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az eredeti rendszer konzervativitisit. Az egyes egyenletrendszerek egyenleteit a
konzervativitast definidlé oeszes egyenletbdl az Geszes lehetséges médon vigy kell ki-
vélasztanunk, hogy minden egyenlet legaldbb egy rendszerben eléforduljon, és hogy
mindegyik rendszer pontosan M szami egyenletet tartalmazzon. Ez utébbi teljesii-
1éséhez az e,, = 0 esetben az z,, = z,, egyenletet is a rendszerhez kell csatolnunk.

Az elsdrendii mechanizmus dltalinos esetére tehat egyszerii sziikséges és elég-
séges feltétel helyett egy eljdrdst tudtunk megadni, amely e szdmi linedris egyen-
letrendszer egyiitthatématrixdnak a megvizsgalasabdl dll. Egy egyszeri sziikséges
és elégséges feltétel, amilyen a fenti 3.4. tételben szerepel, algoritmikusan szintén
valamilyen eljirassal ellendrizhetS csak (gondoljunk a szénhidrogének pirolizisénél
el6forduld tsbbszaz elemi reakcidra), viszont egy ilyennél az is el6fordulhat, hogy
a feltételek kémiai nyelven megfogalmazhaték ((3.3) és (3.4) ast jelenti, hogy J
szamd kémiai komponens egymdsba alakul 4t, a tobbiekbdl pedig csak kisebb in-
dexiiek keletkezhetnek), s ekkor esetleg kémiai megfontolisok alapjdn eldénthetd,
hogy teljesiilnek-e, vagy sem.

A kovetkezd tétel az el6z8h6z hasonlé médszerrel kdzvetleniil is bebizonyitha-
t6, de az €l8z8 tételbdl is kovetkesik, ha § m-edik sordt végigosztjuk az a(m,m)
szammal és figyelembe vessziik a 2.1. megjegyzés (i) részét.

3.5. TETEL. Tegyiik fel, hogy egy olyan mechanizmusban, amelyben minden
reaktdns komplex tartéja egy elemd, M = R, és az elemi reakcick igy vannak sza-
mozva, hogy a M x M -es diagondlis métrix. Ezen feltételek mellett a mechanizmus
pontosan akkor konzervativ, ha (3 a kémiai komponensek alkalmas permutéldsa utdn
az aldbbi médon bonthaté fel:

P A
ahol

— a 3 mdtrix minden oszlopdban van zérustdl kiilonb6z6 elem,

—a P J x J-s métrix (ahol J egy 2 és M kozé esS természetes szdm), minden
sordban és minden oszlopiban pontosan egy nulltdl kiilonboz6 elem &ll, s ezek az
elemek éppen az o matrix megfelelé sorban all6 elemei,

— 0 zérusmadltrix,

— A é B pedig olyan, mint a 3.4. tételben.

A jelen szakasz kémiai szempontbdl legdltaldnosabb elégséges feltétele kivetke-
zik, amely matematikai szempontbdl trivialitis: Ha egy mechanizmus a kovetkezd
szerkezetii elemi reakciékbél all:

m-—1
(3.5) n(m)X(m) === Y M (K)X(k), m=J+1,... M;
k=1
ahol a === jel mindkét irdnyd nyilat jelenthet, vagy akir mindkettot egyszerre,

és az n(m)X(m) (m = 1,2,...,J) komplexek tetszSleges médon vannak egymdssal
elemi reakcidkat jelképezd nyilakkal Seszekdtve, akkor a mechanizmus konzervativ.
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