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TD MAPLE CHIMIE N°2: CINETIQUE CHIMIQUE

Laduréedel’ épreuve est de 1 heure 15 minutes.
Leplan devrafigurer. On respecterales notations imposées.

Nous nous plagons dans | e cas d’ un systéme monophaseé et isochore.

|. Etudedelaréaction A+B ® C,dupremier ordrepar rapporta A etaB .

1. Position du probléme.

Dans ce paragraphe, les notations sont celles utilisées en chimie.

Soit x, I’avancement volumique al’instant t et k laconstante de vitesse de réaction.
Partant des concentrations [Alp=a ; [B]lo=b ; [C]o=0, onaletableau suivant :

concentration [A] [B] [C]
t=0 a b 0
t a-x b-x X

Lavitessevolumiqueest: v=- % =k[A] [B].

2. Etude al’ aide de Maple.

En Maple, notons x(t) (ksi) I’avancement volumiqueal’instant t, et A, B, C lesconcentrations en ces especes acet instant t .

Définir, al’instant t, les concentrations de chagque espéce en fonction des concentrationsinitiales a, b, ¢ et del’avancement
volumique.

Ecrirel’ équation différentielle vérifiée par les concentrationsen A et B.

Résoudre cette équation en X(t) , compte tenu de la conditioninitialeen x.

Simplifier I' expression obtenue pour obtenir le résultat attendu (toutes |e variables sont positives).

Affecter lasolution.

Temps de demi -réaction.

Calculer cetemps, noté t (tau), danslecasou A estleréactif limitant.

Dégénérescence del’ ordre.

Si on effectue laréaction précédente avec un trésgrand excésde B : a<<b, on peut alors négliger laconsommation de B par rapport
acellede A .

Demander aMaple I’ expression de la concentrationen A .
Pour a<< b, faire un développement limité (de Taylor) de laconcentration précédente, en a=0, al’ ordre 2, et conclure.

1. Etude de deux réactions successives:. A® B et B® C.

1. Position du probléme.

Reprenons dans ce paragraphe | es notations utilisées en chimie.

Supposons lapremiéreréaction d' ordre 1 par rapport a A , de constante de vitesse k; , et ladeuxiéme réaction d’ ordre 1 par rapport a
B, de constante de vitesse k, . Notons x,; et X, lesavancements volumiques respectifs.
Partant des concentrations [Alp=a ; [B]o=0 ; [C]o=0, on aletableau suivant :
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concentration [A] [B) [C]
t=0 a 0 0
t a-xXa X1~ X2 X2

On adonc successivement :
CdA] _

T - [A]
dBl _\ a]-

o lalAl ke[l
daq _

o - elBl

X1 €t X, sont définis par deux équations, nous travaillerons avec les deux premiéres.

2. Etude al’ aide de Maple.

Reprenons les notations Maple.

Définir, al’instant t, les concentrations de chagque espéece en fonction de la concentration initiale a et des avancements
volumiques respectifs notés x1(t) et xX2(t) .

Ecrire les deux éguations différentielles vérifiées par les concentrationsen A et B (on notera k1 et k2 les constantes
respectives).

Résoudre |e systeme différentiel en x1(t) et x2(t) , compte tenu des conditionsinitialesen x1 et X2.

Affecter lasolution.

Tracé des graphes.

Tracer sur le méme graphe les concentrations de chague espéce en fonction du temps (les différencier par des couleurs différentes), sur
I'intervalle [0, 10min], aprésavoir fixé : a=1mol.L™* ; ki=1min? e k2=3min™".

Casd' unintermédiaire trés réactif : approximation de |’ état quasi-stationnaire ou principe de Bodenstein.

Dansle casprécédent, si B est trésréactif, alors k; <<k, .
Refaire le tracé précédent pour k1=0,1min™* <<k2 et conclure.



