Le Tébuconazole

Question simple :

Les organomagnésiens mixtes : synthese a partir des halogénoalcanes.

Question ouverte :
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Le tébuconazole

Le tébuconazole est un fongicide de la famille des triazoles, utilisé pour protéger les cultures contre
divers champignons pathogénes.

1°) Proposez une synthése du tébuconazole a partir des 4 molécules A, B, C, D et de toute
molécule comportant au maximum un atome de carbone.
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2°) Déterminer l'intervalle de concentrations en tébuconazole dans une eau potable accessible par
spectrophotomeétrie UV. Décrire le protocole mis en ceuvre et commenter le réle du script Python
fourni. Compléter les lignes 15 et 16 du script.

DOCUMENT 1 : spectres Infra rouge et RMN du tébuconazole.

i med P .

AW

3 i

I A l A l A l A l A l s l A j
4000 3500 3000 2500 2000 1500 1000 500

Wave number (cm )




Valeurs des déplacements chimiques

o 2 oo XL o - - = e e e [
A2 AaAAs~==535 & S IIYSET oo R
® X mrercocs s -+ =t M Rl ol ol e e e e e e
PR S i ittty
42000
40000
Nf\
r£ / N 35000
\/
OH
Faonon
Cl
F2a000
20000
F1a000
F10000
o000
J_L M I\ . nAR J{ 0
7 oo . . I
B g intégration d 2 1) & &
- = N ~ - - &= =
T T v . .
. 1.

0 0.5 0.0

v
o
o
31
=
o
31
31
31
=
[
o

DOCUMENT 2 : Banque de réactions.

1°) Préparation d’un époxyde .

N / N\ /
C=C__ + R—(I'I,‘-O-O-H —_— /C\—/C\ + R-COOH
(0] (0}
peroxyacide époxyde

2°) La réaction de Wittiq .

1°) Préparation d’un sel de phosphonium.
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2°) Transformation du sel en ylure de phosphore (carbanion stabilisé) :
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sel de phosphononpim Base vhire de phosphore Acide conmgué

2°) Addition nucléophile de I'ylure de phosphore sur un dérivé carbonylé :
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DOCUMENT 3 : Données physico-chimiques

Les caractéristiques physico-chimiques dont I'ordre de grandeur est indiqué ci-apres, influencent
les risques de transfert de cette substance active vers les eaux, et le risque de pollution des eaux :

e Formule moléculaire : C16H22CIN3O

e Masse molaire : 307,8 g.mol"’

e Hydrolyse a pH 7 : stable

e Solubilité : eau : 29 mg-L'apH7

e Concentration maximale admise dans I'eau potable : 0,1ug/L

TEBUCONAZOLE

Attention
= H302- Nocif en cas d'ingestion
= H361d - Susceptible de nuire au feetus
= H411-Toxique pour les organismes aquatiques, entraine des effets néfastes a long terme
Les conseils de prudence P sont sélectionnés selon les criteres de I'annexe 1 du réglement CE n° 1272/2008.
403-640-2



https://fr.wikipedia.org/wiki/Pollution_de_l%27eau_par_les_produits_phytosanitaires
https://fr.wikipedia.org/wiki/Hydrolyse
https://fr.wikipedia.org/wiki/Potentiel_hydrog%C3%A8ne
https://fr.wikipedia.org/wiki/Solubilit%C3%A9

DOCUMENT 4 : Suivi par spectrophotométrie UV.

L’absorbance de différentes solutions de tébuconazole, irradiées avec une intensité lo, sont
mesureées a la longueur d’'onde A=225 nm . Les mesures sont idéales pour une transmittance entre
20 % et 60 %.

La transmittance représente le pourcentage d’intensité transmise a la sortie de I'échantillon.
L’absorbance A de la solution est définie par A = logl—0 ou It représente l'intensité transmise a la
T

sortie de I'échantillon.
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Figure 1. : spectres UV de différentes Figure 2. : Absorbance de différentes solutions
solutions aqueuses de tébuconazole aqueuses de tébuconazole a 225 nm
osee il 1 # tebuconazole spectro_acompléter.py
ooot 01| #import des bibliothéques
02| import numpy as np
oz 03| import matplotlib.pyplot as plt
04
o t ; 05| #valeurs des concentrations des solutions aqueuses de tébuconazole:
s 06| c=[0,5,10,15,20,25,30]
Lo 07| #valeurs des absorbances mesurées
08| A=[0,0.12,0.22,0.33,0.43,0.53,0.64]
09
10| a,b=np.polyfit(C,A,1)
11
12| 1A_mod=[]
oo il 13| lresidus=[]
s N & . 14| for i im range (len(C)):
concentration mg/L 15 1A_mod.append (#COMPLETER)
16| lresidus.append(#A COMPLETER)
17|
. , L, . 18| plt.figure(l)
Figure 3. : Tracé des résidus de la courbe 19| plt.plot(C,A,'s")
, 20| plt.plot(C,1A mod,)
d’absorbance 21| plt.xlabel('concentration mg/L',fontsize=20)
22| plt.ylabel('absorbance', fontsize=20)
23| plt.text(3,0.6, 'A=0.02107*C',fontsize=20)
24| plt.figure(2)
25| plt.plot(C,lresidus, 'o',color="r")
26| plt.xlabel('concentration mg/L', fontsize=20)
27| plt.ylabel('résidus',fontsize=20)
28|
29| plt.grid()
30| plt.show()

Figure 4. : script Python associé au tracé des
figures 2. et 3.



TABLE DE DONNEES Infra Rouge

Functional Group Wavenumber (cm™) Intensity
Akyl

C-H 2853-2962 medium-strong
Alkenyl

=C-H 3010-3095 medium
Cc=C 1620-1680 variable
Alkynyl

=C-H 3300 strong
Cc=C 2100-2260 variable
Aromatic

Ar-H 3030 variable
Cc=C 1400-1600 variable

Alcohols, Phenols & Carboxylic Acids

0-H (alcohols / phenols)

3200-3500

broad, strong

O-H (carboxylic acids)

2500-3000

broad, variable

Aldehydes, Ketones, Esters, Carboxylic acids & Amides

C=0 (Aldehydes) 1690-1740 strong
C=0 (Ketones) 1680-1750 strong
C=0 (Esters) 1735-1750 strong
C=0 (Carboxylic acids) 1710-1780 strong
C=0 (Amides) 1630-1690 strong
Amines

N-H 3300-3500 medium




TABLE DE DONNEES RMN

Pratons CH; & Protons CH; & Protons CH &
Lie aun C ANy: Liedum € AXy: Lie aun C AX;:
CH,;-C 0.8 CH,-C 13 CH-C 1.3
CH:=C-MH: (on MRy} 115 §CH-C-NH: (ou NRy) L3 CH-C-OH( o OR) 162
CHy-C-Ar 125 JCHAC-Ar 1.6 CH-C-C1 1.6
CH5=C=OH o OF) 1.15-1.3  WOH-C-0H(ow OR) 1.8
Em o d"une insaturaton: En oo d"ome insatoration: En o d*une
insaturation:

CH;-C=C 1.6 CH-C=C 2,123 CH-C=C 1.5
CHs-CO-0F, 2.0 CHy-C=C 2.0 CH-C=M 2.7
CH;-CO-0H 21 CHo-CO-0OR 2.2 CH-CO-0H 2.0

CHz-CO=-NHaiou NRz) 2-1.1 CHo-CO-0H 1.3% CH-COR 2.5-2,7
CHz-C=CaC=0r CHoe O OMNH; [ou NE;) 1.1-22 CH-Ar 30
CH-CO-R 2,0 CHoe == CH-COAr i3
CHs-Ar 21-22 CHL-C0R 24
CH3-CO-Ar 2.3-24 CHyeAr 24
18 CHoeC0=Ar 27
29
Lié & un hétéroatome Lie & un hetéroatome Lié a un heteroatome
CHy-NH,(on NR4) 2123 CHNH: (o NRy) 2.5
CH-NE-COR 2,829 CHy-NH-COR a3 CH-NHy{ou NRy) 2.9

CHyWOR 33 CHwOR 34 CHNE-COR 3.8-4.1

CHa-DE 34 CH,-0H 36 CH-OR 7
CH-OCOR 37 CH3OCDR 4.2 CH-OH 3.9

CH;3-00 A ER CHp-OAs 4.0 CH-OCOR 4.8-5.1

CH;-ND, 43 CH3-NO: 14 CH-OAr 40

CH-NOy 4.5-4.7

Protons 1iés a un O insaturé:
-C=CH

-C=CH-

ArH

RCH=0
ArCH=0

1.8-3.1
4.5-6.0
6.5-8,2

(henzéne :

7.27)

9.5-10.0
9,7-110.5

Protons portés par un hétéroatome. Lenr position dépend considérablement du
solvant et de la concemiration.
OH

Aleool (ROH) : 0,7-5.3

Phénal (ArOH) : 4.5-7,1
Anmides («COHH;, CONH-) 2 6,055
Acgide (R-CO-0H): 10,5125

XH

Anune alphatique (RNH;, BNH-} : 0,6-5.0
Adnine apodatique (AfNHy, AiNH-): 2.0-4.7




