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Xiilasa: Isd> kimyavi birlosmalorin xassalorinin kompiiterd> hesablanmast iiciin
algoritm va tisullar tadqiq olunmusdur. Miiasir kimyavi paketlor kimyavi hesablamalar tigiin
molekulyar mexanika (MM) va molekulyar dinamika (MD) iisullar: istifads edir. MM iisullar
molekulun enerjisinin tasviri tigtin empirik tonliklardan va ya funksiyalardan istifads edir.
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Kimyanin hesablama kimyas: qolu (eyni zamanda nozari kimya da
adlanir) kvant mexanikasindan nozori termodinamik hesablamalara, movcud vo
hotta hipotez olan kimyovi maddoslorin kinetik xassolorino godor sahoni ohato
edir. Bu is iso miitloq hesablamalar tolob edir vo kimya 6yronanlar iigiin nozordo
tutulan ¢oxsayli multimedia proqram paketlorini Internetdon pullu vo ya pulsuz
sokilda alds etmok miimkiindiir. Bu paketlor molekullarin vizual modellarini
0ziindo saxlayir, sonuncular iso istifadogilor torofindon firladila, ¢evrilo bilor,
eyni zamanda bu paketlordo kimyovi reaksiyalarin vizual modellari mévcuddur.
Bakalavr vo aspirantlar iigiin beynoalxalq kimya kitablar1 bu giin kitaba uygun
belo modellari 6ziinds saxlayan CD ilo tomin olunur. Bu paketlor todqiqatcilarin
0z vizual modellorini yaratmaga vo ya movcud olan1 doyismoyo imkan vermir.
Bunun oksino sokilgokmo paketlori mosolon, CambridgeSoft Corporation
torofindon hazirlanan ChemBioOffice Ultra, HyperChem, MestRenova vo s.
kimi kimyovi vo bioloji modellosdirmoads istifado edilon program tominatlar
birlosmoalorin  molekulyar strukturunun; fiziki-kimyovi xassolorin riyazi
hesablanmasi zamani; hondosi strukturun bilavasito analizinin, horokot
dinamikasinin tadqiqi; kimyovi birlogsmalorin 3D-modellorinin hazirlanmasinda
miitoxassislora komok eds bilor. Bu istigamotdo mdévcud tisullar molekulyar
mexanika (MM) vo molekulyar dinamika (MD) iisullaridir. Bu programlar da
asasan MM va MD {isullarindan istifads edir.

MM (molekulyar mexanika) iisullar1 molekulun enerjisinin tasviri {igiin
empririk tonliklordon vo ya funksiyalardan istifado edir. MM klassik
mexanikanin “Qtivvot saholori” (QS) adlanan prinsipindon istifado edorok
molekulun enerjisini hesablayir. Bu yanasmada molekula miixtolif elastiklik
parametrlorino (qlivvot sabitlorino) malik kimyovi olagolorlo (bondlarla) birlogon
fiziki obyektlorin (atomlarin) yigimi kimi baxilir. Atomlar1 molekulda bir yerdo
saxlayan qlivvolor potensial qlivvo funksiyalar1 vasitosilo tosvir oluna bilor.
Potensial qiivvo funksiyalar1 struktur parametrlordon asilidir: oalago uzunlugu,
valent bucagi, miixtolif qeyri-kovalent qarsiligli alagolor vo s. bu potensial enerji
funksiyalarinin kombinasiyasi qlivvet saholori adlanir. Molekulyar sistemin
potensial enerjisi QS-do potensialin fordi komponentlorinin comina barabardir.
Tipik molekulyar mexanika (MM) QS-nin riyazi diisturu asagidaki sokildadir
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Bu funksiya eyni zamanda Potensial enerji funksiyas1 (PEF) do adlanir:
olagoli vo olaqosiz hallarim miixtolif formalarin1 6ziindo comlosdirir. MM
tisullar1 hom do (Force Field) Qiivvot sahoasi tisullar1 da adlanir. MM molekul vo
ya molekullar qrupunun statik xassalorinin hesablanmasidir: struktur, enerji vo
ya elektrostatik xassolor.

Qeyd edok ki, mévcud MM alqoritmloari totbiq sahasindon asili olaraq (1)-
do verilon funksiyalarin miixtolif modifikasiyalarindan, daha yiiksok
tortiblorindan istifade edir. Masalan, olagali hal istifado edon MM alqoritmlari
bio molekulyar QS-lori Huk ganunundan vo kvadratik funksiyadan istifado edir.
(AMBER, CHARMM, GROMOS alqoritmlori) [1,2]. Boylik molekullar-protein,
DNA-lar {iclin Morze potensiali ilo miigayisado Huk qanunu daha yaxsi notico
gostorir. Harmonik potensialin performansini artirmaq ii¢iin yuxari tortiblordon
istifado olunur. Bu ciir diizolislor MM3/MM4, MMFF vo CFF alqoritmlorindo
istifado olunur, bunlar iso kicik {izvi molekullar ii¢ciin bond olaqgoesini daha
ylksok doqiqlikds hesablayir.
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