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1. Le 1-bromobutane peut réagir avec du KOH dans de l'EtOH dans des réactions de substitution et d'élimination concurrentes. Fournir deux équations chimiques pour les deux voies de réaction. Un mécanisme n'est pas nécessaire.


[image: ]
Substitution : C4H9Br + KOH                 C4H9OH + KBr
[image: ]
Élimination : C4H9Br + KOH                 C4H8 + KBr + H2O





2. Le 2-bromobutane peut réagir avec du KOH dans de l'EtOH dans des réactions de substitution et d'élimination concurrentes. Fournir un mécanisme pour la formation de chaque produit formé. Indiquer la sélectivité théorique (majeure, mineure) de chaque produit formé dans les conditions réactionnelles de cette expérience.

Mécanisme SN2 pour le 2-bromobutane :

[image: ]

Produit minoritaire

Mécanisme E2 pour le 2-bromobutane 
[image: ]
Produit majoritaire










Tableau 3.1 – Tableau des réactifs:

	Composé
	Masse moléculaire (g/mol)
	Quantité (g ou mL)
	Densité (g/mL)
	Mmol (calcul pour trouver)
	Équivalents

	1-bromobutane 0.5M
	137,02
	1.5 mL
	1,27[footnoteRef:1] [1:  1-Bromobutane. Wikipedia. 2018] 

	13,90
	1

	2-bromobutane 0.5M
	137,02
	40,0
	1,26[footnoteRef:2] [2:  2-Bromobutane. Wikipedia. 2018] 

	4,60
	1

	Hydroxyde de potassium (KOH) dans EtOH 2,0M
	56,11
	10,0
	2,044[footnoteRef:3] [3:  Hydroxyde de potassium. Wikipedia. 2018] 

	142,59
	10,26 | 31,00

	Éthanol (EtOH) 95%
	46,07
	5,0
	0,789[footnoteRef:4] [4:  Éthanol. Wikipedia. 2018] 

	-
	solvant






Protocole: indiquez les modifications ici.  

Référer au rapport de manuel de CHM 2523, Expérience 3 : Étude de la compétition entre les réactions de substitution et d’élimination, Protocole Expérimentale. Katherine McGilvray p.1-3. 

Il n’y a eu aucune modification directe au protocole. Cependant, nous étions en équipe de quatre, dont une équipe de deux a fait l’expérience à reflux avec le 1-bromobutane, et l’autre a fait l’expérience à reflux avec le 2-bromobutane. Par la suite, toutes ensemble, nous avons fait l’expérience avec le 1-bromobutane dans le bain d’eau de 60°C. De plus, en raison du manque de temps, pour la réaction avec le 1-bromobutane dans le bain d’eau de 60°C, nous avons ajouté la solution de 1-bromobutane dans le KOH avant que la solution de KOH dans de l’éthanol atteigne le reflux. 


Tableau 3.2 -  Tableau des observations:
	Conditions réactionnelles 
	Observations

	1-bromobutane à reflux
	Température pièce : 22°C 
Pression ATM : 1.025 barr
KOH : blanc et en forme de petites capsules ovales.
Solution KOH + éthanol : transparent devient jaune foncé avec l’augmentation de chaleur.
Avec l’ajout du 1-bromobutane (transparent) dans l’éthanol, la solution devient jaune pâle 
KBr obtenu après la filtration : poudre blanche.

	1-bromobutane à 60˚C
	Température pièce : 22°C 
Pression ATM : 1.025 barr
KOH : blanc et en forme de petites capsules ovales.
Solution KOH + éthanol : transparent 

Lors du chauffage de la solution initiale, la dilution du KOH solide à effectuer un changement de couleur soit de translucide à jaune.

Avec l’ajout du 1-bromobutane (transparent) dans l’éthanol, il n’y a pas eu formation de gaz. Aucune bulles a été observé lors du chauffage.  La quantité d’eau dans l’eudiomètre est restée la même.
 
Formation d’un précipité suite à l’ajout du 1-bromobutane dans avec de l’éthanol. La solution est devenu d’un jaune un peu plus foncé.
 

	2-bromobutane à reflux
	Température pièce : 22°C 
Pression ATM : 1.025 barr
KOH : blanc et en forme de petites capsules ovales.
Solution KOH + éthanol : transparent 
La solution de KOH et d’éthanol est translucide.

Après l’ajout du 2-bromobutane (transparent) dans le ballon avec la solution de KOH et d’éthanol, celle-ci est devenue jaune pâle.

Formation de bulles (vapeur) dans l’eudiomètre



Résultats:

Tableau 3.3 – Pression de gaz dans le système fermé
	Conditions réactionnelles
	Patm
(barr)
	Patm
(mm Hg)
	PH2O
(mm Hg)
	P*
(mm Hg)
	Pgaz
(atm)

	1-bromobutane à reflux
	1,025 
	768,81 
	0.5147 
	19.5 
	748.80 

	1-bromobutane à 60˚C
	 1,025
	768,81 
	0 
	 19,5
	0 

	2-bromobutane à reflux
	 1,025
	768,81
	18,16 
	19,5 
	731,25 







Table 3.4 – Résumé des produits formés
	Conditions réactionnelles
	Volume de gaz (mL)
	Mass de KBr (g)
	Moles de KBr (mol)
	Moles de butène (mol)
	Moles de butanol (mol)

	1-bromobutane à reflux
	 25,5 
	 1.78
	 
	  
	 

	1-bromobutane à 60˚C
	 0
	1,01 
	 
	 0
	 

	2-bromobutane à reflux
	 23,7
	0,36 
	 
	 
	



Table 3.5 – Résumé des résultats
	Conditions réactionnelles
	Conversion
	Sélectivité
SN2:E2
	Rendement 

	1-bromobutane à reflux
	114.36%
	E2: 51.80%
Sn2: 48.80%
	10.52%

	1-bromobutane à 60˚C
	61.07%
	E2: 0%
Sn2: 100%
1:0
	5.95%

	2-bromobutane 
à reflux
	
	E2: 
Sn2: 
2.21:1 
	2.12%



Exemples de calculs:

Avec la réaction avec le 2-bromobutane

a) Pression de gaz dans le système fermé, Pgaz:



Données : *pression de 
                  Pression atmosphérique 






Si, 
      
         



  
b) Moles de KBr formé:





 Données : 
                   






c) Moles of butène formé:


Données : 
       
       
Si, 
Et que  
Alors, 





d) Moles de butanol formé:




 
 
 









e) Conversion
















f) Selectivité



	Butène (réaction d’élimination)
	Butanol (réaction de substitution)

	



	





Ration SN2:E2 : 

2.21:1 




g) Rendement
 

	Rendement de la réaction à reflux avec le 1-bromobutane
	Rendement de la réaction à 60०C avec le 1-bromobutane
	Rendement de la réaction à reflux avec le 2-bromobutane

	100%


	100%


	100%







Discussion (en forme de points):

a) Analyse des résultats


· Théorie expliquant la distinction entre la réaction Sn2 et E2: Tout d’abord, il faut savoir que si la réaction est une élimination, elle formera deux isomères d’un alcène (butène), du KBr solide et un gaz quelconque (eau). Pour ce qui est de la réaction de substitution, le processus chimique formera du butane-2-ol et du KBr solide. Sachant cela, nous pouvons alors identifier la nature de la réaction en notant s’il y a présence de gaz lors de la fin de la réaction ou pas. Théorie utile: Le KOH, se comportant comme une base, arrache un ion H+ au carbone voisin de celui auquel l’atome de brome est attaché. Cela provoquera un repliement de la liaison sigma sur une autre, ce qui apportera au carbone alpha (le carbone auquel le brome est attaché) une cinquième liaison qu’il ne peut pas supporter, car sinon il ne respecterait pas l’octet. Cette événement expulse le groupement partant (le brome) du carbone alpha pour ensuite former le KBr avec l’ion K+ qui était en solution. C’est de cette manière que la réaction E2 entre le 2-bromobutane et le KOH s’est achevée. 




 1-bromobutane

· L’analyse des observations : Dans cette partie de l’expérience, une substitution Sn2 et une E2 se sont produites. Cette affirmation peut être justifiée par plusieurs facteurs:
-       Les produits finaux étaient le butène (gazeux), le butanol (liquide) et le KBr (solide). 
-       La réaction favorise SN2 parce que le groupement partant se trouve sur un carbone α primaire et le OH- est un nucléophile fort et une base forte à la fois, ce qui explique pourquoi le produit majoritaire (entre le butène et le butanol) de la réaction était le butanol, 0.000721 moles, qui est produit à partir d’une réaction SN2.  Le butène, 0.000104 moles, provenant de la réaction E2 est minoritaire. Le tout supporte la théorie de la réaction.
-       Le résultat de conversion obtenu est supérieur à 100%, soit de 114.36%, sans doute en raison d’impureté de notre solide, ce qui signifie que des erreurs se sont introduites dans notre rapport.

 1-bromobutane à 60℃

· L’analyse des observations: Dans cette partie de l’expérience, une substitution Sn2 a eu lieu. Cette affirmation peut être justifié par plusieurs facteurs:
· Tout d’abord, nous n’avons pas observé de gaz s’échapper de la réaction. Justement, la substitution ne fait que produire du butanol liquide et du KBr solide, contrairement à l’E2 qui produit un gaz. Cela explique alors l’absence du gaz comme produit de la réaction.
· Deuxièmement, nous n’avons pas fait bouillir le mélange réactionnel comme dans le cas des deux autres réactions à reflux, ce qui fait que nous n’avons pas donné une énergie d'activation suffisante pour que le gaz se forme. La température était relativement basse, donc la réaction Sn2 est alors favorisée une fois de plus. 
· Le carbone alpha primaire est attaqué par un nucléophile fort, ce explique également pourquoi Sn2 est favorisée.

 2-bromobutane

· L’analyse des observations: Dans la réaction du 2-bromobutane, nous avons plutôt assisté à une réaction E2 puisque:
· Après la réaction, nous avons observé l’apparition de bulles de gaz dans la burette. D’après cette observation, on peut tout de suite déduire que la réaction E2 a été favorisée à cause de la présence d’un gaz formée, ce que la Sn2 ne fait pas.  La réaction minoritaire devrait se produire quand même, réaction Sn2, puisque même si le OH-est une base forte, il peut quand même agir en tant que nucléophile et produire le butanol.
· L’apparition de ce gaz peut être expliquée par le fait que nous avons fourni une assez grande énergie d’activation à la réaction en portant la solution à ébullition, ce qui lui a permis de former le gaz. Autrement dit, à haute température, l’élimination est favorisée plus que la substitution nucléophile, d'où la réaction E2 produite. À noter aussi que cette réaction produit deux isomères de butène (un en trans et l’autre en cis). Il est possible de dire que le produit majoritaire est le butène en trans, puisqu’il possède une plus grande stabilité. Il en est ainsi, car l’isomère trans des alcènes possède moins de tension stérique entre ses substituants que les isomères cis.
· Puisque le carbone portant le groupement partant est secondaire, il est estimable que la réaction E2 soit favorisée. En présence de OH-, qui est un nucléophile fort et une base forte, ainsi qu’en présence de chaleur grâce au système de reflux, la réaction E2 se situe dans les conditions pour être favorisée, mais ce n’est pas exactement ce que nos résultats démontrent. En effet, le nombre de mol de butanol, 0.002084 est quand même plus grand que le nombre de mol de butène, 0.00094, ce qui signifie qu’il y a des sources d’erreurs dans l’expérience.



b) Étapes clés du protocol


· La préparation du montage doit être parfaite avant de commencer le reflux. Cela dit, la solution de KOH et d’éthanol doit se trouver dans le ballon rond de 100 mL pour par la suite être chauffée par le chauffe-ballon. Le ballon doit être connecté à un réfrigérant suivi d’un tube «Tygon» jusqu’à l’eudiomètre pour nous permettre d’analyser le gaz formé par la réaction E2.  Il doit y avoir un reflux constant afin d’assurer l’évaporation du gaz jusque dans l’eudiomètre afin de calculer le montant produit.
· Ajouter rapidement la solution de (1-bromobutane) ou (2-bromobutane) à la solution et replacer immédiatement l’adaptateur. Il est important d’être concis et rapide lors de l’ajout pour ne pas perdre une quantité élevée de gaz et possiblement affecter nos données lors des calculs de pression du gaz. De plus, nous ne voulons pas que le mécanisme de réaction soit affectée par la perte d’énergie dû à la baisse de température à l’intérieur du montage à reflux.
· Continuer la réaction jusqu’à ce que le gaz à l’intérieur de l'eudiomètre atteigne le niveau d’eau dans le bécher. En d’autres mots, nous devions arrêter la réaction lorsqu’il n’y avait plus de formation de bulles en raison du gaz produit par la réaction afin de déterminer la pression de l’eau encore présente dans l’eudiomètre.
· Filtrer le solide final par filtration sous-vide. Il est important de mesurer la masse finale du composé obtenu, soit le KBr, par réaction de substitution nucléophile pour ainsi déterminer le nombre de moles de chaque réactif et de chaque produit.
· Le bain d’eau doit être maintenu à 60 ℃ pour la réaction avec le 1-bromobutane à 60 ℃

 * ces étapes sont importantes pour les trois reflux que nous avons faits, sauf pour le dernier qui est spécifique au deuxième reflux. 




c) Analyse des erreurs.  Décrivez toute erreur expérimentale et leur effet sur le rendement des produits dans ces réactions. Quelles hypothèses sont en place dans cette expérience, et comment ces hypothèses affectent-elles les véritables résultats des résultats?

1-bromobutane
· Le montage pour cette expérience a été conçu pour limiter les fuites de gaz, cependant il est pratiquement impossible de s’assurer que le système soit parfaitement isolé. Un échappement de gaz aurait pu corrompre nos résultats (influençant le volume de gaz), notamment lors de l’ajout du 1-bromobutane ou 2-bromobutane dans le KOH à la solution dans le ballon, puisqu’il fallait retirer l'adaptateur du réfrigérant. Cette source d’erreur pourrait être attribué à la deuxième et troisième réaction aussi.
· Lorsque nous devions enlevez la mante chauffante en même temps que l'adaptateur du réfrigérant, nous ne l’avons pas fait exactement en même temps comme le protocole l’indiquait, alors il est possible que de l’eau s’est glissée dans le ballon et a faussée nos résultats.

1-bromobutane à 60℃
· Par manque de temps, nous avons dû transverser la solution diluée de 1-bromobutane dans le ballon rond contenant la solution de KOH et d’éthanol sans avoir attendu que la quantité totale de KOH solide se soit dissout. De plus, le reflux n’était pas encore commencé puisque la chaleur de l’eau dans le bain-marie n’était pas assez élevée pour faire chauffer le mélange dans le ballon assez rapidement pour ainsi permettre la condensation.
· Une agitation inefficace du 1-bromobutane dans le 95% éthanol fait en sorte qu’il y a une surface de réaction plus petite que désirée. Ceci pourrait expliquer pourquoi nous avons un si faible rendement puisqu’il y a sans doute eu une moins grande quantité de produit formé. Cela influence aussi nos résultats de conversion et de sélectivité. Moins de produits formés font de sorte que la conversion et la sélectivité auront des pourcentages plus petits que leurs valeurs réelles.

2-bromobutane
· Après la réaction, lorsque nous avons essayé d’enlever le ballon du montage pour recueillir le solide, nous avons eu le malheur de trop prendre notre temps et une petite quantité de gaz s’est échappé du ballon. Cette quantité de gaz, qui aurait dû se retrouver dans la burette, peut fausser le rendement du butène formé, puisque celui-ci dépend de la pression du gaz dans la burette que nous avons calculé à l’aide du volume de gaz. Le volume de gaz se voit alors un peu plus bas que la normal, et donc, influence directement le rendement quand vient le temps de calculer le nombre de moles de butène.  




d) Quelles modifications expérimentales pouvez-vous faire pour maximiser votre rendement du produit de substitution pour la réaction avec le 2-bromobutane. Soyez spécifique.



· Diminuer la température pour que moins de molécules possèdent l’énergie nécessaire pour franchir la barrière d’activation et produisent un réaction d’élimination. C’est-à-dire, étant donné que l’énergie d’activation est plus faible, l’efficacité de la substitution nucléophile (Sn2) est améliorée puisque la liaison entre le groupement partant et le carbone alpha est polarisée, ainsi la liaison devient plus facile a dissocier.
· Utiliser I (iodure) comme nucléophile, puisqu’il est plus polarisable et il possède un grand rayon atomique, donc il aura tendance à partager ses électrons plus facilement afin de favoriser une SN2.
· À la différence du protocole, ne pas utiliser un nucléophile basique afin de favoriser la substitution nucléophile, car celui-ci (KOH) est une base forte ayant la facilité à capter les H+ et qui produit une E2 en éliminant l'hydrogène, en refermant la liaison liant H-C sur la liaison sigma entre le C-C et en libérant le groupement partant. Alors, une fois de plus, I- serait un bon choix comme nucléophile pour une réaction Sn2 puisqu’il n’est pas une base forte. 


e) Quelles modifications expérimentales pouvez-vous faire pour maximiser votre rendement des produits d’élimination pour la réaction avec le 2-bromobutane. Soyez spécifique.


· Les réactions d’élimination peuvent être favorisées en choisissant une base non-nucléophile, comme le tert-butylate de potassium (base encombrée) ou l’hydrure de sodium.
· Augmenter la température, afin que plus de molécules possédant assez d’énergie pour franchir la barrière d’activation se dirigent vers l’élimination. C’est-à-dire, que l’énergie d’activation, étant plus faible, améliore l’efficacité de l’élimination.
· En utilisant une base forte, il serait possible de favoriser une réaction d’élimination, car la réaction acide-base primera au lieu de la substitution.


	SVP Laissez ce rapport de groupe dans la dropbox de votre TA (Section F, MRN 301) dans les 24h après votre expérience. Section A : mardi 11 h, Section B : mardi 21h30, Section C : mercredi 11h30, Section D : vendredi 11h30, Section E : Samedi 11h30 (par courriel à votre TA)

SVP veuillez compléter l'évaluation par des pairs  groupe de collège sur Brightspace avant le 5 octobre 2018. (Évaluation par des pairs: 5%, évaluation par TA: 5% pour l'exp.3)
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