TM-2

Programme

Notions et contenus

Capacités exigibles

Détail

Modélisation d’une trans-
formation par une ou plu-
sieurs réactions chimiques.

Ecrire I'équation de la réac-
tion (ou des réactions) qui
modélise(nt) une transfor-
mation chimique donnée.

On consideére la réaction d’équation a1 A1 + asAs = 1 B1 + B2 Bo
On suppose qu’initialement toutes les especes sont présentes.

e Ecrire le tableau d’avancement en quantité de matiere.

ay A; T A = B1B1 TP B2B2
Bl nd n9, n, ",
t nY, —af ny, — a2 ny, + b1 n%, + B2

e A quelle condition peut-on écrire un tableau d’avancement en concentration ?

Si le systéme est monophasé de volume constant, alors on peut écrire un tableau d’avancement en
concentration.
Exemple : un systéme chimique en phase aqueuse, ou un systeme chimique gazeux

e Kcrire le tableau d’avancement en concentration.

a1 4; TF A = B1B1 IF B2B2
EI [AI]O [AQ]O [Bl]O [BQ]O
t [Ai]o— oz [A2]o — sz [Bilo + 1z [B2lo + Pz

On considere la réaction ay A1 = B1B1 + B2 Bo.
On suppose que seul le réactif a été initialement introduit en quantité ng.

e Ecrire le tableau d’avancement en utilisant le coefficient de dissociation «.

a1 Ay = ;BB

0 0

EI na, n;
B;

EF n% (1-7)
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Notions et contenus Capacités exigibles Détail
Equation de réaction; | Déterminer une | On notera ’équation bilan de la réaction : ), o; 4; = Ej B B;
constante thermodyna- | constante d’équilibre.

mique d’équilibre.
Evolution d’un systéme lors
d’une transformation chi-
mique modélisée par une
seule réaction chimique :
avancement, activité, quo-
tient réactionnel, critére
d’évolution.

Décrire qualitativement et
quantitativement un sys-
teme chimique dans 1’état
initial ou dans un état
d’avancement quelconque.
Exprimer lactivité d’une es-
pece chimique pure ou dans
un mélange dans le cas de
solutions aqueuses tres di-
luées ou de mélanges de
gaz parfaits avec référence
a I’état standard.
Exprimer le quotient réac-
tionnel.

Prévoir le sens de 1’évo-
lution spontanée d’un sys-
teme chimique.

e Donner lactivité d’un constituant selon son état

solide liquide vapeur
pur solvant | soluté un seul GP mélange de GP
s _ _ a; = C;/C°, avec || @ = P/P° avec | ., .
activité a=1 a=1 C° — 1mol - -1 P° — 1bar a;=PF;/P

On note C° = 1mol - L™! la concentration standard et P° = 1bar la pression standard.

e Définir le quotient réactionnel de la réaction

avec

— a(X), lactivité de l'espece X

— «; et (B sont les coefficients stoechiométriques

e Définir la constante d’équilibre de la réaction

Si I’équilibre chimique est atteint, alors

Qeq = K°(T) |

e Enoncer le critere d’évolution

constante d’équilibre.

— si Qo < K°(T) le systéme évolue dans le sens direct (augmentation de Q)

— si Qo > K°(T) le systeme évolue dans le sens indirect (diminution de Q)

D’apres le critere d’évolution, la réaction évolue dans le sens tel que le quotient de réaction tende vers la
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Composition chimique du
systeme dans 1’état final :
état d’équilibre chimique,
transformation totale.

Identifier un état d’équi-
libre chimique.

Déterminer la composition
chimique du systeme dans
I’état final, en distinguant
les cas d’équilibre chimique
ou de transformation to-
tale, pour une transforma-
tion modélisée par une réac-
tion chimique unique.

On considére la réaction d’équation a1 A1 + ansAs = 1 B1 + B2 Bo
On suppose qu’initialement seuls les réactifs sont présents.

e Réaction peu avancée :

— Inégalité vérifiée par K :

[ K<loukK <104

— Que peut-on dire des quantités de matiere des réactifs et des produits a I’équilibre ?

L’avancement molaire a ’équilibre & est faible devant ’avancement maximal (avancement dans

I'hypotheése d’une réaction totale) :
Eeq < fmax

Par conséquent, pour toutes les especes sauf les especes absentes initialement, les quantités de
matiere a la fin de la réaction sont les mémes que si la réaction était nulle.

e Réaction quantitative (quasi-totale) :

— Inégalité vérifiée par K :

K>1louK > 10*

\.

— Que peut-on dire des quantités de matiere des réactifs et des produits a I’équilibre ?

L’avancement molaire s’approche de ’avancement maximal : .

Par conséquent, pour toutes les especes sauf le réactif quasiment totalement consommé, les quantités
de matiere a la fin de la réaction sont les mémes que si la réaction était totale.

-
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Composition chimique du
systeme dans 1’état final :
état d’équilibre chimique,
transformation totale.

Capacité numérique :  dé-

terminer, & l’aide d’un
langage de programmation,
I’état final d’un systéme,
siege d’une transformation,
modélisée par une réaction
a partir des conditions
initiales et wvaleur de la

constante d’équilibre.

Préciser la fonction python a utiliser, et donner sa syntaxe.

def f(x) :

ab = ..

from scipy.optimize import bissect
return ...

sol = bissect(f,a,b)

On écrit Péquation & résoudre sous la forme f(x) =0, a
résoudre sur l'intervalle I = [a, b].
La fonction f doit étre continue sur I, et il faut que

f(a) x f(b) <0.

Dans un bécher contenant V' = 100 mL d’une solution aqueuse de sulfate de fer(III) a la concentration initiale en ion
fer(I1I) Cy = 5,00 x 10~2mol L1, on ajoute n = 1,00 x 1072 mol de thiocyanate de potassium KSCN solide. Indiquer,
a Déquilibre, la concentration finale en ions Fe?™, en ions SCN ™, et en ions complexes FeSCN?**. On donne P’équation

de la réaction et sa constante d’équilibre :

On proposera une résolution numérique pour déterminer 'avancement de la réaction.

Fe®T(aq) + SCN ™ (aq) = FeSCN?*(aq) K = 10%3

Le milieu réactionnel étant une phase homogene aqueuse, on dresse un tableau d’avancement en concentration
en mol L~!. Puis on applique la loi d’action de masse.

FeT (aq) + SCN™ (aq) = FeSCN?"(aq)
EI 5x 1072 1x107* 0
teq DX 1072 — z¢q 1x 1074 — 2eq Teq

ZeqC®

(5 x 1072 — 2¢q) X (1 X 107% — 2¢q)

On résout cette équation sur I'intervalle [0, Zmax], avec Tmax = 1 x 1072
On propose le code

Soit | @2y — Teq (5,01 x 1072 +107%%) +5x107° =0

def f(x)

from scipy.optimize import bisect

return x*x2—x*(5.01e—2 + 10*x—2.3)+5e¢—6
sol = bisect (f,0,le—4)
print (sol)

On obtient

Teq =91 x 10> mol L1 |




