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David van der Spoel ar forskningsingenjéren som valt en lite annorlunda vag.
Hans plan var aldrig att halla pa med vare sig biologi eller datorer, nu gér han
bade och. Mycket ar en slump, menar han.

David van der Spoel borjade att plugga fysik for att idag dgna

sig at kemiforskning, berdkningsbiologi och datorer. Att f& fram
mjukvaror och fysiska modeller &r malséttningen. Hans
egenutvecklade mjukvara, GROMACS, for simuleringar av
proteiner, lipider och nukleinsyror &r kénd over hela varlden
och har fem till 10 000 aktiva anvéndare och méanga tusen
citeringar i vetenskapliga publikationer.

Nu har han borjat intressera sig for ytterligare ett &mnesom-
rade — ekotoxikologi, och hur miljogifter paverkar djur och
natur. Det var for drygt tre ar sedan, efter att ha ldst en tid-
ningsartikel om den plétsliga dod som drabbade tiotals élgar i
Blekinge och sddra Sverige, som blev startskottet pa detta nya
forskningsuppdrag.

— Man missténkte att dlgarna hade dott av vitaminbrist och att
dlgarnas vitamin B1-upptag hade blockerats av miljogifter. Jag
blev intresserad och borjade rota vidare i det hér. Vi har hittat
en del kandidater som kan blockera upptaget av vitamin B1

i kroppen, beréttar David van der Spoel, och tilldgger att det
troligen kommer att publiceras data om detta inom kort.

Att véxtdtande djur som édlgar skulle drabbas av vitaminbrist
tycker han &dr konstigt i sig - alla véxter producerar ju vitamin
B1. Ifall icke-naturliga kemikalier i naturen, sa som PCB,
dioxiner och &mnen som anvénds inom exempelvis lantbruket,
blockerar vitaminupptagsystemet skulle det indirekt kunna
péverka hela ekosystem.

— Vissa miljogifters molekylira struktur pdminner om vita-
miner, vilket gor att de passar in pd samma sétt. Med hjélp av
simuleringar kan vi se hur molekyler interagerar med varan-
dra och pé sa vis bittre forsta vilka mekanismer som ligger
bakom. Det &r inte s ménga grupper som studerar miljogifter
s& som vi gor, menar David van der Spoel.
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For att f& fram de hetaste kandidaterna 4r datasimulerings-
modeller ett viktigt arbetsverktyg. Simuleringsmodeller &r
anvindbara i manga sammanhang och anvinds dven for att
studera hur proteiner veckar sig. Forskargruppen kunde bland
annat forst av alla reproducera en proteinstruktur helt utifran
en simuleringsmodell. Modellerna kan &ven anvéndas for att
studera hur olika lakemedel paverkar och interagerar med
malmolekyler. Ytterligare exempel &r inom vattensimulering
dér likartade modeller anvénds och dar data som forskningen
genererar har ett stort allménintresse.

— Trots att vatten och NacCl &r relativt enkla molekyler ar det
fortfarande mycket som &r svart att modellera till exempel
kristallbildning. Det &r viktigt att fa dessa grundldggande
saker ritt i vdra modeller innan vi tar oss an mer komplexa
problem, séger David van der Spoel.

For nagra ar sedan lyckades forskargruppen ocksd med hjélp
av en simuleringsstudie beskriva vad som hénder nir en
viruspartikel 6ppnar sig och hur vatten kan strémma in pa
stillen dér kalciumjoner brukar halla ihop virusholjet. Sanno-
likt lossnar jonerna under en infektion och da bildas sma hal
i kapsiden, som dé slépper in vatten och viruset sviller upp.
Just virusinfektioner &r av stort intresse och forskargruppen
studerar dven det virus som orsakar Denguefeber. Hér &r det
omvént for de vill i detta fall beskriva med vilken mekanism
viruset tar sig ur cellen, och ut genom cellmembranet. Forsk-
ningen gors i samarbete med en brasiliansk forskargrupp och
nu tror de att de har hittat hur viruset slépps ut.

Forhoppningen &r att kunna ”’se” kemiska och biologiska
processer i atomér detalj. Men det &r vildigt svért att ha en
modell som beskriver allt, bland annat pa grund av att det
finns s& ohyggligt manga material; DNA, RNA, protein och sa
vidare - men vi jobbar pa det, avslutar David van der Spoel.



