-



lega Karl Case analizé el comportamiento de un indice
de precios de viviendas que habian ideado, e infiri6 la
existencia de burbujas inmobiliarias en ciudades de los
Estados Unidos como Boston.

Sus trabajos aumentaron el interés por los factores
de comportamiento en los modelos econémicos y en
las teorias que tomaban ideas de la psicologia, como la
desarrollada por Daniel Kahneman (premio Nobel de
economia en 2002) y Amos Tversky. Ese interés tomo
envergadura y gener6 lo que algunos llaman las finan-
zas del comportamiento (behavioural finance), una rama que
gané influencia, especialmente después de las crisis fi-
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nancieras de los Estados Unidos y Europa. Los libros de
divulgacion escritos por el propio Shiller sobre como los
factores de comportamiento pueden distorsionar las pre-
dicciones sobre retornos de los modelos estandar apun-
talaron ese incremento de influencia.
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El galardén de fisica 2013 fue otorgado al belga
Francois Englert (nacido en 1932), de la universidad Li-
bre de Bruselas, y al britdnico Peter Higgs (nacido en
1929), de la Universidad de Edimburgo, por el descubri-
miento tedrico del mecanismo que contribuye a nuestra comprension del
origen de la masa de las particulas subatomicas, que fuera confirmado
recientemente por el descubrimiento de la particula fundamental predicha
con los experimentos Atlas y CMS en el gran colisionador de hadrones
del CERN, en palabras de la Real Academia Sueca. ;Qué
quiere decir esto?

El concepto de masa resulta de la ley de Newton que
establece la siguiente relacién entre la fuerza (F) aplicada a
un cuerpo y la aceleraciéon (a) que este alcanza: F = ma. La
masa indica la resistencia de un objeto a moverse: como
se advierte, un cuerpo de 100kg requiere diez veces mas
fuerza que uno de 10kg para alcanzar la misma acelera-
cién. El kilogramo, a su vez, se definié como la masa de
un objeto cilindrico patrén, de 39,17 milimetros de altura
y didmetro, construido de cierta aleacién de platino-iridio.
Intuitivamente se tiende a confundir masa con peso, que
es la fuerza sufrida por los cuerpos debido a la atraccién

gravitatoria de la Tierra. La masa, sin embargo, es inde-
pendiente de la gravedad: en el espacio interplanetario,
con gravedad nula, los objetos no caen, pero para despla-
zarlos se sigue necesitando una fuerza de intensidad pro-
porcional a su masa.

Comprender el concepto de masa no explica su ori-
gen. Para ello hay que considerar la composicién de los
cuerpos. A lo largo de siglo XX la fisica avanzd en su
comprensién de la estructura de la materia, la que cul-
mino con una construcciéon matematica llamada el mode-
lo estandar de las interacciones fundamentales. Segin ese
modelo, todo —las flores, la gente, las estrellas, los plane-
tas— esta hecho de unos pocos constituyentes: las particulas
elementales. Estas son objetos puntuales (con la extension
de un punto, o sea, tedricamente, sin tamaﬁo) que inte-
ractuan entre ellos a distancia, como dos imanes que se
repelen o se atraen sin tocarse.

Que la materia esté compuesta por objetos sin dimen-
sién rodeados de vacio contradice la experiencia diaria,
para la cual los cuerpos que nos rodean son macizos. Asi
nos resultan por dos razones. Primero, al apoyarnos en
una mesa no la atravesamos porque las particulas que
constituyen nuestro cuerpo se repelen fuertemente con
las que constituyen la mesa. Segundo, porque la luz visi-
ble a la que estamos acostumbrados rebota en los cuerpos
en vez de atravesarlos, pues si bien ellos estan hechos de
vacio y objetos puntuales, dicha luz rebota en esos ob-
jetos sin tamaio, aunque luces de mayor energia que la
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visible, como los rayos X y los rayos gama, atraviesan la
materia sin mayor dificultad.

Si intuitivamente asociamos mads masa con mas ta-
mafo, ;qué sentido tiene hablar de la masa de un objeto
puntual? El muén, en efecto, que es una particula ele-
mental, tiene una masa 208 veces mayor que el electrén,
otra particula elemental. La respuesta de Englert y Higgs
es que el universo esta permeado de una energia, hoy
denominada el campo de Higgs, que actia como una
melaza cdsmica que interactda con las particulas. Las que
interactian mucho con esa melaza tienen elevada masa
y cuesta moverlas; las que interactian menos con la me-
laza tienen menos masa y se las mueve mads facilmente.
Y las que no interacttian, como el fotén, la particula que
transmite la luz, carecen de masa. La masa no es otra cosa
que la medida de cudnto interacttia una particula con el
campo de Higgs. Se dice que este las dota de masa: si no
existiera, todas las particulas elementales tendrian masa
cero y se moverian por el espacio a la velocidad de la luz.
No habria dtomos, y no existiriamos nosotros.

Englert y Higgs llegaron a esta explicacién tratando
de resolver otra cuestion: la masa es incompatible con las
simetrias del modelo estandar. Para la fisica y la mate-
matica, una simetria es una propiedad de un sistema que
se conserva cuando este se transforma, como la longitud
de una regla cuando se la mueve o gira en el espacio, el
aspecto de un obelisco al rotarlo 90 grados alrededor de
su eje, o la fachada del Cabildo al invertirla de izquierda
a derecha. En 1954, los fisicos teéricos Chen Ning Yang
(nacido en 1922) y Robert Mills (1927-1999) mostraron
que todas las interacciones fundamentales eran el resulta-
do de que la naturaleza trataba de mantener ciertas sime-
trias, como la conservacién de la carga eléctrica en el caso
del electromagnetismo, o la conservacion de la energia y
el momento en el caso de la gravedad de Einstein. Basar
una teoria en un concepto tan fundamental como las si-
metrias de la naturaleza le confiere importantes propie-
dades matematicas que aseguran su consistencia interna.
Sin embargo, una consecuencia directa de las simetrias
en que se basa el modelo estindar es que las particulas
elementales que lo componen requieren tener masa cero.
Dicho de otro modo, la observacién experimental de que
las particulas tienen masa viola las simetrias en que la
propia teoria se apoya.

En 1960, el profesor de la Universidad de Chicago
Yoichiro Nambu (nacido en Tokio en 1921) sefialé un
camino para salir del dilema anterior: mostr6 que las le-
yes de la fisica pueden poseer ciertas simetrias que no se
observan en la naturaleza. Ello le vali6 el premio Nobel
en 2008. Su idea fue la ruptura espontdnea de la simetria y pue-
de explicarse considerando un lapiz cilindrico en posi-
cién vertical apoyado sobre su punta en el centro de una
mesa circular. Se dice que es una situacién de simetria
rotacional, pues desde cualquier posicién alrededor de la
mesa se ve lo mismo: todas las direcciones de la mesa son

equivalentes. Si el lapiz cae, sin
embargo, termina apuntando en
una direcciéon determinada. La
simetria inicial se rompe y las
posiciones alrededor de la mesa
dejan de ser equivalentes, a pe-
sar de haber partido de una si-
tuacién con simetria rotacional.

En 1964 tres grupos de fisi-
cos mostraron matematicamente
cémo aplicar el mecanismo de
rotura espontanea de la simetria
al dilema de la masa. El modelo
estandar equivaldria al lapiz ver-
tical, que obedece la simetria de
rotacién. El mundo que obser-
vamos, al 1apiz horizontal, que
tuvo que elegir una direccién.
Asi, de entre muchas posibilida-
des equivalentes, simétricas en-
tre si, nuestro universo tuvo que
elegir una, en la que la simetria
no es evidente, en la que existe el
campo de Higgs como la melaza
que impregna el espacio, y en la
que las particulas elementales adquirieron masa. Es decir,
aunque las leyes de la fisica sean simétricas, pueden dar
lugar a un universo que no manifieste esa simetria.

Los primeros en publicar esta idea fueron Frangois
Englert y su colega Robert Brout (1928-2011). Peter Higgs
la public6 dos semanas mas tarde, pero fue el primero en
seflalar que la teoria predecia la existencia de una nueva
particula: el ahora famoso bosén que lleva su nombre.
Boson es un término técnico para referirse a cierta clase
de particulas, entre ellas las que se ven igual desde cual-
quier direccién que se observen (técnicamente, tienen
espin cero). De manera paralela y sin conocer lo hecho pu-
blico por los anteriores, otros tres fisicos, el britanico
Tom Kibble (nacido en 1932), del Imperial College de
Londres, y los estadounidenses Carl Hagen (nacido en
1937), de la Universidad de Rochester, y Gerald Guralnik
(nacido en 1936), de la Universidad Brown, escribian un
trabajo que enviaron a publicar al mes de haber salido el
de Higgs. Se puede suponer que Brout hubiera comparti-
do el Nobel de haber vivido, y quiza los otros tres lo hu-
bieran recibido de permitirse mas de tres galardonados
simultdneos.

Para verificar de modo experimental la teoria se
puso en movimiento la bisqueda del bosén de Higgs,
que terminé popularmente conocido (no entre los fisi-
cos) como la particula de Dios, por el titulo de un libro
de divulgacién sobre el tema. Esa bisqueda —como la de
otras particulas— se baso en una de la leyes mas famosas
de la fisica, E =mc? que indica la equivalencia de la masa
y la energia. Asi, la masa se transforma en energia en

Frangois Englert

Peter Higgs



centrales nucleares, donde la primera desaparece y se
obtiene energia térmica (que se a su vez se transforma
en eléctrica). El proceso inverso tiene lugar en un co-
lisionador, donde la energia cinética de las particulas
se transforma parcialmente en masa, esto es, en nuevas
particulas. La bisqueda del bosén de Higgs se realizd
en varios colisionadores de distinta energia, entre ellos
el que tuvo éxito, el gran colisionador de hadrones,
emplazado en el laboratorio del Centro Europeo de In-
vestigacion Nuclear (CERN), en la frontera franco-suiza
cerca de Ginebra.
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La busqueda culminé el 4 de julio de 2012, cuando se
anuncié en el CERN en una conferencia de prensa —en la
que estuvieron presentes Englert, Higgs y Kibble— que en
dos experimentos llamados respectivamente Atlas (del
que son miembros la UBA y la Universidad Nacional de
La Plata) y CMS se habia detectado la largamente buscada
particula, y que sus propiedades comprobadas coincidian
exactamente con las predichas por la imaginativa teoria
concebida cuarenta y nueve afos antes.

Sin embargo, este no es el final de la historia. Con el
bosén de Higgs incorporado, el modelo estandar explica
todos los resultados experimentales hallados a la fecha,
pero es incompleto. No incorpora la interaccién gravita-
toria, no incluye la materia oscura que compone mas de
un cuarto del universo y no describe la naturaleza de la
energia oscura, considerada responsable de la expansion
césmica, por citar unos ejemplos. La btsqueda de las
leyes que gobiernan la naturaleza continta.
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El premio Nobel de fisiologia o medicina fue otorga-
do a tres investigadores, en palabras de la Real Academia
de Suecia, por sus descubrimientos de la maquinaria que regula el
trafico vesicular, el mayor sistema de transporte en nuestras células.
Los galardonados fueron tres norteamericanos, James
Rothman (nacido en 1947), de la Universidad de Yale,
Randy Schekman (nacido en 1948), de la Universidad
de California en Berkeley, y Thomas C Stdhof (nacido
en Alemania en 1955), de la Universidad de Stanford.

Para comprender la importancia del trabajo de los
nombrados, primero tenemos que sumergirnos en un
mundo microscopico. Nuestro cuerpo —asi como tam-
bién las plantas, los animales y toda criatura viviente de
nuestro planeta— estd formado por millones de células, las

unidades basicas de la vida. La complejidad del cuerpo
humano se debe en gran parte al alto grado de especia-
lizacién de nuestras células: tenemos mas de doscientos
tipos de ellas, entre las que se cuentan las neuronas, que
transmiten informacién por todo el organismo y alma-
cenan memorias en el cerebro; los hepatocitos, que pro-
tegen de sustancias toxicas; las células del pancreas que
producen insulina, y los cardiocitos que mantienen el rit-
mo del corazén. La gran variabilidad de las células abarca
tanto su morfologia y su tamafio como sus funciones.
Pero a pesar de sus diferencias, todas las células tienen
algunos mecanismos en comun relacionados con sus fun-
ciones basicas, una de las cuales es el transporte o trafico intra-
celular. Las células son capaces de producir componentes de
su propia estructura, particularmente miles de proteinas.
Pero esas proteinas, asi como otras moléculas clave para la
vida de la célula, deben ser transportadas en el momento
adecuado desde su punto de origen hasta su lugar exacto
de destino dentro de la misma célula. De ahi la importan-
cia del trafico intracelular, realizado por mecanismos que
estan regulados con la mayor precision para evitar errores
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que serian desastrosos. Los investigadores premiados es-
tudiaron en detalle dichos mecanismos.

Para llevar a cabo el trafico en cuestion, las células ha-
cen uso de unos pequenos medios de transporte conoci-
dos como vesiculas. Podemos imaginar las vesiculas como
mintsculas burbujas que llevan carga en su interior o en
su superficie, que salen de un compartimento celular in-
terno —como el reticulo endoplasmico, donde se produce
gran parte de las proteinas celulares— y se dirigen a otro
sitio dentro de la célula, en el que esa carga es requerida.
Asi, la insulina —que quimicamente es una proteina gene-
rada dentro de las células pancreaticas— resulta transporta-
da por las vesiculas a la superficie de esas células, sale de
ellas y se distribuye al resto del cuerpo por el torrente san-
guineo. El mecanismo regulatorio conduce las vesiculas
cargadas de manera precisa desde el lugar donde las pro-
teinas se forman (o sintetizan), en el que las cargan, hasta el
lugar en que deben entregarlas, en el que las descargan.

Schekman estudi6 los procesos de regulacion del tra-
fico en unos organismos sencillos, las levaduras (Saccha-
romyces cerevisize), que son los hongos responsables de la
fermentacién del pan, la cerveza y el vino. Aunque sim-
ples, tienen muchas caracteristicas en comdn con nues-
tras células, lo que le permiti6 identificar y describir un
gran numero de los componentes que intervienen en
la regulaciéon de su trafico vesicular. Sus investigaciones
significaron un gran aporte a la industria biotecnolégica,
pues permitieron obtener en gran escala productos far-
macologicos, entre otros insulina, interferén y la vacuna
contra la hepatitis B.

Por su lado, Rothman estudid el transporte celular
de los mamiferos y descubrié un grupo de proteinas
especializadas que asegura la llegada de la carga de las
vesiculas al lugar correcto. Estan en la superficie de las
vesiculas y reconocen a otras proteinas solo presentes en
la ubicacién de destino, lo que permite que las mem-
branas de la vesicula y del sitio de descarga se fusionen
como si fueran dos gotas de aceite. Asi, la carga termina
donde debia llegar.

Stdhof investigd células nerviosas o neuronas, que
transmiten informacién por procesos electroquimicos
en que intervienen los neurotransmisores, unas moléculas
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también transportadas a destino
por vesiculas. Los neurotransmi-
sores se acumulan en los axones,
fibras nerviosas que se encuen-
tran en uno de los extremos de
las neuronas. Cuando les llega el
impulso nervioso, las vesiculas
se fusionan con la membrana
del ax6n y liberan gran cantidad
de neurotransmisores, los cuales
se dirigen a la puerta de entra-
da de la siguiente neurona, una
prolongaciéon conocida como
dendrita. Se inicia asi una secuen-
cia de sefales que prolongan el
impulso y en corto tiempo le
permiten cubrir grandes dis-
tancias, como la que existe del
cerebro a la punta de los dedos
del pie. Siidhof describié cémo
se regula la liberacién de los
neurotransmisores en el espacio
entre axones y dendritas, cono-
cido como sinapsis. El mecanismo
que descubrié guarda gran si-
militud con el que describieron
Rothman y Schekman.

Los procesos del transporte
vesicular también participan ac-
tivamente en el funcionamiento

James Rothman

Randy Schekman

de nuestro sistema inmune, que
nos protege ante invasiones de
virus, bacterias, hongos y para-
sitos. Cualquier perturbacién de
sus delicados mecanismos pue-
de llevar a consecuencias graves
para el organismo, lo que sucede
en ciertas enfermedades neurolégicas, la diabetes o deter-
minados trastornos inmunolégicos. Por eso, los hallazgos
de los premiados han permitido entender mejor el origen
de numerosas enfermedades relacionadas con defectos en
el funcionamiento del transporte por vesiculas.

Thomas C Stidhof
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QUIMICA

CIENCIA EN EL MUNDO
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Las multiples escalas de la quimica

Todas las cosas que vemos o tocamos estan compuestas
por atomos, los que a su vez suelen agruparse y organi-
zarse para formar moléculas. De tamafo aproximada-
mente un millén de veces menor que un milimetro, las
moléculas giran, avanzan, oscilan, se rompen y forman
otras, todo en lapsos que los relojes mas precisos ten-
drian dificultad en medir. Esa
danza microscopica de molécu-
las que se disocian y se reorga-
nizan determina las propieda-
des y las transformaciones de la
materia, incluso las reacciones
quimicas.

Desde comienzos de la dé-
cada de 1970 y con mas impe-
tu en las décadas siguientes,
investigadores en quimica, fi-
sica, biologia y computacién
han desarrollado y utilizado
algoritmos matematicos para
representar y predecir, con el
auxilio de una computadora,

Martin Karplus

las estructuras, los movimien-
tos y las transformaciones de
las moléculas. Cobré asi im-
portancia la disciplina que se
conoce como quimica compu-
tacional. Los galardonados este
afo con el premio Nobel de
quimica fueron tres paladines
de esa epopeya. Ellos son Mar-
tin Karplus (nacido en Austria
en 1930), profesor emérito de
la Universidad de Harvard y
visitante en la de Estrasburgo;
Michael Levitt (nacido en Su-
dafrica en 1947), profesor de
la Universidad de Stanford, y
Arieh Warshel (nacido en Is-
rael en 1940), profesor de la
Universidad del Sur de Califor-
nia. Los tres hicieron aportes

Michael Levitt

Arieh Warshel

fundamentales a la disciplina, que hace uso de mo-
delos matematicos basados en la mecanica clasica, la
mecanica cuantica y en la termodindmica estadistica
para simular las interacciones entre los atomos de las
sustancias y obtener informacién sobre su comporta-
miento individual y colectivo.

La quimica computacional procura explicar los fe-
némenos quimicos, y también disefiar nuevas molécu-
las, materiales o procesos moleculares, lo que puede
implicar el disefio de un medicamento con determina-
das propiedades o un material con caracteristicas op-
ticas o eléctricas particulares, igual que interpretar el
mecanismo de accién de una sustancia patbgena en su
interaccién con una proteina. En algunas situaciones el
camino de la quimica computacional puede ser prefe-
rible o complementario al experimental, especialmente
si hacer experimentos requiere embarcarse en proce-
dimientos arduos o costosos, o si las propiedades de
interés son muy dificiles de medir. En cambio, el juego
virtual en la computadora, que usa los dtomos como
ladrillos de un Lego, permite obtener informacién de-
tallada de todo lo que le sucede al sistema.

El inconveniente es que los modelos que se han con-
seguido crear resultan exactos solo para tratar sistemas de
muy pocos atomos, mientras los problemas mas relevan-
tes incluyen a menudo gran cantidad de ellos, y con mu-
chos atomos la complejidad matematica se torna rapida-
mente inmanejable, incluso para una computadora. Esos
modelos mas complejos recurren a la mecanica cuantica y
son los necesarios para describir reacciones quimicas. Con
la mecanica cldsica se pueden crear modelos simplifica-
dos, que son menos demandantes computacionalmente y
por ello permiten manejar sistemas de miles de atomos,
como las biomoléculas, pero solo para fenémenos que no
impliquen formacién o ruptura de enlaces quimicos.

La idea original que puso a Karplus, Levitt y War-
shel en el camino del premio Nobel fue combinar di-
ferentes modelos para crear los llamados métodos de mul-
tiescala. Estas son técnicas de simulacién quimica que
emplean descripciones distintas en diferentes regiones
del sistema. Las mas usadas corresponden a los mo-
delos hibridos cudntico-cldsicos, conocidos por QM-
MM (de quantum mechanics-molecular mechanics). Describen
mediante la mecdnica cudntica la regién de un sistema
que desea estudiarse con mayor detalle, mientras que
el resto, llamado normalmente entorno, se modela con
ecuaciones de menor complejidad correspondientes a
la mecdnica clasica. De esta manera se pueden abordar
problemas que de otro modo estarian fuera de alcance.
Ademds, reflejan la forma natural de ver las cosas de
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los quimicos, que diferencian las regiones de interés o
reactivas de los sistemas, por ejemplo, un soluto o el
sitio activo de una proteina, de su entorno, que serian
el solvente o la matriz proteica.

El uso de la simulacién computacional se estd con-
virtiendo en una herramienta casi imprescindible en la
quimica actual. En la medida en que los experimentos se
vuelven cada vez mas complejos y apuntan a comprender
fendmenos en la escala molecular, la interpretacion de
los resultados también se torna mas compleja. En tal con-
texto, se ha incrementado la interaccién de los quimicos
experimentales con los computacionales, y han cam-
biado sus alcances. Sven Lidin, quimico experimental y
presidente del comité de quimica del Nobel, manifest6
en una entrevista: Cuando era un joven quimico, nuestros colegas
dedicados a la teoria se acercaban a discutir sus ideas sobre el comporta-
miento de los sistemas. Si sus resultados no contradecian nuestras obser-
vaciones, se iban contentos. Si habia desacuerdo, estdbamos seguros de que
algo fallaba en su andlisis. Hoy, si la teoria prueba o desaprueba algo en
oposicion a nuestras observaciones, normalmente damos un paso atrds y
revisamos los experimentos, pues es igualmente probable que seamos no-
sotros los que estamos en el camino equivocado. En la Argentina hay
numerosos ejemplos felices de esta interaccion.

El otorgamiento de este premio, el quinto concedido
a la quimica tedrica, es un reconocimiento del grado de
desarrollo que esta ha alcanzado y de su importancia ac-
tual. Los cuatro anteriores fueron los otorgados a Linus
Pauling (1954), Robert Mulliken (1966), Roald Hoffman
(1981) y John Pople y Walter Kohn (1998), y premiaron
las contribuciones de los nombrados a la comprensién de
los enlaces quimicos y la formulaciéon de métodos cuan-
ticos. En esta ocasion, le llegd el reconocimiento a los
métodos clasicos y su integracién en modelos cuanticos.

MALMSTROM BG & ANDERSSON B, 2013, ‘The Nobel Prize in

Chemistry: The Development of Modern Chemistry’, en http://www.
‘ nobelprize.org/nobel_prizes/themes/chemistry/malmstrom/index.html.

Las historias de los tres laureados se entrecruzan en
el tiempo. Warshel y Levitt iniciaron su colaboracién a
fines de la década de 1960, en el Instituto Weizmann,
cuando adin no se habian doctorado. Warshel se incor-
por6 al grupo de investigacién de Karplus, en la Uni-
versidad de Harvard, a comienzos de la década de 1970,
y juntos concibieron el primer modelo que combiné
tratamientos cldsicos y cuanticos. De regreso en Israel,
Warshel reanudé su colaboracién con Levitt y abordaron
la simulacién de biomoléculas, que los llevé a desarro-
llar y a aplicar los métodos QM-MM que se utilizan hoy.
Mientras tanto, Karplus realizé innumerables aportes en
ambitos como la termodindmica estadistica, la biologia
estructural y la espectroscopia de resonancia magnéti-
ca. Linus Pauling, que fuera su maestro en la década de
1950, lo consider6 su alumno mas brillante.

Suele decirse que existen dos tipos de premios Nobel.
Por un lado, los que reconocen un preciso descubri-
miento o una idea concreta, valorados casi de inmediato
por la comunidad cientifica. Normalmente se otorgan
pocos anos después del respectivo hallazgo. De ese tipo
fueron las distinciones otorgadas a Albert Einstein por el
efecto fotoeléctrico, a Francis Crick y James Watson por
la estructura del ADN, a Gerd Binnig y Heinrich Rohrer
por el microscopio de efecto tnel, o a César Milstein
por los anticuerpos monoclonales. Por otro lado, estan
los premios que distinguen una sucesién de aportes, una
trayectoria de investigacién que produjo avances signi-
ficativos en determinado campo. El que comentamos en
esta nota es de esta segunda clase. Por ello tal vez no
era facil de anticipar, y sorprendié especialmente a los
que trabajamos en quimica tedérica y computacional. Por
cierto, una muy grata sorpresa. il

REAL ACADEMIA SUECA DE CIENCIAS, 2013, 'Development of
Multiscale Models for Complex Chemical Systems’, en http://www.
nobelprize.org/nobel_prizes/chemistry/laureates/2013/ advanced.html.
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