Classe de TS 
                        TP : Modélisation microscopique des réactions chimiques 

  A- Présentation  
A l’échelle macroscopique, la transformation chimique est le résultat d’une succession de rencontres élémentaires se produisant à l’échelle microscopique.

Lorsqu’on écrit B + R →  J + V, cela signifie que lors d’une rencontre entre une entité chimique B et une entité R, ces deux entités réagissent éventuellement ensemble et sont alors transformées en J et V. 

Cette réaction élémentaire ne se fera à l’issu d’un choc entre les molécules que si ces molécules sont convenablement orientées et si elles possèdent suffisamment d’énergie : on parle alors de chocs efficaces ; parmi les chocs entre B et R, beaucoup ne conduisent pas à une réaction : ils sont inefficaces. Pourquoi ? 

* mauvaise orientation des molécules 
* choc pas assez violent

* …. 
On modélise l’efficacité d’un choc par une probabilité de réussite (1/2 ; 1/3 …). 
Réfléchir à l’influence de la température sur cette probabilité.
  B- Description du modèle proposé  
Les entités sont représentées par des billes de couleurs différentes et en nombre ni. Ces billes sont contenues dans un « pot », elles sont en nombre :

nR billes R (rouges), nV billes V (vertes), nJ billes J (jaunes), nB billes B bleues et éventuellement nS billes S blanches représentant le solvant (qui n’intervient pas directement dans la réaction élémentaire suivie).

Toute rencontre entre 2 entités est représentée par le tirage de deux billes. 

Il y a réaction s’il y a rencontre entre deux réactifs et efficacité de cette rencontre.

L’unité de temps est représentée par un tirage de billes et correspond à l’intervalle de temps moyen séparant deux chocs (quelques femtosecondes).

L'observation d’une évolution significative nécessitera plus d’une centaine de tirages.
  C- Etude d’une réaction totale  
On étudie donc B + R → J + V ( la réaction inverse étant impossible, la réaction est donc totale au bout d’un temps plus ou moins long )

C.1- Règle du jeu. 
Selon le tirage, deux cas se présentent : 
· Les billes tirées sont 1 bleue et 1 rouge 
Si le choc est efficace : les deux billes tirées, rouge et bleue, sont mises dans une « banque » et remplacées dans le « pot » par 1 bille jaune et 1 bille verte.
Si le choc n’est pas efficace : il n’y a pas de réaction, les deux billes tirées sont remises dans le « pot ».

· Pour tout autre tirage, il n’y a pas de réaction ; les billes tirées sont remises dans le pot.

C.2- Influence des facteurs cinétiques
Influence de la température

Pour traduire cette influence, 2 probabilités de choc efficace seront attribuées dans la classe :


½ pour les tables de 01 à 06
 et    1  pour les tables de 07 à 12. 

Un choc efficace sur deux (probabilité 1/2) illustre une température plus faible que pour la probabilité 1 : la température sera notée      - pour les tables de 01 à 06        et sera notée +  les tables de 07 à 12.
Influence de la concentration

Pour simuler cette situation, on ajoutera dans certains pots de départ 10 billes blanches représentant le solvant ( pour les 2 premiers rangs de la classe ). Au fond de la classe, pas de bille blanche. La concentration sera notée + pour les groupes au fond et sera notée –  pour les groupes à l’avant.
La classe est donc coupée en 4 parties (gauche-droite; avant-fond) pour étudier simultanément l'influence de ces deux paramètres.

C.3- Résultats

A l’aide du tableur Excel, vous allez enregistrer vos résultats après chaque tirage.  Pour cela :

· allumer l’ordinateur

· aller dans sers-toi et ouvrir le fichier « micro macro.xls » ;  feuille de calcul  « réac totale »
· enregistrer le fichier sous le nom XXsuivi du tirage ( où XX désigne le numéro de votre table ) dans elv401 \ termS \ TSx
· lire les infos au dessus du tableau d’enregistrement.

Le fichier permet le calcul des effectifs de chaque entité et le tracé de la courbe représentative de l’évolution des effectifs (nbre de billes) en fonction du nombre de tirages.

Commenter l’allure du graphique. 

Déterminer le temps de demi-réaction, compléter le tableau.
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Conclure.

  D- Cas d’une réaction non totale : étude des réactions directe et inverse  
On étudie maintenant les réactions directe et inverse : B + R ⇆  J + V 

Un équilibre s'installe au bout d’un temps plus ou moins long. (équilibre _____________ )

On supposera que dans le sens direct, tout choc est efficace mais que dans le sens inverse, un choc sur deux seulement l’est ( probabilité 1/2 ). 
Ouvrir la feuille de calcul « non totale » du même fichier pour saisir vos valeurs.
Groupe A  = 3 tables du premier rang : l’état initial = 20 billes rouges + 20 billes bleues.

Groupe B  = 3 tables du deuxième rang : l’état initial = 30 billes rouges + 20 billes bleues.

Groupe C  = 3 tables du troisième rang : l’état initial = 20 billes jaunes + 20 billes vertes.

Groupe D  = 3 tables du quatrième rang : l’état initial = 20 des quatre couleurs.

Dans tous les cas l’état final correspondra à un état d’équilibre dynamique.
Mettre en commun vos valeurs dans  les 2 premières lignes du tableau ci-dessous.
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Commenter.

  E- Lien avec le macroscopique  
Ouvrir la feuille de calcul « macroscop » dans le même fichier. Vous allez maintenant travailler sur de très grand nombre ! En effet, ce sont des nombres de mmol que vous pouvez fixer.
E.1 réaction totale : 1.1 quelles probabilités choisissez-vous pour illustrer une réaction totale ? En quoi l’allure des courbes est-elle conforme à vos attentes ?

1.2 quelles probabilités choisissez-vous pour illustrer une température qui diminue ? En quoi l’évolution des courbes est-elle conforme ?
E.2 réaction non totale : 

Choisir librement une probabilité dans le sens direct de ……… et une dans le sens indirect de….. mais les garder ensuite constantes ! Faire varier les quantités initiales des 4 produits. Relever alors les valeurs calculées à l’équilibre dans le tableau joint : 
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