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[°) Mécanisme réactionnel et modélisation microscague

Introduction : Dans le chapitre modélisation macroscopique d'wtésge chimique, on a considéré la cinétiquéchglle
macroscopique, c'est-a-dire en étudiant la vitéslsejuelle un ensemble d’un grand nombre de maéaiitre en réaction. Plus les
transformations individuelles de molécules sonjdigntes (échelle microscopique), plus la vitesserosaopique est grande. |l est
donc logique de chercher un lien entre la vitegsetchnsformations a I'échelle moléculaire et tasse macroscopique de réaction.
C’est ce qui fait I'objet de ce chapitre. On mendraussi qu’une réaction est reliée a la facon ldaréaction se déroule a I'échelle
moléculaire (microscopique), autrement dit li€é B s@canisme réactionnel .

http://chimie.ostralo.net/reaction_modele_microscojgue/ : une transformation chimique peut
étre représentée comme une succession sléémentaires :
a°) Acte élémentaire

Un acte élémentaire est un événement a I'échelieostopique qui se traduit par un choc efficacesetitux entités chimiques.
Lors de cette rencontre, des liaisons se briséanitrés se forment et de nouvelles espéces chimique.......................

b°)_Mécanisme réactionnel et intermédiaire réactionel :

Une réaction chimique peut étre décomposée esustession d’actes élémentaires appelée mécaniéawmnnel, qui feront
apparaitre un intermédiaire réactionnel et un gaéalr.

Un intermédiaire réactionnel est une espéce chiericgs réactive qui est formée au cours d’'un dérmaentaire et qui disparait
trés rapidement lors d’acte élémentaire postérigudurée de vie est trés courte de l'ordre des10

Exemple : la réaction d’oxydoréduction entre lexglite d’azote N@et le monoxyde de carbone CO se décompose enagéas
élémentaires :

Acte élémentaire 1 : NBNO, —» NO; +NO

Acte élémentaire2 :CO+NO———————> CO,+ NGO,

Bilan : ND +..... — NO+ ......

NOzestuN........ccovvviieie e, , il est absent dans le mélange initial, il@ée a I'acte 1 et il disparaiains I'acte 2.

c °) Site donneur, accepteurs et fleches courbes

Dans les molécules, les atomes sont liés paraesis covalentes. Lorsque les deux atomes sentidfies, la paire d’'électrons
formant la liaison est répartie de maniére symeésrigntre les deux atomes. Cependant, certains stmm@lus ou moins tendance a
attirer les électrons de la liaison covalente a:exdit que ces atomes sont plus électronégatifs.

L'électronégativitéest une grandeur relative qui traduitl'aptitude d'un atome A a attirer les électrdeda liaison covalente le
liant & un atome B. https://www.lenntech.fr/periodique/tableau-periodique.htm

L'électronégativité d'un élément chimique dans la classification péguoédivarie de la maniére suivantg:
- sur une ligne, de gauche a droite, I'électronggétaugmente.
-sur une colonne I'électronéagativité diminue de tlauba

Soit 2 atomes A et B, liés par une liaison convaetel que I'électronégativité de A soit infériza celle de B. Le doublet d’électron
n'est pas localisé entre les deux atomes mai¢ plas fortement attiré par I'atome de plus félctronégativité, I'atome B . On

attribue & 'atome B une charge partielle négadivéen coulomb symbole C) et & I'atome B une chargeefia positive 5* opposée

a & mais de valeur absolue égab" = -3 La liaison covalente est alors appelée liaison lemwe polarisée. Elle est notée: A — B

Un site donneur de doublet d'électrons et un llenedespéce chimique présentant un exces de chagasves. 3t 5

Exemple de sites donneurs : - un atome présent@ntharge partielle négati\%_
- une liaison multiple (double, triple..)

- un aniol
H-Q' © Le site donneur de l'ion H@st................cocoeiiinls
©
AR Le site donneur d'électron dans la molécule d'stu.e......................ceeeee.
s H H 5+
H H
\C c/ Le site donneur de doublet d'électron dans I'étlesghe............................
7 AN

H H



Un site accepteur de doublet d'électrons et undiene espéce chimique présentant un défaut dgaehaggatives

+
- un atome présentant une charge partielle positi@e
- un cation

https://phet.colorado.edu/sims/html/molecule-ptydatest/molecule-polarity_fr.html
Dans la molécule d'acide éthanoique il y a 2 sitegpteurs d'électrons le carbone fonctionnéhyddogéne lié a I'atome d'oxygéne
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Mécanisme réactionnel et fleche courbes : Une igrachimique peut se décomposer, a I'échelle miomigue, en plusieurs
réactions chimiques. L'ensemble de ces réactidrapeslé le mécanisme réactionnel. A chaque étapeétanisme réactionnel
correspond des mouvements de doublets d'élecrahsisant la formation ou la rupture de liaisons.rhbuvement de doublet
d'électron est représenté par une fleche courlamtdd sitedonneur d'électron vers le site accepteur

site donneur | Et 2 /Et
-9 5
H-0I ’—0——\\?1:';#&(‘1 —» HO—C",, + Cle

H“'./8+ \"H

it t
Me siTe accepteur Me

https://www.youtube.com/watch?v=9wnxOhrcixw
[1°) Interprétation microscopigue de I'action d'un _catalyseur:

Un catalyseur modifie le mécanisme réactionnglelit augmenter le nombre d’actes élémentaire®et des intermédiaires
réactionnels (qui n’existaient pas ou qui se fornegnplus de ceux déja présents).

Exemple : transformation chimique entre 'eau ox@®(HO, o) et les ions tartrate,8,05° (aq)
sans catalyseur
5 HO; (ag) + CH,06* @)t 2HO" aqg————>» 4 CQq + 10 HO (I) (1 étape lente)
Avec catalyseur Go
5 H0, gt 10 C6+(aq)+ 10 |‘bo+ (aq)—> 10 66 gt 20 HO 0} (étape rapide )
CiHiO6” 2y + 10 CG" (ot 10 HO ) ——> 4 CE(g) + B HO" (+ 10 CG'y) (€tape rapide )
.............. ot . ot (bilan avec catalyseur)

[11°) Interprétation microscopigue de l'influence d es facteurs cinétiques
Tous les chocs ne ménent pas a des chocs effidd@esque la réaction ait les meilleures chancssiples de se produire, les
facteurs cinétiques doivent étre optimisés darseas. https://www.edumedia-sciences.com/fr/media/564efactinetique
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