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burada , , , 
,  ,   ,   - qeyri-səlis  

ədədlərdir və onların mənsubiyyət funksiyaları  uyğun olaraq,  və  
– funksiyalarıdır [2].  
          Baxılan məsələ üçün  səviyyəli  Pareto - optimal həll anlayışı verilir və 
təhlil olunur. Bunun üçün aşağıdakı    səviyyəli alt çoxluğa baxılır 
                      ,    
və eyni zamanda    səviyyəli qeyri – səlis matris  
                   ,   
daxil edilir. 
         Müəyyənlik şəraitində verilmiş məlum  Pareto – optimal həllinə qarşı  
səviyyəli  Pareto – optimal həll anlayışı verilir.  səviyyəli Pareto – optimal 
həllər çox, hətta sonsuz sayda da ola bilər [2]. Odur ki, belə həllər içərisindən  
müəyyən mənada ən yaxşısını seçmək məsələsi öyrənilir və kriteriyaları 
normallaşdırmaqla kompromis həll ilə Pareto-optimal həll arasında əlaqə 
araşdırılır [1].  
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               Xülasə: Məqalədə kəsr- xətti proqramlaşdırma məsələsinin xüsusi bir şəklinə baxılır 
və onun həlli iki kriteriyalı xətti optimallaşdırma məsələsinə gətirilir. Alınan məsələ isə 
parametrdən asılı məsələ ilə əvəz olunaraq  iterasiya üsulu ilə həlli təklif olunur. 
             Açar sözlər: böyük ölçü, kəsr-xətti proqramlaşdırma, iki kriteriyalı məsələ, iterasiya 
üsulu. 
 
            İşdə  aşağıdakı şəkildə qoyulmuş məsələyə baxılır: 
                                      ,   ,  , 
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burada  -   ölçülü matrisdir və  ,  - vahid matrisdir, ,   
.  

           (1) şəklində məsələ bir çox iqtisadi və texniki məzmunlu praktik 
məsələlərin həllində qarşıya çıxır və adətən onlar böyük ölçüyə malik olurlar 
[1]. (1)-in standart yollarla həlli ölçü ilə bağlı problemləri aradan qaldırmağa 
imkan vermir.  Məqsəd funksiyası xətti olduqda və    məhdudiyyəti 
olmadıqda (1) məsələsinin sadə iterasiyaya yaxın  iterasiyanın köməyi  ilə həll 
qaydası [2] -də verilmişdir. Təqdim olunan bu imkanın (1) məsələsində istifadə 
oluna bilinməsi araşdırılır. 
            Fərz edəcəyik ki, ,  yəni bu vektorun koordinatları mənfi 
deyil. Bu şərt bir çox halda praktikada ödənir.  
(1) -ə  qarşı aşağıdakı iki kriyeriyalı məsələni qarşı qoyaq: 

,   , , 
                                                ,        

                                                                       (2) 
Aşağıdakı hökmü asanlıqla yoxlamaq olar: 
(1) - məsələsinin     optimal həlli (2) məsələsinin effektiv həllidir. 
Onda elə     tapmaq olar ki,    aşağıdakı məsələnin optimal həlli 
olsun [3]. 
                                    ,   ,  , 

                                                          (3) 
(3) məsələsinə qoşma olan məsələyə baxaq: 
                     ,    , 

                                         .                                                 (4) 
        Xətti proqramlaşdırmanın ikinci ikili teoremini nəzərə alsaq, onda ikili (4) 
məsələsini ona ekvivalent olan aşağıdakı məsələ ilə əvəz edə bilərik: 
                       ,   , 

                                           .                                                 (5) 
(5)-dən   –i   kənarlaşdıraq, onda  
                        ,    , 

                                 .                                            (6) 
(6) məsələsinin həllinə  [2] -də verilən aşağıdakı iterativ həll üsulunu tətbiq 
edək:  
                                    , 
                                                  ,    

 
olsun. 
         Belə limit vardır  2 . 

 
işarə etsək, onda (1) məsələsinin həlli  
                               ,    ,     
kimi tapılır.   
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Xülasə. Əksər molekullar birdən çox konformasiyalara (forma, quruluş) və ya 

molekulyar həndəsəyə malik ola bilər. Konformasıya analizi atom əlaqələri ətrafında fırlatma 
vasitəsilə yaranan dəyişikliklərin baxılan molekulun xassələrinə təsiri arasında əlaqəni 
modelləşdirməyə çalışır. Bu məqsədlə molekulyar mexanika və dinamika üsullarından istifadə 
edilir. İşdə konformasiyaların komputer vasitəsilə alınması üçün alqoritm və üsullar tədqiq 
olunmuşdur.   

Açar sözlər: MD alqoritmləri, konformasiya analizi, konformasiyalar fəzası, MD 
simulyasiyaları, şəbəkə axtarış.   

Molekulyar dinamika (MD) simulyasiyaları atomların cari vəziyyət və 
sürətlərinə əsaslanaraq onların gələcək vəziyyət və sürətlərini hesablamağa 
imkan verir. Əksər molekullar birdən çox konformasiyalara (forma, quruluş) və 
ya molekulyar həndəsəyə malik ola bilər. Bu isə fırlana bilən əlaqələr ətrafında 
fırlanma nəticəsində yaranır. Beləliklə, molekulun fərqli konformasiyası 
atomların fəzada fərqli düzülüşü ilə bağlıdır. Lakin, bu zaman konfiqurasiya 
yəni, atomların və əlaqələrin sayı eyni qalır. Onlar özünə çevrilə biləndirlər.  

Hər bir konformasiya molekulun potensial enerji səthində bir nöqtəyə 
uyğun gəlir. Bu isə o deməkdir ki, müəyyən həndəsənin təsviri üçün enerjinin 
konformasiya parametrlərindən asılılığından istifadə edilir. Qeyd edək ki, enerji 
həmişə molekulun bütün 3N-6 sayda olan daxili koordinatlarından asılıdır. Buna 
görə də əksər molekullar üçün potensial enerji səthi çox yüksək  ölçülü 
funksiyalardır və bəzən onlara hipersəthlər deyilir. Məsələn, su molekulu 3 
daxili koordinata malikdir və deməli enerji 3 parametrdən asılı funksiyadır və 
nəticələr 4 ölçülü potensial səthdir. 

Potensial enerji səthi adətən bir qlobal minimuma malikdir. Bu isə ən 
kiçik enerjiyə malik həndəsəyə – konformasiyaya uyğun gəlir. Bundan başqa 
müxtəlif lokal minimumlar kiçik enerjiyə malik konformasiyalar müşahidə oluna 


