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PEF elaqeli elaqesizV V V       (1) 

Bu funksiya eyni zamanda Potensial enerji funksiyası (PEF) də adlanır: 
əlaqəli  və əlaqəsiz halların müxtəlif formalarını özündə cəmləşdirir. MM 
üsulları həm də (Force Field) Qüvvət sahəsi üsulları da adlanır. MM molekul və 
ya molekullar qrupunun statik xassələrinin hesablanmasıdır: struktur, enerji və 
ya elektrostatik xassələr.  

Qeyd edək ki, mövcud MM alqoritmləri tətbiq sahəsindən asılı olaraq (1)- 
də verilən funksiyaların müxtəlif modifikasiyalarından, daha yüksək 
tərtiblərindən istifadə edir. Məsələn, əlaqəli hal istifadə edən MM alqoritmləri 
bio molekulyar QS-ləri Huk qanunundan və kvadratik funksiyadan istifadə edir. 
(AMBER, CHARMM, GROMOS alqoritmləri) [1,2]. Böyük molekullar-protein, 
DNA-lar üçün Morze potensialı ilə müqayisədə Huk qanunu daha yaxşı nəticə 
göstərir. Harmonik potensialın performansını artırmaq üçün yuxarı tərtiblərdən 
istifadə olunur. Bu cür düzəlişlər MM3/MM4, MMFF və CFF alqoritmlərində 
istifadə olunur, bunlar isə kiçik üzvi molekullar üçün bond əlaqəsini daha 
yüksək dəqiqlikdə hesablayır. 
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Xülasə: Təqdim olunan işdə funksionalın ekstremallarının tapılmasının bəzi klassik 
məsələlərinə baxılmış, deformasiyaya məruz qalan cismin və ona təsir edən yükün tam 
potensial enerjisini ifadə edən funksional qurulmuşdur. Bu funksional deformasiya olunan 
bərk cisim mexanikasında mühüm rol oynayır [1].   
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Tam enerji - E

 
cismin deformasiyasının potensial enerjisindən - U

 
(daxili qüvvələrin potensialı) və xarici qüvvələrin enerjisindən - 

 
(xarici 

qüvvələrin potensialı) ibarətdir: 
UE .          (1) 

Şərti olaraq qəbul edəcəyik ki, başlanğıc, yəni deformasiya olunmamış 
halda 00 E . Deməli, E - tam enerjisi cismin başlanğıc haldan deformasiya 
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olunmuş vəziyyətə keçidi zamanı daxili və xarici qüvvələrin enerjisinin 
dəyişilməsini göstərir.  

Qüvvələrin ixtiyari sisteminin enerjisi işlə ölçülür, bu işi cismi baxılan 
vəziyyətdən başlanğıc hala ( 00 E ) gətirən qüvvələr görür. Buna görə də cisim 

deformasiya vəziyyətindən başlanğıc hala gələn zaman (1) ifadəsi vasitəsilə 
enerjini elastikliyin daxili qüvvələrinin (U  üçün) və xarici qüvvələrin (

 
üçün) 

işi kimi hesablayacağıq.  
Əvvəlcə daxili qüvvələrin U  potensialı üçün ifadəni quraq. Cismin həcmi 

üzrə deformasiyalar qeyri-müntəzəm paylandığından deformasiya enerjisi də 
cismin həcmində qeyri-müntəzəm paylanır. Deformasiya enerjisinin sıxlığı və 
ya deformasiyanın ayrıca potensial enerjisi ( 0U ) anlayışını daxil edək. Bu enerji 

aşağıdakı düsturla ifadə olunur: 

V

U
U

V 



 0

0 lim .      (2) 

(2) düsturu onu göstərir ki, V  sıfra yaxınlaşdıqda V  həcmində 
toplanmış U  enerjisinin bu həcmə nisbətinin limiti 0U - enerji sıxlığını verir. 

Bircins deformasiya vəziyyəti üçün 0U  elə enerjidir ki, o, materialın vahid 

həcmində toplanır.  
Xətti gərginlik vəziyyəti üçün deformasiya enerjisinin sıxlığı materialın 

deformasiya diaqramının sahəsi vasitəsilə ifadə olunur. Bu halda 5,00 U , 

burada  gərginlik,  deformasiya vektorlarıdır. Bu düsturu həcmi-gərginlik 
vəziyyəti halı üçün ümumiləşdirsək, alarıq: 
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0 zxzxyzyzxyxyyyxxU        (3) 

Əgər   və    vektorlarının işarə olunmalarından istifadə etsək, (3) düsturunu 
qısa formada yazmaq olar: 

.
2

1
0  TU          (4) 

 Bütün V  həcmində deformasiyanın U  enerjisini həcm üzrə aşağıdakı 
inteqralı hesablamaqla tapmaq olar: 

.0
V

dVUU        (5) 

 Qeyd etmək lazımdır ki, 0U -ı iş kimi hesabladıqda, həmin işi   
gərginliyindən fərqli olaraq daxili  gərginliyinin işi kimi hesablamaq lazımdır. 
 - material üçün xarici gərginlik olub, onun sərhədlərinə təsir edir. 
Deformasiya   qiymətindən 0-a kimi azaldıqda    gərginliyi 0U -a bərabər olan 
müsbət istiqamətli iş görür. Ümumiyyətlə, elastiki qüvvələr deformasiya olunan 
cismi əvvəlki formaya bərpa etməyə çalışdıqda, (5) deformasiya enerjisinə 
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müsbət enerji verəcəklər və E  enerjisinin ümumi balansına müsbət şəkildə əlavə 
olunacaqlar.  
 İndi isə  - xarici qüvvələrin potensialı üçün ifadə quraq. Hesab edəcəyik 
ki, bu qüvvələrin qiyməti qüvvənin (çəki ağırlığı, maye və ya qazın təzyiqi və s.) 
təsir etdiyi nöqtənin yerdəyişməsindən asılı deyildir. 
 Cismin deformasiya olunmayan vəziyyətə gəlməsi zamanı təsir edən 
qüvvələr yerdəyişmələrdə mənfi istiqamətli iş görürlər. vu ,  və w  ilə uyğun 
olaraq OYOX ,  və OZ  koordinat oxları üzrə yerdəyişmələri işarə etsək,  -nin 
diferensialı üçün aşağıdakı ifadəni alarıq: 
                             Sdwpvpupd zyx  .            

Analoji olaraq həcmi yükləmənin ifadəsini yazmaq olar: 
                            VdZwYvXud  . 
Yuxarıdakı ifadələri cismin S  səthi və V  həcmi üzrə inteqrallasaq, xarici 
qüvvələrin potensialının düsturunu almış olarıq: 

    
VS

zyx VdZwYvXuSdwpvpup ,   (6) 

(6) ifadəsi qısa formada isə 

 
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T dVugdsup
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      (7) 

şəklində olur.  
 Asanlıqla görmək olar ki,  - xarici qüvvəsində olduğu kimi U  
enerjisinin qiyməti də tamamilə vu ,  və w  yerdəyişmə funksiyalarının 
verilməsilə təyin olunur. Doğrudan da, Huk qanunundan və Koşi tənliyindən 
istifadə etsək, (4) ifadəsi 0U  üçün aşağıdakı şəklə düşər: 
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Beləliklə, cismin (1) tam enerjisi üç -  Twvuu ,,


 funksiya-arqumentinin 
seçilməsindən asılı olan funksionaldır [2], yəni 

),,( wvuEE  .       (9) 
(9) ifadəsini açıq şəkildə yazsaq, funksional üçün aşağıdakı düsturu alarıq: 
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burada D - Huk qanununun matrisi, A  isə diferensiallama operatorunun 
matrisidir.  
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Резюме: Здесь показывается применение метода Монте-Карло для 
вычислительных задач, которые в своей подстановке не связаны с теорией 
вероятности. Наиболее типичный пример - это краевые задачи эллиптических 
уравнений. 
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Метод статистических испытаний (метод Монте-Карло) состоит в 

решении различных задач вычислительной математики путем построения 
случайного процесса с параметрами, равными искомым величинам. При 
этом определение этих величин происходит путем наблюдения за 
случайным процессом и вычисления его статистических характеристик, 
приближенно равных искомым параметрам. 

В принципе любую систему разностных уравнений можно решить 
методом Монте-Карло после приведения к специальному виду fAuu   
таким образом, что спектральный радиус матрицы A  меньше единицы. 
Особенно легко представить в таком виде стандартные «сеточные» 
приближения для уравнений эллиптического типа. Получаемые при этом 
матрицы A  имеют вероятностный смысл; точнее говоря, они являются 
стохастическими и соответствуют симметричному «блужданию по сетке». 

Рассмотрим простой случай первой краевой задачи для уравнения 
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в единичном квадрате. Граничное условие имеет вид ),,( yxu 


 где 

 граница квадрата. Заменяя приближенно частные производные в 
уравнении (1) вторыми разделенными разностями с учетом граничных 
условий, получим систему  21L  линейных алгебраических уравнений 
вида 
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