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Scheda informativa 

L’esperienza quotidiana ci mette continuamente di fronte all’incredibile sviluppo dei computer e della loro capacità di processare a velocità impressionante enormi quantità di dati. La scienza non poteva certo non essere influenzata da questo sviluppo che, in effetti, ha lei stessa contribuito a promuovere. Cavalcando l’onda di questo sviluppo è nata una maniera nuova di fare scienza che fa da ponte fra le teorie scientifiche e i sempre più complessi esperimenti che sono chiamati a verificarle. Nelle scienze computazionali si sfrutta il fatto che le equazioni che governano il mondo che ci circonda sono conosciute e, se risolte accuratamente, possono in principio fornire una descrizione accurate dei fenomeni fisici. In questo modo veri e propri esperimenti numerici possono essere condotti al computer. L’utilità di questi esperimenti simulati è molteplice. Essi forniscono informazioni addizionali rispetto a quelle che si ottengono in laboratorio. Spesso gli esperimenti sono costosi, pericolosi o addirittura impossibili, questi calcoli sono in grado di rimpiazzarli. Si può dire che non c’è ramo della scienza che non sia stato influenzato da questi esperimenti numerici o simulazioni come sono spesso chiamate.  

Sebbene essenziale, l’incremento della potenza di calcolo non sarebbe stato sufficiente a nutrire questo progresso. Altrettanto importanti sono stati lo sviluppo di metodi di calcolo (algoritmi) che consentono di sfruttare al meglio questa potenza. Il Professor Parrinello è conosciuto in tutto il mondo per lo sviluppo di alcuni algoritmi molto usati, alcuni dei quali portano il suo nome, come il metodo Parrinello-Rahman per lo studio delle transizioni di fase cristalline, la metadinamica per accelerare le simulazioni e soprattutto per il metodo Car-Parrinello per la dinamica molecolare ab-initio. Quest’ultimo metodo ha avuto una vastissima risonanza ed ha influenzato molte discipline. Oltre allo sviluppare metodi nuovi il Professor Parrinello li ha anche applicati ad una varietà di sistemi, che vanno dalla chimica, alla biologia, alla fisica ed alla biofisica. 

Nelle simulazioni del Professor Parrinello la materia è descritta a partire dai suoi componenti più elementari come gli atomi, le molecole ed anche gli elettroni. I dati forniti dalle simulazioni, combinati con la “magia” della grafica computerizzata, permettono di ricostruire sullo schermo del computer e fisicamente osservare il moto degli atomi che esse sottendono. In questo senso queste simulazioni sono anche una forma di microscopia virtuale.  

I metodi sviluppati dal Professor Parrinello o metodi da essi derivati hanno importanti applicazioni pratiche e sono usati anche dall’industria, per sviluppare nuovi materiali da utilizzare per esempio per l’elettronica e l’energia, processi chimici più efficienti e meno inquinanti ed anche nello sviluppo di nuovi farmaci. Naturalmente non mancano le applicazioni di carattere più accademico ma non per questo meno importanti e affascinanti come lo studio dei costituenti del nocciolo più interno della terra che sono sottoposti a grandi temperature e pressioni oppure di quello di pianeti come Giove o Nettuno. Si possono infine anche citare gli studi che riguardano una sostanza molto comune ed essenziale come l’acqua le cui proprietà sono ancora in parte mal comprese e sfuggenti.

Fact sheet 
Die Entwicklung von Computern, die mit beeindruckender Geschwindigkeit enorme Datenmengen verarbeiten können, hat sämtliche Aspekte unserer Gesellschaft geprägt. Insbesondere die Wissenschaft hat davon profitiert und zum weiteren Fortschritt in diesem Bereich entscheidend beigetragen. In diesem Rahmen entstand eine neue Art, Wissenschaft zu betreiben, die eine Brücke schlägt zwischen wissenschaftlichen Theorien und den immer komplexeren Experimenten, die durchgeführt werden, um die Theorien zu prüfen. Das neue Wissenschaftsgebiet der Computational Sciences nutzt die Tatsache, dass die Gleichungen, welche die Welt um uns herum regieren, bekannt sind und grundsätzlich – wenn sie sorgfältig gelöst werden – eine genaue Beschreibung naturwissenschaftlicher Phänomene liefern können. Auf diese Weise können numerische Experimente allein mithilfe des Computers durchgeführt werden. Der Nutzen solcher Experimente ist vielfältig:  Sie liefern mehr Informationen als Laborexperimente und sind ausserdem eine Alternative zu diesen, die oftmals teuer, gefährlich oder schlicht nicht umsetzbar sind. Heute gibt es deshalb keinen Wissenschaftszweig mehr, der nicht von diesen numerischen Experimenten oder Simulationen – wie sie oft genannt werden – beeinflusst worden ist.  

Die enorme Entwicklung der Rechenleistung war zwar eine wesentliche, aber nicht die einzige Ursache dieses Fortschritts. Ebenso wichtig war die Entwicklung von Berechnungsmethoden (Algorithmen), mit denen diese Leistung optimal genutzt werden kann. Weltweit einen Namen gemacht hat sich Prof. Parrinello mit der Entwicklung weit verbreiteter Algorithmen, von denen einige auch nach ihm benannt sind, etwa die Parrinello-Rahman-Methode zur Erforschung von kristallinen Phasenübergängen oder die Metadynamik-Methode, mit der Simulationen beschleunigt werden können, und insbesondere die ab-initio-Molekulardynamik, die als Car-Parrinello-Methode bekannt ist. Letztgenannte Methode fand grosse Resonanz und beeinflusste zahlreiche Fachgebiete. Über die Entwicklung neuer Methoden hinaus hat Prof. Parrinello diese auch immer wieder auf verschiedenste Systeme in der Chemie, der Biologie, der Physik und der Biophysik angewandt. 

In Prof. Parrinellos Simulationen wird Materie anhand ihrer elementarsten Bestandteile – Atome, Moleküle und Elektronen – beschrieben. Durch die Kombination der Daten aus den Simulationen mit der „Magie“ moderner Computergrafik können die Bewegungen dieser grundlegenden Bestandteile auf dem Bildschirm rekonstruiert und beobachtet werden. In diesem Sinne sind die Simulationen auch eine Art virtuelle Mikroskopie.  

Die von Prof. Parrinello entwickelten Methoden oder Weiterentwicklungen davon haben bedeutende praktische Anwendungen, die in der Industrie von grossem Nutzen sind, beispielsweise um neue Materialien zu entwickeln (etwa für die Verwendung in den Bereichen Elektronik und Energie), um chemische Prozesse effizienter und umweltverträglicher zu machen oder auch um neue Medikamente zu entwickeln. Natürlich kommen die Methoden auch in akademischeren Kontexten zur Anwendung, die nicht minder wichtig und faszinierend sind, zum Beispiel bei der Erforschung der Bestandteile, die im Innern der Erde oder anderer Planeten wie Jupiter und Neptun hohen Temperaturen und Drücken ausgesetzt sind. Schliesslich darf auch die Erforschung einer alltäglichen, aber lebenswichtigen Substanz nicht unerwähnt bleiben, nämlich des Wassers, dessen Eigenschaften bis heute nicht vollständig verstanden sind. 

Fiche d’information 

Nous constatons tous les jours l’incroyable développement des ordinateurs et leur capacité à traiter un volume considérable de données à une vitesse impressionnante. La science ne pouvait évidemment pas ne pas être influencée par l’évolution de l’informatique, à laquelle elle a par ailleurs contribué. De cet élan est née une nouvelle manière d’envisager la science, qui établit un pont entre les théories scientifiques et les expériences toujours plus complexes destinées à les prouver. Le domaine des sciences informatiques profite du fait que les équations régissant notre environnement sont connues et que, pour autant qu’elles soient résolues de façon correcte, elles peuvent en principe fournir une description précise des phénomènes physiques. Cela permet de mener de véritables expériences numériques sur ordinateur. Ces simulations d’expérience sont utiles à plus d’un titre. Elles donnent accès à des informations qui complètent les expériences menées en laboratoire. De plus, ces dernières sont fréquemment coûteuses, dangereuses ou même impossibles, et ces calculs sont à même de les remplacer. On peut sans autre affirmer que ces expériences numériques - ou simulations, comme on les appelle souvent - ont influencé toutes les branches scientifiques, sans exception. 

Si l’augmentation de la puissance de calcul a été essentielle, elle n’aurait pas suffi à elle seule à générer cette évolution. La mise au point de méthodes de calculs (algorithmes) permettant de mieux tirer parti de cette puissance a joué un rôle tout aussi important. Le professeur Parrinello est connu dans le monde entier pour avoir conçu certains algorithmes très utilisés, dont quelques-uns portent son nom. On lui doit notamment la méthode Parrinello-Rahman pour l’étude des transitions de phase cristalline ainsi que la métadynamique pour l’accélération des simulations. Il est toutefois surtout célèbre pour avoir mis au point la méthode Car-Parrinello pour la dynamique moléculaire ab initio, qui a eu un retentissement considérable et a marqué de son empreinte de nombreuses disciplines. Il ne s’est cependant pas limité à créer de nouvelles méthodes. Il les a aussi appliquées à toute une série de systèmes, qui vont de la chimie à la biologie, en passant par la physique et la biophysique. 

Dans les simulations du professeur Parrinello, la matière est décrite à partir de ses composantes les plus élémentaires : atomes, molécules et électrons. Les données qu’elles fournissent, combinées aux formidables capacités graphiques des ordinateurs, permettent de reconstruire sur écran et d’observer le mouvement des atomes. Ces simulations sont en quelque sorte aussi un microscope virtuel.  

Les méthodes mises au point par le professeur Parrinello et celles qui en découlent ont trouvé d’importantes applications pratiques. Elles sont également utilisées par l’industrie pour concevoir des processus chimiques plus efficaces et moins polluants, de nouveaux médicaments ainsi que de nouveaux matériaux pour l’électronique ou pour le secteur de l’énergie. Ses méthodes ont également eu de nombreuses applications de caractère plus académique, mais tout aussi importantes et fascinantes. On peut par exemple, grâce à elles, observer comment réagissent les composantes du noyau de la Terre ou de celui de planètes telles que Jupiter ou Neptune lorsqu’on les soumet à des températures et des pressions très élevées. Citons également, pour terminer, les études menées sur cette substance très commune et pourtant essentielle qu’est l’eau, et dont certaines propriétés sont encore mal connues.



