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A fenti definiciéban megfogalmazott viszonyt a komplex mintdjira ismét for-
mélis linedris kombin&cidval lehet kifejezni:

D %
(2.11) X(m) =) _6(d,m)A(d) (meM).

d=1

A kémidban azonban ezt a kapcsolatot inkdbb indexekkel szokas kifejezni. Ha pél-
déul M := 1, X(1) := H0, akkor D := 2, §(1,1) := 2, §(2,1) := 1, és A(1) := H,
A(2) := O; akkor a fenti formalis line4ris kombin4cié igy festene; H20 = 2H + O;
szokasosan azonban a § métrix (egytdl kiilsnbz3) elemei indexekként jelennek meg.

A fent definidlt absztrakt atom az alkalmazdsokban lehet példul elektron, ion
vagy gyok is. Tovibbmenve: tetszéleges mechanizmus tekinthetd atomos szerkezetii
specieszeket tartalmazé mechanizmusnak, ha atomoknak a specieszeket tekintjiik,
é8 6-t az egységmdtrixnak vessziik.

A 2.3. példdban szerepld elsd mechanizmust azért nevesztiik irredlisnak, mert
a specieszek atomos szerkezetliek, de az egyes atomok szdma az elemi reakciéban
megvaltozik. Az ilyen dtalakuldsok nem tartoznak a sziikebben vett kémiai vizs-
galatok korébe; az itt vizsgdlandd elemi reakciékban az atomok szama véltozatlan.
Ennek a tulajdonsignak a formalis definiciéja kovetkezik most.

2.5. Definicid. Legyen (M,R,D,a,p,6) egy atomos szerkezet(i kémiai kompo-
nenseket tartalmazé mechanizmus. Azt mondjuk, hogy ez a mechanizmus teljesiti
az atomszdm-megmaradds torvényét, ha 6y = 0 (€ (No)P*R).

2.3. Rekeszrendszerek és elsdrendii mechanizmusok

Tovébbi specidlis (nem feltétleniil atomos szerkezetii) mechanizmusokat defini-
alunk.

2.6. Definicié. Az (M,R,a, ) mechanizmus rekeszrendszer (vagy kompart-
ment-rendszer), ha minden r € R esetén

M M
Y amr)<1 & Y pm,r)<L.
m=1 m=1

Egy rekeszrendszer zdrt, ha mindkét helyen egyenl8ség 4ll (vagy, ami ezzel ekviva-
lens: az o és  matrix minden oszlopa kiilonbézik a nulla vektortél).

2.7. Definicis. Azt mondjuk, hogy az (M, R, a, 3) mechanizmus dltaldnositott
rekeszrendszer [6], ha

(i) az [a 8] métrix minden sordban minden nullétél kiilonbdzd elem értéke
azonos, és

(ii) o és 8 minden oszlopaban legfeljebb egy nullitél kiilonbézd elem 4ll.

Egy altaldnositott rekessrendszer zdrt, ha az o és (3 matrix minden oszlopa
kiilénb6zik a nulla vektortél.
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