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3.5. Az atomszdm-megmaradds tdrvénye

A kovetkez8kben megfogalmazzuk azt a matematikailag trividlis, kémiailag
alapvetd allitdst, amely szerint, ha az atomok a reakcidkban megmaradnak, akkor
a tdmeg i8 megmarad.

3.6. TETEL. Ha egy atomos szerkezetii kémiai komponenseket tartalmasé me-
chanizmus teljesiti az atomszdm-megmarad4s torvényét, akkor az konzervativ.

Bizonyitds. Legyen (M,R,D,a,(3,6) egy atomos szerkezetii kémiai kompo-
nenseket tartalmazé mechanizmus. Ha ez a mechanizmus teljesiti az atomszdm-
megmaradés torvényét, akkor 6y = 0 (€ RP*R), Legyen p' := 176, ahol 1 € RP
a csupa egyesekbdl 4ll6 vektor. Az igy definidlt p vektor nyilvinvaléan teljesiti a
konzervativitds definiciéjaban kir6tt mindkét feltételt. 0O

Amint azt a 2.3. példa is mutatja, a tétel megforditdsa nem igaz.

A tovdbbiakban atomos szerkezetii mechanizmusokkal nem foglalkozunk, lasd
ezekrdl példdul Aris, BoweN, HOLDERITH, PETHG, SCHAY és masok [1]-ben fel-
sorolt miiveit.

3.68. Kiegészitések

Kimondunk egy altalanos &llitast a reverzibilitds és a 2.2. és 2.3. definiciéban
szereplS fogalmak viszonyarél.
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3.7. TETEL. Ha egy mechanizmus reverszibilis, akkor nem szigorian szuper-,
nem szuper-, nem szub- és nem szigorian szubkonzervativ; tovdbbd nem szigorian
tomegtermeld és nem szigorian témegfogyasztd.

Bizonyitds. 1. Az els6 négy allitas koziil nyilvan elegendd megmutatnunk, hogy
egy reverzibilis mechanizmus nem lehet szuperkonzervativ; a tobbi dllitis elemi
logigai miiveletekkel, illetve a 2.1. megjegyzés figyelembevételével adédik.

Ha a mechanizmus reverzibilis, akkor minden r € R esetén létezik olyan r' € R,
amellyel 7(.,r) = —y(.,r'). Ennélfogva, ha pT¥(.,r) > 07, akkor pTy(.,r') <
07; Vagyis semmilyen témegvektorral nem lehetnek az elemi reakcidkra vonatkozd
tomegmeérlegek azonos irdnydak.

2. A fentiekhez teljesen hasonléan lehet megmutatni, hogy egy reverzibilis me-
chanizmus nem lehet szigorian tomegtermel$ sem, mert — amint azt a 4.1. tételben
latni fogjuk — akkor szigoriian szuperkonzervativ lenne. 0O

Most megadunk egy algoritmust, amely eredményesen hasznilhaté a konzerva-
tivitds vizsgdlatara.
Tekintsitk a kévetkez8 linedris programozdsi feladatot. A
pTy=0", pTl=1, yl<p p>0

feltételek mellett maximalizdlandé az f(p,y) = y célfiiggvény, ahol p RM-beli
vektor-, y pedig skaldrvaltozé.
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