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Chapitre 1

Présentation des outils numériques
de simulation

Les outils de simulation peuvent être utilisés à différentes échelles en chimie
expérimentale afin d’anticiper les résultats obtenus, d’optimiser les conditions opé-
ratoires, et d’aider à l’interprétation des résultats obtenus.

Un premier exemple d’utilisation d’outil de simulation appliqué au domaine de
l’analyse quantitative serait l’utilisation du logiciel Dozzzaqueux 1, permettant de
simuler l’évolution de paramètres physiques et chimiques lors de titrages. Ce
logiciel, utilisé à plusieurs reprises dans les manipulations de ce livre, permet ainsi
d’anticiper l’évolution de ces paramètres en fonction des conditions initiales du titrage
(volume titré, concentration du réactif titrant et titré, température, etc.). Il permet donc
d’optimiser les manipulations afin par exemple, de minimiser les quantités de produit
utilisées tout en ayant un volume à l’équivalence pouvant être distinctement repéré.
Ce logiciel ne sera pas présenté plus en détail dans cette section, son utilisation étant
relativement intuitive.

La simulation, en physico-chimie théorique, est un domaine de recherche à part
entière, visant à développer des méthodes quantiques permettant de décrire la géo-
métrie, l’énergie et l’évolution de systèmes à l’échelle atomique et moléculaire. Ces
outils, introduits dans les parties 1.2 et 1.3 de cette section, ont des applications
concrètes en chimie expérimentale, en permettant par exemple d’anticiper la réacti-
vité des molécules et la sélectivité de certaines réactions en chimie organique.

1. Le logiciel est téléchargeable via le lien suivant http://jeanmarie.biansan.free.fr/dozz
zaqueux.html.
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