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De la maltraitance des données expérimentales
ou

Comment aider nos étudiants a mieux comprendre
et traiter leurs données ?
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Fitex : outil de traitement des
données, graphes et modélisation
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Exemple - un modele linéaire en chimie

Courbe étalon - les données
25
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Ajustement presse-bouton (automatique)

d’un modele linéaire

Courbe étalon - ajustement automatique
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Il suffit d’appuyer sur un bouton pour
obtenir le résultat recherché.
0.5
° Pourquoi s’embéter avec un
ajustement non-automatique ?
gglll]llﬂll 0.000025 0. 000050 0000075 0.000100 0.000125 0.000150 0.000175 0.000200 0000225
C [mol/L]
7~ N\
f(x) = 8" ( a=9900 ) o=1 111E-1

v
Résultat: pente = 9900 L.mol*
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Modélisation adéquate (avec Fitex)

Courbe étalon - modélisation appropriée

A 510 nm
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Valeur aberrante : s Valeurs hors du
erreur expérimentale domaine de mesure
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~ Loi de Beer-Lambert: A= ELC
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s - modele linéaire sur une plage de valeurs
gfuummn 0000025 0.0000350 0.000075 000000 0.000125 0.0001 50 QUODDNTS 0000200 0.000225
T C [moliL] T
fix) = 8" \ a=10622 ) [0, 0.000150] 0=7.283E-3

Résultat : pente = 10622 L.mol! Plage de valeurs
prises en comptes



Votre partage d’expérience

De la maltraitance des données expérimentales
ou

Comment aider nos étudiants a mieux comprendre et
traiter leurs données ?

e Quelles difficultés rencontrez-vous avec vos étudiants ?

 Quels intéréts d’'un ajustement automatique ? Non
automatique ?
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Theme 1 : Choisir un modele adapté aux
données expérimentales



Choisir un modele adéquat pour résoudre un
probleme, en testant & comparant des modeles

MEP 101 : Identifier un acide aminé par titrage

o

Titrage de 20 mL de solution A environ 0,1M par la soude O, 1M ]
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V(titrant) [mL]




Choisir un modele adéquat pour résoudre un
probleme, en testant & comparant des modeles

MEP 101 : Identifier un acide aminé par titrage

Titrage de 20 L de solution A environ 0,1M par la soude 0,1M

12

10

0

Hypotheése : diacide /,/:.-"'
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a 10 15 -]

0
V(titrant) [mL]

35

o=8.475E-1
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Choisir un modele adéquat pour résoudre un
probleme, en testant & comparant des modeles

MEP 101 : Identifier un acide aminé par titrage

Titrage de 20 mL de solution A environ 0,1M par la soude O,1M

12

Hypotheése : diacide

10

Hypotheése : triacide

pH

0 5 10 15 20 25 30 35

Volume (titrant) [mL]

Cacid = |0.0978 —{ Cbase=|01 - pKal=18 —

= . = = @ () » titrage d'un triacide par une base forte
pKkaz2 =49 [ pKa3= 98 — Vacid= 10 (= Vwater= 30

pKa2 =49 = Vacid= 10 = Vwater= 30

Cacid = 0.0078 —| Cbase=01 — pKal= 18 —
= = @ titrage d'un diacide par une base forte
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Choisir un modele adéquat pour déterminer une
grandeur, en testant & comparant des modeles

MEC201 : mouvement d’un systeme masse-ressort

oscillations (ressort) : modéle harmonique, modéle pseudo-périodique
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Hypothése harmonique (frottements négligeables) f(x) = A'Sin((x+0}"2*pi/T)+x0

Hypothese pseudo-périodique (frottement fluide faible) [f(x) = A*exp(-a*x)*sin((x+t0)"2*pi/T)+x0
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ldentifier un probleme dans les données par
confrontation a un modele attendu

MEP 203 : une erreur classique dans le choix du « zéro » (solution de référence)

Courbe étalon avec probléme choix du modéle

240

Modele prenant en compte l'erreur

systématique: A=ELC+ A,

1.5

Modele attendu: A=E L C

% Loi de Beer-Lambert
g 1o
< Ajustement du meilleur
modele en s'appuyant sur ¢
0s (écart quadratique moyen)
flx) = a'+b a=10625(b=01) 0=6.677TE-3

f(x) = a"x a=11519 0=5.116E-2 H
16
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ldentifier un probleme dans les données par
confrontation a un modele attendu

MEC201 : une origine de repere difficile a caler : X(t) = A cos(wt+¢) + X0

oscillations ressort : x(t) - décalage de I'crigine du repére x0

75

50

25
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=25

-75

Modeéle attendu :
X(t) = A cos(wt+d)

La donnée X(t) n’est pas celle attendue !




ldentifier un probleme dans les données par
confrontation a un modele attendu

MEC201 : X(t) = A cos(wt+d) + X, = Ep(t) =% KX2 [/ Ep(t) = 15 K (X-X,)?

Energie potentielle élastique sans correction du décalage // modéle attendu

000000

A A

R
° : e o
o of \@ : v
100000 - ° . ] I_ . eﬁ:
80000 ,- ‘ .. I. - ._ _- ..

| Modeéle attendu :
Ep(t) = % K [A cos(wt+9)]?
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Energie potentielle elastique [J]

20000

.y
o

0 } G :
0.0 0.5 1.0 1.5 20 25 3.0 3.5 4.0 4.5 2.0 5.5 6.0

t

La donnée traitée % K X(t)2 n’est pas celle attendue ! H
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MEC201 : X

Identifier un probleme dans les données par

confrontation a un modele attendu
(t) = X(t) - X,= Acos(ot+p) =2 Ep(t)=%KX_*

cor

Energie potentielle élastique (correction du décalage de I'origine)

Energie potentielle eélastique avec correction d'origine [J]

120000

Modeéle attendu :

60000 | |

| Ep(t) = % K [A cos(ot+d)]?

40000 | @

20000 Y

0 /
0.0 0.5 1.0 1.5 20 25 30 35 4.0 4.5 5.0 5.5

t

La donnée traitée a été corrigée : Ep(t) = %5 K (X(t)-X,)?

6.0
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Theme 2 : Comprendre la signification des
parametres d’'un modele



Donner du sens a un modele mathématique en

faisant apparaitre les grandeurs d’intérét
MEP 203

Courbe étalon - donner un nom aux paramétres
20
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fix) = &% ~a=10e22
| 0,0.00016 ] a=7.2893E-3

f(x) = epsilon"Lx ~ epsilon =531 L=2 [0.0.00015] 0=7.293E-3
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Ajuster les parametres sur les données

expérimentales

MEP 101

o

Titrage de 20 mL de olution A enviren 0,01M par la soude 0,1M diluée 5 fols T

pH

@ f(x) ¥ tirage d'un triacide par une base




Ajuster les parametres sur les données

MEP 101

expérimentales

o

Titrage de 20 mL de olution A environ 0,01M par la soude 0,1M diluée 5 fols T

pH

30 35
Vol NaDH [mL]

Cacid =|0.00884 = Chase =002 DKI )26 |2 pKa2=|6.1
@ fix) » tirage d'un triacide par une base forte - - l- -] o=1 877E-1

pKa3= 9.4 [ Vacid=|20 |5] Vwater=




Exploration visuelle « théorique » d’un
modele (sans données)

CH I 401 - Dosage théorique du carbonate de Na par le chlorhydrique
pH|Vol_dosage [mL]| »

Desage du carbonate de sodium

—~_| | Apprendre a varier un seul
_parametre a la fois

pH

o 5 10 15 25 30 35 40

20
Vol_dosage [mL]

fix)= dosage d'une dibase par un acide fort Cacid = 0.1 ;[Cbage | 0.05; pKai = 6.3 ; pKa2 = 10,25 ; Vbase = 10 ; Vwater = 40
I} = dosage d'une dibase par un acide fort  ©0ckd = 0.1 {Coase | 0.1; pia = 6.3 ; pka2 = 10.25 ; Vbase = 10 ; Vwater = 40
fix) = dosage d'une dibase par un acide fort Cacid = 0.1 :[Coase F 0.15: pKat = 6.3 ; pKa2 = 10.25 ; Vbase = 10 ; Viwater = 40




Exploration visuelle « théorique » d’un
P Q

chl 201 modele (sans données)

v Courbe thecrique de dosage de l'acide phosphorigque par la soude

Dosage de I'aclde phosporique

L] 5 10 15 %5 0 35

20
V_dosage [mL]

fix) = dosage d'un tnacide par une base fore  CAcid = 0.00812 : Cbase = 0,02 ; pKat = 2.10 ; pKa2 = 7.20 ; pKa3 = 12.40 ; Vacid = 25 | Vwater = 80

(%} = dosage d'un tiacide par une base fore  CAcid = 0.00612 ; Chase =0.02 ; pkal = 2.1 pka2 =7.2 | pka3 = 12.4 | Vacid = 25 ; Vater = 400




Exploration visuelle « théorique » d’'un
modele (sans données)

MEC201 : Ce qu’on montre toujours aux étudiants ...
mais qu’ils ne font jamais eux-mémes !

Energies cinétique, potentielle, mécanique

15000

Il Ep [J] =1t [s])
Il EC=1f(t[s) -
B Em [J] =f(t[s])

12500

10000

7500

5000

2500

0
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4

0.6 0.7

s

f(x) = 0.5'm"((B*omega‘cos(2*pi*x/T))'2) B=30;omega=6283;T=1
f(x) = 0.5°K*((B"SIN(2"pIWT))'2) B=30:K=30792:T=1

f(x) = 0.5m* B=30;K=30.792;0mega=6.283 ;T=1
{(B*omega*cos(2*pi*uT))"2)+0.5%K*
((BFsin{2*pi*x/T))"2) 29
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Exemple - un modele linéaire en chimie

Courbe étalon - les données

A 510 nm

2.5

2.0

15

1.0

0.5

A > 2 : valeurs hors du
domaine de mesure
du spectrophotometre

Loi de Beer-Lambert : A= €L C [] € wanted
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- modele linéaire sur une plage de valeurs
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