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Nozoarl kimyanin kompiiter kimyasina
inteqrasiyasi: molekulyar modellosdirmo

aparic elmi iggi, k.ii.f.d.

rimin tamalinda dayanan ii¢ asas h

HOMiIDS DZiZBOYLI Icmalda kimya problemlarinin hallinda miihiim rol

oynayan nazari, tacriibi kimya va kompiiter simul-
AMEA akademik yasiyalar arasindaki qarsihgh alaga sarh olunmus,
Y.H.M daliyev kompiiter kimyasinda istifada olunan ii¢ asas mo-
adina Neft-Kimya dellagma metodlari — molekulyar mexanika, ab initio
Proseslori Institutu, va ipirik (yar ipirik) metodlar ayri-ayri-

hqda aragdiriimis, bu metodlarin oxsar va  forgli ca-
hatlari, iistiinliiklori va mahdudiyyatlori  atrafli
tasvir edilmigdir. Molekulyar modellasma metodla-

'y

migdir. Son illarda molekulyar modellagma met:;‘dlarmdan ist

lumat verilmig, fundamental tanliklori géstoril-
ifada edilorak aparilan miihiim elmi tadgigat

islari, eyni zamanda, sanaye migyasinda tatbiq sahalori aragdirilib timumilsgdirilorak sarh olunmugdur.

Klassik tesavviirlera géres, kimya bir laborato-
riya elmidir ve onu tecriibi tedgiqatlar olmadan te-
sovviir etmok miimkiin deyildir. Miiasir kimya
elmini qodim simya elminden farqlendiren asas
cehat iso onun fundamental nezeri prinsiplers
asaslanmasidir [1-3]. Nezeri kimya terminini kim-
yanin riyazi tesviri kimi de anlamaq miimkiindiir.
Bele ki, nezeri kimya tecriibede heyata kegirilon
kimyaevi reaksiyalari v alinan maddslerin qurulug-
larim fund | fizika ganunlanina (kvant mexa-
nikasi, molekulyar mexanika, molekulyar dina-
mika) asasen izah edir. Diger terafden, melumdur
ki, kimyevi reaksiyalar zamani yeni rabitelerin
emolegalmesi ve qirilmasi merhaleleri femto-sa-
niya (saniyenin 10-15 hissesi) miiddatde bag verir
ve bu merhaleni izleye bilmek iigiin hal-hazirda
heg bir tecriibi lisul ve ya cihaz mévcud deyil. Bu
problem kimya elminin qargilagdig1 en ¢atin ve
miihiim problemlarden biridir. (Buna

layiq goriilmiigdiir. O, miikafati alarken etdiyi ¢1-
xisinda “hesablayici kimyagilar erasinda yiizlorla
deyil, minlerle kimyag1 laboratoriya avezins biitiin
informasiyalann al altinda oldugu hesablama ma-
sinlarina dogru iiz tutacaglar” prognozunu vermis-
dir [6-7].

Haqiqaten da, bu giin kompiiter kimyasini mii-
ayyan bir kimyavi ¢evrilmenin siiretini 1015 dofo
azaldaraq miisahide ede bilmeyimizi temin eden
bir videokamera ve ya atom ve molekullan 109
dofe bdyiiden bir ultramikroskop olaraq tesevviir
etmak olar [8-9]. Kompiiter kimyas1 laboratoriyada
praktiki olaraq askar edilib, miisahide olunmasi
miimkiin olmayan kimyevi reaksiyalarin kegid ve-
ziyyatleri va araliq mahsullanini, reaksiyanin me-
xanizmini ve marhalalerini kompiiterin monito-
runda izlayerak, tam aydinhgiyla 6yronmaye im-
kan verir .

siibut olaraq, 1999-cu ilde mohz fem-
tokimya sahesindaki tedgiqatlarina
goro misirli alim ©hmad H. Zevailin
Nobel miikafatina layiq gériilmasini
gostermak olar.) Bu problemin halli
ligiin informasiya texnologiyalar1 va
nazeri kimyanin prinsiplarinden isti-
fade edilerak miihiim addimlar atil-
mis vo kompiiter kimyasi inkisaf et-

| Kompiiter simulyasiyast

!

dirilmigdir [4-5]. 1966-c1 ilde Robert
Mulliken molekulyar orbitallar me-

Nozariyya

—

todu vasitesile kimyavi rabiteler ve
molekullarin elektron strukturlarinin
tayin edilmasi sahasinde fundamental
tadgiqatlanna gore Nobel miikafatina
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Sakil 1. Kimya problemlarinin hallinda miithiim rol
oynayan nazari kimya, tacriibi kimya va kompiiter

simulyasilar: arasindak: qarsihiqh alaga
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Belsliklo, kompiiter kimyas! nezeri kimyagilar
terofinden islonib hazirlanmig riyazi iisullar vasi-
tosilo alda olunan naticaleri izah edarak, kimyanin
nezeri va tacriibi qollan arasinda korpii rolunu oy-
nayir (sokil 1) [10].

Kompiiter kimyasinin ve kompiiter kimya prog-
ramlarinin asasim kvant mexanikasi, klassik mexa-
nika, statistik fizika ve termodinamika tagkil edir
[11]. Ciinki bu nazariyyaler atom ve molekullarin
modellagdirilmasinde miihiim rol oynayirlar.

Molekulyar modellagme kvant kimyasi ve kom-

piiter texnologiyasinin birgs inkisafi naticesinde
meydana galmisdir. Molekulyar modellagma har
hanst bir molekulun atom vaziyyatlarinin (atomla-
rin dekart koordinatlari, rabite uzunluglan, rabite
bucagqlari, dihedral bucaqlar ve s.), molekulyar
sothlorinin (atomlarin vaziyysti ve radiuslarindan
asil olaraq) va enerjilerinin riyazi ifadesidir. Bagqa
sozle, molekulyar modellasma molekullarin xassa-
larinin va harakatlarinin kompiiterds kimya prog-
ramlarn vasitasile hesablanmasi va simulyasiya
edilmesidir [12-17].

Kompiiter kimya programlarindan istifade ede-
rok asasen asagidaki parametrlori hesablamaq
miimkiindiir:

= elektron qurulusu;

= hendasi optimallagdirma;

=+ tezlik sabitlari;

- reaksiyanin istiqamati ve kegid vaziyyat-

= elektron ve yiik sixhiginin paylanmast;

- potensial sath enerjisi;

- kimyavi reaksiyalann siirat sabitlori;

= termodinamik parametrlor (aktivlogme ener-
jisi, Gibbs enerjisi, tarazliq sabiti, buxar tezyiqi,
enerji baryerlori vo s.);

- miirokkeb quruluslu molekulyar sistemler
(fermentler, proteinler, aminturgular ve s.).

Tadgig edilon sistemd. larin
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Tacriibi naticaleri tasdiglemak vae ya tecriibaler
apariimadan eldeolunacaq neticeleri dncaden tex-
min etmak ve tadgiqat: arzuolunan istiqgamate y6n-
lendirmak megsedile kompiiter kimyasinda iig asas
modellogma metodlarindan istifade olunur: mole-
kulyar mexanika metodu (MM) [18], ab initio me-
todlar1 (AB) [19] ve semiempirik (yarimempirik)
metodlar [20].

Bu ve ya diger modellogme metodlarinin segil-
mosi tedqiq edilen sistemda atomlarin say1 ve he-
sablamanin heyata kegirildiyi kompiiterin tipik
parametrleri (CPU say1, yaddas, disk sahesi, ve s.)
nezere alinmagla hayata kegirilir (cedvel 1).

Molekulyar mexanika metodlar:

Molekulyar mexanika metodlarinda atomlar ara-
sindaki qarsiligh alageler klassik mexanika qanun-
larina asasen miiayyen edilir [18]. Bu metod gox
siiratlidir ve baslangic halda olan kimyavi sistemin
enerjisini tam olaraq hesablamaga qabildir. Bu me-
todlar enzimler kimi miirekkeb sistemlarde reak-
siyanin temperaturu ve konformasiyalarin davam-
lihg1 kimi ince niianslan bels hesablamaga imkan
verir [21-22]. Lakin bu metodla elektron qurulusu
ilo bagli xasseleri 6yrenmek miimkiin deyil. Mo-
lekulyar mexanika metodlarina esaslanan bezi prog-
ram paketlorine AMBER, CHARM, HYPERCHEM
va s. misal gostarmak olar.

Semiempirik metodlar

Semiempirik metodlar kvant mexanikasina asas-
lanir va molekulyar mexanika ils ab initio metod-
lar1 arasinda yer tutur. Bu metodlar 6z baglangicin
Hartri-Fok modelinden gétiirmiis ve Atom Orbi-
tallaninin Xotti Kombinasiyasi-Molekulyar Orbital-
lar (AOXK-MO) yanagmasina asaslamir [20]. Bu
metodla aparilan hesablamalarda yalmz valent elek-
tronlari nezere alinir. Valent orbitallari tigiin mini-

Cadval 1

asil olaraq molekulyar

modellogma metodlarinin tatbigi [11]

Ne [ Modellasma metodu Tadgqiq edilon sistemda atom say1
1. | Ab initio metodlan ~100 atom
2. | DFT metodlan ~1000 atom
3. Semiempirik metodlar ~10,000 atom
4, | Molekulyar mexanika/Molekulyar dinamika ~100,000 atom
metodlar
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mal baza dasti istifads olunur. Integrallar bir ve iki-
morkozli inteqrallarla mahdudlagdirilir vo hesabla-
madan olda olunan naticalar tocriibi naticolorle
tutugdurularaq baza parametrlori kimi saxlanilur.

Semiempirik metodlari iistiinliiyii hesablamala-
rin ab initio metodlarina nisbaton daha siirotle he-
yata kegirilmasinden ibaretdir. Bu metodlarin
catismayan cehati alde olunan naticalerds kenara-
¢ixma ehtimalinin yiiksek olmasidir. Ciinki natico-
lorin deqiqliyi programin parametrlosdirilmosi
mogsadilo onun verilenler bazasina daxil edilmis
molekulun qurulug va tebiati ile tedqiq olunan mo-
lekul arasindaki uygunluqdan asilidir. Semiempirik
metodlar iizvi kimya hesablamalari {igiin daha mii-
nasib hesab olunur. Bu metodlara CNDO, INDO,
MINDO, ZINDO, AMI (Austin modeli), PM3 (Pa-
rametr metodu) va s. misal gostermok olar [23]. Se-
miempirik metodlara asaslanan kompiiter prog-
ramlarina MOPAC, AMPAC, HYPERCHEM va s.
daxildir.

Ab initio metodlar

“Ab initio” latin s6zii olub, “baslangicdan etiba-
ron, ilk prinsiplerden” demakdir [24]. Bu metodlar
kvant mexanikasina esaslanir. 4b initio metodlan
vasitesile molekulun qurulusu ve buna uygun ola-
raq bir sira xasselerini hesablamag, har hansi bir
kimyavi reaksiyanin mexanizmini miioyyon etmok
miimkiindiir. Molekulda elektronlarin paylanmasi
Sreydinger tenliyindan istifade edilmakle daqig-
likla hesablanir. Bu metodlann iistiin cohatlori asa-
gidakilardan ibaratdir:

¢ kimyavi daqiqliyi temin etmak
magsadile metodlan sistematik ola- 1
raq tekmillegdirmek miimkiindiir;

* tadqiq edilen tacriibanin noviin- 1
den asil olaraq yeni parametrlarin
daxil edilmasi va ya kalibrlogdirms
tolob olunmur;

* reaksiya komponentlarinin quru-
lug, xasse, enerji baryerleri ve reak-
siya qabilliyini hesablamaq miimkiin-
diir;

¢ tacriibi parametrlorden asili de-
yildir.

Ab initio metodlannda iki miixtelif
riyazi yanagmadan istifade olunur
[25]: Hartree-Fock Self Consistent
Field (HF-SCF) — Hartri-Fok Sarbast
Saha Nazeriyyesi ve Density Functio-
nal Theory (DFT) — Funksional Sixhq

Maqalslarin say1
-EEEEBEEs 8
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Nozeriyyesi. Hartri-Fok yanagmasinda elektron-
elektron qargiligh alagaleri iigiin ortaq bir potensial
enerji osas gotiiriiliir. Bu yanagma molekullarin
ragsi tezliklorinin ve hendesi qurulusunun teyini
li¢iin alverislidir.

DFT metodu isa elektronun qurulusunu ve kim-
yovi rabitaleri empirik deyil, yalniz fundamental
kvant-mexaniki prinsiplore ve atom nomrasi kimi
elementar malumatlara asasen hesablayir [26]. Bu
metodun yaradicilari J.Popl kvant kimyevi metod-
lan islayib hazirladigina, V.Kohn ise bu molumat-
lara asason DFT metodunu erseye getirdiyine goro
1998-ci ilde Nobel miikafatina layiq goriilmiisler
[27].

DFT metodunun ssas prinsipleri agagidakilar-
dan ibaretdir [28]:

¢ Elektron sixlig1 dalga funksiyasinmin kvadratidir
va elektron koordinatlarina inteqrasiya edir.

* Dalga funksiyasinin miirekkabliyi elektronla-
rin sayi artdiqca artir, elektron sixlig1 ise hamige
yalmiz 3 koordinatdan asil olur.

DFT metodu vasitesile molekulyar qurulus, vib-
rasiya rogslori, atomlagma enerjisi, ionlasma ener-
jisi, elektrik ve maqnit xiisusiyyatleri, kimyavi
reaksiyanin istiqamati, verilmis temperaturda sar-
bast enerji va s. parametrlari daqiqlikle hesabla-
maq mimkiindiir [29]. Bu metodun tetbiq
olundugu todqiqat islerine dair magaloe ve patent-
lerin illar iizre artmas: gokil 2-de gdsterilmisdir
[30-33].

Miirakkab sistemler tigiin DFT metodu ile apa-
nilan hesablamalarda asagidaki parametrlarin dogig-

Zill

Sakil 2. DFT metodunun tatbiq olundugu

tadqiqat islorina dair magalalarin illar iizra artmasi
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likla tosvirinde ¢atinliklor mey-
dana golir [34]:

¢ molekullararast qarsihql
olagoalor;

¢ van-der vaals qiivvaleri
(disperslasmsa);

+ heyacanlanmig halda yiik
sixhgr;

* kegid veziyystlarin miiay-
yen edilmasi;

¢ limumi sath potensial ener-
Jisi;

¢ va diger mohkamsalaqali si-

temlorle bagh hesablamalar.

Molekulyar mexanika metod-
lar1 ile miiqayisade ab initio
metodlar ile aparilan hesabla-
malara daha ¢ox vaxt sarf olu-
nur. Ab initio metodlarina asas-
lanan program paketlorine GA-
USSIAN, GAMESS HYPERC-
HEM, CACHE va s. misal gos-
tormak olar [26].

Molekulyar mexanika, semi-
empirik va ab initio metodlarn-
nin asas Ustiinliiklari va gatig-
mazliglart miiqayisali olaraq

coadval 2-do verilmigdir. Cod-

valden de goriindiiyii kimi, ab
initio metodlari program temi-
natinin nisbatan bahali olmasina

baxmayaraq, diger metodlardan
daha deqiqdir, tacriibi naticaler- °

don asih deyil ve kaskin degiq-

lik tolob eden sistemlordo do

6ziinii dogruldur [14].

Yuxarida adlan ¢akilen mole-
kulyar modellosme metodla-
rinda ii¢ asas nezeri yanagma-
dan istifade olunur:

- Born-Openheymer yanag-
masi;

- sorbest hissacikler yanas-
mast;

- Atom Orbitallarinin Xatti
Kombinasiyasi-Molekulyar Or-

(~1000
va

81

vayap

bas verdiyi sis-

(ytizlarla atom);

1

dudiyyatlori
Yararhdir
kolgiili  sistemlor

Y
atom);
1

Elektron k

) tolob | temlor.
-Kaskin daqiqlik talab edan sistemlor.

-Tacriibi parametrlari olmayan mole-

-Elektron kegidinin bas verdiyi sis-
kullar;

temlor;

-Rabitslorin  yaranmadi,

s

ya
d
indan | -

baxi- | -Kigik sistemlor (onlarla atom);

(vo ya | -Ort:

xassalarini
]
—
1!

P!

mundan bahalidir.

0 hesablamalanindan

Mohdudiyyatlar
alds edilon moalumatlar) talob
-Daqiqliyi ab initio metodlan

mohdud sinif molekullara tot-
ilo miiqayisado azdir.

Xisusi qiivva sahosi yalmz
tomin edilmis | biq oluna bilir;

hesablaya bilmir;
-Tocriibi molumatlar (va
ab initio

edir.

H

9sdiq  edilmis | -Elektron
fads olunur.
tigtlin

Ustiinliiklari

dir, empirik parametrlor talob | -Tocriibi naticalordon asih deyil;

=

semiempirik vo ab initio metodlarinin miiqayisali iistiinliiklari vo asas moh

-Kegid vaziyyatlori vo hayacanlanmis | alda edilon molumatlar

-Ab initio metodlara nisboton daha az | -Tocriibi

-Hor hansi bir yolla tomin edilmnol; | -
hesablama proqramlarn talob edir;

vaziyyatlori hesablamaga qadirdir.
-Kegid voziyyatlori vo hayacanlanmis
vaziyyatlori hesablamaga qadirdir.

-Bazan xatah olur, giinki
potensial onun iigiin t
diapazondan kanarda isti

-Genig

-Riyazi cohatdon daha daqiq- | alverislidir;

olan

boyiik
istifado
cdilmis

Is prinsipi
kimi
ligiin
alda
-Hortorafli bir yanasma isti-

-Cox sayda yanagmalar tot-
fads edir.

empirik parametrlordan isti-
biq edir.

fads edir;
-Kvant fizikasina ssaslanir;

lors malik qiivva sahasina
-Kvant fizikasina asaslanir;

-Klassik fizikaya ssaslanir;
-Daxili empirik
-Hesablama siirati azdar;
molekullar

edils bilar.

-Tacriibadon

-Enzimlor
etmir;

bitallar (AOXK-MO) yanas
AOXK-MO yanagmasina g6-
ro, molekulyar orbitallar atom or-
bitallarinin xatti kombinasiyas
soklinde diiziile biler ki, bu da

Cadval 2. Molekulyar mexanika,

Metodun
névii

Molekulyar | asaslanir;
mexanika
empirik

Ab initio

Yan
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Slater toyinedicilarini forma-
lagdirir [15]. Serbest hissacik
yanagmasinda isa har bir elek-
tronun diger qonsu elektronla-
rin “erazisinda” individual ola-
raq deyil, qruplar soklinde he- /
rokot etdiyi esas gotiirilir. Bu
yanagma “‘orbital” anlayisa bas-
langic verir: meselen, atom or-
bitallan, molekulyar orbital ve s.
Born-Openheymer yanas-
masinda elektronlarin niive-
don ayn haroket etdiyi esas
gotiiriiliir [15]. Bagqa sozle, elektron ve niive koor-

fi=-

Elektronlann
kinetik enerjisi
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elektronlar

2 Mvoelektronlar elektronlar
i i
772 W o
:
i < if

Elektronlann niiva
tarafindan cazb olunma
enerjisi

Elektronlar arasinda

italama enerjisi

Tanlik 1.

H= sistemin Hamilton sabiti — molekulyar orbi-

dinatlan bir-birinden ash deyil ve bu da 6z névbe- tallarda enerjini toyin etmayo yonelmisdir;

sinde Sreydinger tonliyini asanlagdirir. Born-
Oppenheymer yanasmasina gore:
¢ niive elektronlardan daha agir olduguna gére
clektronlarla miigayisede daha yavags heroket edir;
+ niivenin veziyyetleri dondurulur (elektronlarin
Hamilton tenliyinde niivenin kinetik enerjisi sifra
barabar gotiiriliir);

U= potensial enerji;
K= kinetik enerji;
¥ = dalga funksiyas: — molekulun atrafinda elek-

tronlarin paylanmasini tosvir edir.

Niivenin va elektronlarin haroketlorini bir-birin-

den ayirdiqda tenliyin helli asagidaki kimi sadale-
sir (tonlik 1).

Bu tenliklar mole-

elektronlar elektronlar nivo elektronlar navo
2 2 2 2
Ho = —h v+ —e’Z, ¥ e }:e ZxZg  kulyar modellogsmo me-
¢l 2m, ! Tia LT} T todlarinin esasini tog-
t A>B T 7
kil edir ve alqoritmlar

¢ elektronlann dalga funksiyalari ve enerjilari
hesablanir;
T f‘l’;, HetWerdt

HoWey = E¥q, T e, vadr

¢ E-nin qiymati niive-elektron cozbetmasi ve
niive-niive itelomesi sertlerinde niivenin tutdugu
mdvqeden asilidir;

+ E =0 sonsuz ayrilmada biitiin hissaciklar tigiin
dogrudur.

Bom-Openheymer yanagmas: bizi Sreydinger
tonliyine gatirib ¢ixarir. Bu tenlikde niive koordi-
natlar1 yalniz parametr olaraq qalir, Hamilton sabi-
tinin qiymati ise elektronlardan asih olaraq doyisir.

~ih ¥ = HY HY = E¥

Nt

HY =E¥ = (U +K)¥

Burada E= sonsuz mesafoda sapalonmis atom
hissaciklerinden ibarat sistemlerin bir-birina nis-
baten enerjileri;
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vasitasile kompiiter programlarinin verilonler ba-
zasina daxil edilerek onlarin isloma prinsipini
miieyyenlosdirir.

Elmi adebiyyatda kompiiter kimyasi vo mole-
kulyar modellosmonin hansi inkisaf deracesina
golib ¢atdigin1 gérmak ligiin bir gox niimunalar
vardir. Onlardan biri de Stanford Universitetindan
V.Pande vo T.Martinezin tedgiqat qrupunun kvant-
dinamik hesablamalar ile kompiiter iizerinds hazir-
ladiglari, hayatin baglangicini teqlid eden, “ab
initio nanoreaktor”una dair nogr etdirdiklari me-
qale diqgetalayiqdir [35].

Bundan bagqa, molekulyar modellogdirmo me-
todlan1 vasitesile termokimyavi hesablamalar
(omologalma temperaturu, atomlagma temperaturu,
ionlagma potensiali, aktivlesme enerjisi, reaksiya-
nin enerjisi, rabitalerin qirilma enerjisi ve s.), kine-
tik hesablamalar (reaksiya mexanizminin, kegid
hallarinin  miisyyen edilmasi), QSAR/QSPR/

QSRR hesablamalar (derman aktivliyi, zeharliliyin
texmin edilmesi, fermentlorin baglanmasi, fiziki
xassalarin, arima, donma temperaturlar va s. tax-
min edilmasi, xromatografik gostericilarin tex-
min edilmasi va s.), derman dizaym (qurulusu
moalum olan dermanlarin tesir giiciiniin artiril-
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masi, qurulusu malum olmayan yeni derman mo-

lekulunun yaradilmasi, dermanin tesir mexaniz-

minin miayyenlagdirilmesi), materiallarin di-

zaym (optik, maqnit va termoelektrik kegiricilik,

mexaniki, triboloji, katalitik xiisusiyyatlor, ad-
sorbsiyaolunma va s.) ve s. sahalorde intensiv
todqiqat islari hayata kegirilmoakdadir [14].
Diqqgat¢aken an son tedqiqatlar kosmosda ul-
duzlararasi bosluqlarda kigik molekullar arasinda
bag veran reaksiyalarin kompiiter kimyasi ve mo-
lekulyar modellogdirma metodlar: vasitasile kom-
piiterin monitorunda asanhgla teqlid edilib, vizual
olaraq miisahidesinin miimkiinliilyli olmugdur.
Canli orqanizmlarde geden kimyevi reaksiyalar
isa boyiikhacmli molekullar (proteinler, enzimler,
DNT, RNT va s.) lizerinds bas verdiyina goro on-
larin modellagdirilmasi ¢ox gatindir. Lakin bu go-
tinliyo baxmayaraq, hazirda diinya alimleri
terofinden belo bdyiik molekulyar 6lgiilords
geden doyisiklikler do modellogdirilir vo elma
(tibb, formaseptika, genetika, biotexnologiya, bio-
informatika vo s.) ¢ox miihiim yeniliklor gotirilir
[36]. Bu sababdan 2013-cii ilde Martin Karplus,
Misel Levitt vo Arieh Vargel béyiikhacmli mole-
kullarin modellagdirilmasine imkan veron nozeri
metodlart islayib hazirladiglarina géra Nobel
miikafatina layiq gérilmiislar [37].

Qeyd edilon metodlardan basqa, son zamanlar
alman alimi Andreas Klamt terafindon ab initio
metodlar asasinda islonib hazirlanmis ve kvant
kimyasina esaslanan Conductor-like-Screening
Model for Real Solvents (COSMO-RS, Real hal-
ledicilar iigiin baladgiyebanzor-skrininiq modeli)
metodu bdyiik maraq kasb edir. Bu miiasir metod
tacriibi naticalor olmadan termodinamik para-
metrlari tayin etmaya imkan verir vo avvalcadon
prognozlagdirma iigiin bir sira kvant-kimyovi he-
sablamalar statistik termodinamika ilo birloegdi-
rir. Burada molekulu ve molekulyar xassslori
tasvir etmak ii¢iin G - profil adlandirilan moleku-
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lanir ve sonraki her hansi bir yeni qarigiqda tekrar
hesablanmaya ehtiyac qalmadan istifade olunur
(basqa sozle, elektron baza yaratmaq miimkiin-
diir);

- termodinamik xasselerin hesablanmasi gox
siirotle hayata kegirile bilir (kompiiterds taqri-
ban 1-2 dagiqays).

Hal-hazirda diinyada daha gox kimya, bio-
logiya ve tibb iizre miixtelif sahalerde mévcud
olan problemlerin hallinde COSMO-RS kvant-
kimyavi yanasmadan istifade olunmagla aparilan
tadqiqat islerinin say1 durmadan artmaqdadir.
Belo ki, diqgatgakan tadgiqatlar daha gox maye
fazada reaksiyanin modellagdirilmasi [39], pKa-
nin hesablanmasi [40], polimerlorin modellosdi-
rilmasi [41], sothi aktiv maddelerin paylanma
omsallarinin hesablanmasi [42], ion-mayelerinin
va ion quruluslu sathi aktiv maddslarin misellas-
malogatirme qatihiglari ve biomembranlar [43],
miixtelif aromatik/alifatik model qarigiqlarda ion-
mayelarinin aktivlik amsallarinin hesablanmasi
[44], CO,-nin miixtalif ion-mayelsrinda hall ol-
masi va tutulmasi [45], flavonoidlerin ve selliilo-
zanin miixtolif ion-mayelerinde hellolmas: [46],

tibde derman preparatlarinin miixtalif halledici-
lorda hallolma qabiliyyatinin &yrenilmesi [47],
farmoseptik sokristallasma iigiin halledici segil-
masi [48], insanlarda albumin serumu ¢atigmaz-
lig1 vo hematoensefalitik paylanmanin hesablan-
masi [49] sahalorini ohats edir.

Son zamanlar AMEA akademik Y.H.Mommad-
aliyev adina Neft-Kimya Proseslori Institutunda
ion-mayelri istirakinda oligomerlosma, polimer-
logmeo, alkillosma, efirlosma, ayirma, ekstraksiya
va s. sahalorda genis elmi todqiqat isleri aparilir
[50-52]. Bu tadqiqatlardan polimerlogma va eks-
traksiya istigamatinde aparilan proseslorin Oyro-
nilmasinds molekulyar modellogsmo programlar
ugurla tatbiq edilmisdir. Belo ki, merhum akade-
mik A.H.9zizov ilo ABS-in Emori Universiteti

lun yiikiiniin paylanma sixhiginin skrininginden ~Emerson Hesablama Markezinin rahberi, profes-
istifada olunur. COSMO-RS mayelarde molekul- sor C.D. Musayevin birge amakdashg: netice-
larin kimyavi potensiallan arasindaki forgi hesab- sinde AMEA NKPi-do tocriibi olaraq tadqiq
lamaq ligiin islenib hazirlanmis bir metoddur. edilmis torkibinde Ti-saxlayan yeni fenolyat tipli
Kimyavi potensiala asasan iso hallolma, aktivlik Katalitik sistemler istirakinda etilenin polimer-
amsali, buxar tozyiqi ve bu kimi bir sira para- lesme proseslori nozeri olaraq DFT metodu va-
metrlorin hesablanmasi hayata kegirilir [38]. sitesile Gyrenilmisdir [53]. Prikorsor kimi
COSMO-RS metodunun asas iistiinliiklori asagl- TiCl,:2,6-bis (morfolilmetil) -4-metilfenol, soka-
dakilardir: talizator kimi ise metilaliimoksan gotiiriilon yeni

- molekulun elektron qurulugu bir defo hesab- Kkatalitik sistemdo enerji baryerlari hesablanmig,
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TODQIQAT
olverisli rgagentin MAOCI_Ti_O+ oldugu miiay- ve heg bir nezeri asas gdsterilmeden, yalniz
yon edilmis ve prosesin xetti polimerlorin alin- tocriibi neticalors esaslanaraq toqdim olunan
mast istiqgamatinde gedeceyi proqnozlasdiril- elmi noticolor siibha dogurur.

mugdir. Molekulyar modellosdirme metodlari yalniz

Baki neftlerinden alinan miixtelif neft distillat- elmi todgiqat islerinde deyil, senayeds da gox
laninin ekoloji ve iqtisadi baximdan slverisli olan genis miqyasda istifade olunur [56). Bels ki, dor-
ion-maye holledicileri ilo aromatik karbohidro- man preparatlari kimi bioaktiv maddelorin
genlorden selektiv temizlanmasi proseslori ab (Merck, Novartis, Takeda Chemicals), polimer vo
initio metodlarina esaslanan COSMO-RS metodu siso materiallarin (Asahi Chemicals, Owens Cor-
vasitesilo dyronilmisdir [54]. Aparilan tedgiqatlar ning, Rhone Poulenc), elektron va fotomaterial-
zamant skrining olunmus kation ve anionlarin larin (Motorola, Toshiba, Lucent), homogen ve
miimkiin ola bilacek kombinasiyalarindan ibaret heterogen katalizatorlarin (Ford, Haldor Topsoe,
200-a yaxin ion-mayelri igerisindon nisbaten al- Ube industries), qazlarin ayrilmas: iigiin sorbent-
verisli olan 50-ye yaxin ion-mayelori segilmis vo lorin (BG Technologies/Advantica Technologies
onlarin naftalin/n-undekan model sistemdo nezeri Ltd., Air Liquide, Air Products and Chemicals),
aromatika tutumlan ve selektivliklori termodina-  soxsi gigiyena, qida va istehlak mehsullarinin
mik tonliklerle hesablanmisdir. Miieyyen edil- (Colgate Palmolive, Unilever, Kellog), genisge-
misdir ki, aromatik tutumuna goére skrininq sidli kimyevi maddaler ve materiallarin (Dow,
olunmus bes an alverisli ion-mayesi: N,N-dime- BASF, Rohmé&Haas), boyalar ve laklarin (Bayer,
tilmorfoliniumformiat > tetraetilammoniumformiat  Mitsubishi), video ve sokil materiallarinin (Fuji
> tetraetilammoniumasetat > dietiltertbutilam- Photo Film, Xerox), yanacaqlar va naqliyyatda

iumformiat > trietil iformiat; selek- istifade olunan kimyavi maddelorin (Chevron,
tivliye gdro skrininq olunmus bes on alverisli TotalFina/ TotalFinaEIf, Lubrizol), hesablamalar
ion-mayesi ise monoetilammoniummetilsulfat > {iciin ticari kompiiter programi taminati va cihaz
morfolini tilsulfat> N-metilmorfolini tominatimin (MSI/Accelrys/Pharmacopeia, Gaus-
tilsulfat > morfoliniumformiat > monoetilammo- sian, COSMOlogic, Fujitsu) istehsalinda bu me-
niumasetat sirasi iizra yerlogirlor. todlardan genis istifade olunur.

Miiayyen edilmisdir ki, 6ziinde alkilammo- Beloalikla, adabiyyat materiallarinin aragdiril-
nium tipli kationlar saxlayan ion-mayelerinin aro- masindan melum olur ki, kvant-kimyavi hesab-
matik tutumu kationun qurulusundan ve tebi- lama metodlarinin genis miqyasda tatbiqi 1990-c1
atindan, selektivliyi ise anionun qurulusundan ve illorden baglayaraq siiratlonmis ve elmi tadgiqat
tobiatinden daha gox asilidir. Skrininq olunmus miiossiseleri ile yanasi, senaye miiossisalorinin
ion-mayelari arasindan hom yiiksok aromatika tu-  tedgiqatgilan terafinden aparilan tadqiqatlar daha
tumu, ham de yiiksek selektivliyo malik kation gox iistiinliik togkil etmigdir. Bu da proseslorin
ve anion ciitliiylinden ibarat ion-mayesi askar kvant-kimyavi hesablamalar vasitasile dncoden
edilmemigdir. prognozlasdirilmasinin iqtisadi cohatdan daha al-

Goriindiiyii kimi, kompiiter kimyasi ilo mole- verisli olmasindan irali golir. Hal-hazirda Avropa
kulyar modellagdirme metodlar giiniimiizde ¢ox 6lkalerinin, xiisusan do ABS ve Yaponiya kimi
siiratle inkisaf eden, alimlerin diqgat markezinds inkisaf etmis dovlatlorin elmi tadqiqat miiassise-
duran [55], bir ¢ox suallara cavab axtaran, nomli leri, hamginin miiasir senaye komplekslorindo bu
va vazkegilmaz bir vasiteys ¢evrilmigdir. Kom- metodlardan genis istifade olunaraq miisbat nati-
piiter kimyas: ilk vaxtlarda, sadaca, tacriibi nati- calar slde edilir.
colori destaklomak ve izah etmak magsadile Yuxarida qeyd olunanlari nazere alaraq vur-
istifade edilirdise, bu giin artiq miistaqil olaraq gulumag lazimdir ki, ¢oxtonnajli neft-kimya pro-
yeni elmi agiqlamalar etmaye imkan veran, tacrii-  seslerinin (oligomerlagma, polimerlosma, (qh»
balars yol gosteren, maddslerin qurulusunu ve qo) alkillesma, efirlogma, oksidlosma, ekstraksiya
arzuolunan qurulusa malik yeni maddolerin sin- ve s.) modellosdirilmasi vo avvalca('ian proqnoz-
tezina genis imkanlar agan bir vasiteya gevrilmig- lagdinlmas {igiin yuxandq adlan'gakllaq metodlar
dir. Hal-hazirda diinya elminde kompiiter kimyas1 asasinda isloyan kvant-kimyavi kompiiter prog-
va modellogma metodlarindan istifade edilmadon ramlarinin (TURBOMOLE, COSMO-Therm,
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BigDFT, AMPAC, CADPAC, ADF, Gaussiax} 16
va s.) totbiqi olduqca aktual ve shemiyyatlidir.
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