Louwis

THUILLIER Classe PC, M. Plantet

Programme de colle Semaine 11
Du 8/12 au 12/12

Révisions de premiére année : Chimie organique : toute la PCSI + toute la PC

TP : détermination de grandeurs thermodynamiques
- Méthode Monte Carlo
- Meéthode de validation d’une régression linéaire

TP _: suivi cinétique par spectrophotométrie
- Relation de Beer Lambert
- Méthode de la dégénérescence de l'ordre
- Meéthode de fonctionnement d’un spectrophotometre.
- Savoir expliquer pourquoi on choisit la longueur d’'onde au maximum d’absorption du
composé d’intérét pour suivre la cinétique d’une réaction.
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Cours TM4 : Exercices uniguement

II- Cinétique des transformations en réacteur ouvert
A- Réacteur continu parfaitement agité (RCPA)
1. Rappel des hypothéses du modéle
2_Bilan de matiére pour un réacteur RCPA
a. En régime stationnaire : dn(entrée) - dn(sortie) + dn(réaction) =0
b. Autre expression du bilan de matiére - [Réactif](entrée) = [Réactif]{sortie) + r
V/Débit-volumique
c. Temps de passage = V/Debit-volumique

d. Pour une loi de vitesse d’ordre 1 par rapport au réactif A : [A](sortie) = [A](entrée)/(1+kT)

3. Dimensionnement du réacteur RCPA
a. Relier le taux de conversion du réactif au temps de passage o = ktv/ (1+k1)
b. Estimer le volume du réacteur pour un débit volumique donné
4. Effet de la température
B- Réacteur piston (RP)
1. Réacteur Piston

2. Dimensionnement du réacteur piston

a. Relier le taux de conversion du réactif au temps de passage
b. Estimer le volume du réacteur pour un débit volumique donné 16
C- Comparaison des deux réacteurs 17
I1I- Etude thermique d’un réacteur continu parfaitement agité 18
A- Premier principe de la thermodynamique en systéme ouvert — Bilan énergétique 18
B- Point de fonctionnement lors d™une transformation adiabatique 20
C- Fonctionnement en présence d’un flux thermique 23

Quantique Q1 : Cours + Exercices

Introduction

I- Description quantique de I’électron
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A- Introduction a la mé&canique qUANTIQUE. .....c..o.eeoeeeeeieereee et cete e ete et e e e e e s eeme e eeseene e ssereseneeas
1. La catastrophe Ulravioletle........oc.oov oottt ettt
2. La nature ondulatoire de 1a TUmiere..... ..o
3. MOAELE de IPATOIMIE. ...ttt ettt ee et et e st e et e e et e e e bt s e e nmeeneereeeannean
B- Principe d’incertitude de HeiSenberg.......ccoo. it et see e
C- Notion de fonction d OMAe. ... ..ottt sa et e be e et ea b e nnens
B T3 1T (510 o OSSO O SO O T U OSSR
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II- Etude quantique de ’atome d’hydrogene et des ions hydrogénoides 6
A- Orbitales AtOMIQUES. .......ooiieii ittt ettt s ee s es sttt e et 6
B- NOMDIES QUANTIGUES. ..o eeeteeneieieeee ettt ettt es et e e e e eameebe et e e esa e e e e sm e s eesaeemeereeseeneamsaeaneamnenees 8

1. Nombre quantique PrinCiPal M.........cocoooiriiiiiie ettt ettt ettt 8
2. Nombre quantique secondaire (0u azimutal) L.........ccoeriiiriiiiiiiiniccc e 8
3. Nombre quantique magnétique orbital Ml............ocoveerieiieirrecrieieiee et 8
4. Nombre quantique magnétique de SPIM ITIS..........oreriereereereererrerseere e reeees e ereere s s e ses e enesesse e seensenee 9
C- Partie radiale de la fonction d’onde et rayon orbitalaire.............cccvvveerereeriererenineireee e 10
D- Représentation standard de la partie angulaire de la fonction d’onde.........ccccooooiioiciiinieceeeee 10
IIT- Orbitales atomiques des atomes polyélectroniques 12
A- Complexité du probléme et approXimatiOnS........ccoreurererierierieniinien st se s srs e s ese e seeeesserses 13
1. Prendre en compte I'ensemble des interactions rend impossible la résolution de I'équation de
schrédinger... .13
2. Apprommahon monoelectronlque U
3. Approximation de Slater... s OO b
4. Evolution de la charge effective dans la classification perlodlque ................................................ 14
B- Orbitales de SIATL.......cc.o oottt ettt et ae et et et et ae et e s eranaenre s 15
C- Configuration électronique fondamental d’un atome et d’Un 10M......cceevereieieeccireeeee e 16
1. Principe d'exclusionde Pauli o e 1B
2. Régle de Klechkowski :. ceeeeeeeens . e . S |
3. Méthode pour établir la confguratlon d’un atome ou d union a I etat fondamental cerennnne. 16

4. Electron de coeur et de valence 17
5.REGIE de HUNG. ...t ee e e e e e e me e e eeeaeees e emssanmnaneenaneansnnmnnnnnnanee 1T

Q2 : Cours + Exercices

I- Approximations fondamentales......... i e
A- Approximation de Born-Oppenheimer..........ccoooiiiiiioiiiieeceeee ettt st e e
B- Approximation mono€leCtroniqUE.........cccouieiiieeieie ettt ettt e e ss et neese e anes
C- MEthode CLIOA . ...ttt ettt e a e e s et et e e e e e e s e e aeamn e e st e emee e seeameeenseenneeaneeseeeameeennns

II- Diagramme d’OM d’espéces diatomiques de la premiére période..........ueeeerssvceririssieccsssserecsesennsnee,
A. Interaction de deux orbitales atomiques de méme nature : exemple de la molécule H2.......................
I 0T 11T I LW o] o o= o = S

2. Diagramme d'orbitales moléculaires obtenu pour la molécule de dihydrogéne............ccccovennnnnen...

3. Régles qualitatives simples déduites de ce diagramme. ...

4. Représentation graphigue conventionnelle des orbitales moléculaires............ccccoooiviiiiiiiiieieennee..

B. Configuration électronique et ordre de LaiSOM.....cciueiriuierriereeeieeese e e e e e s e snre e s e et eesneeeseeesnee
1. REUIES U FEMPliSSAGE fuutuiieiiieieeiie et ee e et e e e et e et e e e e e ae s e e e se s s ea s eans e nsensantassereereeeensenseaeeneaneeaeesennen

A [ To o= = [ F= T o ] P O PO POV P PP PP ORPPP

C. Cas d’un diagramme hétéronucléaire : HHe+ d’espéces hétéronucléaires : analogie avec les especes
A AUITES. ...ttt ettt ettt e et e e et e e st e e taseebe e e beaesseeernse e sseesbae e aneenaseeanseeeraeesrnsenaseeeateeenreeenneenns
IR ot 111 g W [Vl o] (o]0 =11 o 1= TO N

2. Diagramme d'OM de HHe+, calculé par ordinateur.................ooooii i

3. Régles qualitatives simples qui peuvent-étre déduites de ce diagramme.......ccccooeeieeiiiiiiiiiinninnnnns

4. Analyse du diagramme A’ OM ... e e e e e e e e e e e e n e neeneees
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III- Diagramme d’OM d’espéces diatomiques de la deuxiéme période..........ueriveveiinisreiiinsssecccrcnesssann,
A- Principe de construction du diagramme d’OM pour les molécules homonucléaires : exemple du
GOXTEOIIC. .. .ottt ettt ettt e e et e st e s atesatesaeesae e e e s e e s eenseenseesaeas e esbe st enbeen st et e e e e e e e enneenneenneens

2. Diagramme d’OM de 02, calculé par ordinateur..........uvveieieiiiieieieieeee e eeae e
3. Représentation graphique conventionnelle des orbitales moléculaires pour la molécule de

Lo 1034 Yo =1 o = TSSO
4. Raisonnement pour savoir si deux orbitales atomiques se recouvrent.........ccoccvvvvveieeeiiiieieeneeneeenn, ’

a. Construction du diagramme d'OM de la molécule HF ...,
b. Analyse du diagramme d'OM de la molécule HF ...,
c. Comparaison avec la théorie de LeWIS........ccoooiirrii e



