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8.5. Ar atomezirn-megmaradris t6rv6nye

A kdvetkez6kben megfogalmazzuk a,st a rnaternatitailag trividlis, temiailag
alapvet6 dlUtdEt, amely szerint, ha as atomok a reakci6kbau megmaradnak, atkor
a tdmeg is rrregmarad.

3.6. Tftor,. Ea egXr atorrtax szerkezetfi kdmiai komponenseket tartalmaz6 me
chanizmus |r,ljesiti u atomszdm-megmaril6a ttirvdny6t, *kor u konzervativ.

Bizony(tfu. Legren lM,R,D,d,P,6l egr atomos szerkezetfi kdmiai kompo'
nenseket tartalmaz6 rrrchanizmus. Ea ez a mechanizmua teljeafti a,z atomszdrrF
megmaradris tdrvdnydt, a,kkor 67 - 0 (€ RDXR). Legren pT z= lT5, ahol 1e IRD

a csupa egyeoekb6l rill6 vektor. Lz, ig1 definirilt p vektor nyilvrinvaloan teljeefti a
konzervativitrfu definici6jdban kir6tt mindkdt feltdtelt. D

Amint azt a 2.3. p6lda is mutatja, a tdtel megforditdsa nem igaz.
A tovribbiakban atoma sserkezetii mechanizmueokkal nem foglalkozunk, ldsd

ezekrdl peld6ul Aus, BowEN, HoLDERITH, PETH6, ScHAy da rruisok [l]-ben fel-
sorolt rnfiveit.

8.6. Kieg6szft6sek

Kimondunk egy dltalinoe dllitdst a reverzibilitris 6s a 2.2. & 2.3. definfci6ban
szerepld fogalmak viszonyrir5l.

3.?. Tftor,. Ea egy mechanizmus reve$ibili4 a&lor nem szigorrtan szuper-,
nem szuper-, nem szub & nem szigorian szubkonzervativ; bvdbM nem szigorian
tdmegterrneld & nem szigonian tiimegfogyraszt6.

Bizonyitda. 1. Az els6 ndgy fllftris k6ztil uyilvdn elegend6 rrrcgmutatnunk, hogy
egy reverzibilis mechanizmus uem lehet ezuperkonzervativl a tiibbi rilUtris elemi
l"gig"i miiveletehkel, illetve a 2.1. megjegyzds figyelembevdtel6vel ad6dik.

Ea a rnechanizmue reverzibilis, akkor minden r €R eaetin ldtezik olyan r' € R,
amellyel f(.,r) = -7(.,r'). Enndlfogva, h^ pTt(.,r) > 0r, a&kor pT.l(.,r') I
0T; Vagyia semmilyen tilmegvektorral nem lehetnek as elemi reakci6kra vonatkoz6
tdmegm6rlegek asonos irrinyria,k.

2. A fentiekhez teljesen hasonki'an lehet megmutatni, hogy egy reverzibilig me-
chanizmus nem lehet szigonian tdmegtermel6 sem, rnert - amint ast a 4.1. tdtelben
}itni fogjuk - a,kkor azigonian azuperkonzervatfv lenue. tr

Most rnegadunk egy olgoritmust, amely eredm6nyeeen haszndlhat6 a konzerva.
tivitris vizsgdlat6ra.

Tekintettk a kiivetkez6 linedrit Tnogrtmozdsd feladatot. A

pT'l=or, pTl=!, yl<p p)o

felt6telek mellett maximalizriland6 a,z f(p,il :- y cdlffiggvdny, ahol p RM-beli
vektor-, y pedig sLal6rniltoz6.
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