
UE Outils pour la chimie atomistique et thermodynamique 
Semestre 3 
6h CM , 6h TD  
1 ECTS 
 

Prérequis de L1  
- Programme de Terminale avec spécialité Physique-Chimie et Mathématique. 
- Programme de 1ère année Maths L1. 
- Chimie du S1 : Thermochimie, Atomistique 

 

Enjeux du cours 
- Revoir quelques outils mathématiques de base déjà abordés dans les cours de Terminale spé maths et PC. 
- Revoir également les outils mathématiques de base nécessaires à la thermochimie et à l’atomistique déjà 

abordés en S1. 
- Construire un socle mathématique de base nécessaire à des prérequis utiles pour la thermochimie et 

l’atomistique pour la L3 C. 
 

Compétences visées :   
  

- S’approprier les outils mathématiques nécessaires à la compréhension de la chimie et de la chimie-
physique en complément et approfondissement de ceux déjà abordés dans les cours de S1 et Terminal. 

- Savoir dériver et intégrer des fonctions usuelles (affine, polynôme du 2nd degré, fonction exponentielle, 
fonction logarithmique (Ln et Log) 

- Savoir faire l’étude complète de fonction usuelle. 
- Savoir résoudre une équation différentielle du 1er et 2nd ordre. 
- Savoir vérifier l’homogénéité d’une expression en chimie-physique. (Analyse des unités) 
- Vérification de modèle mathématique simple par régression linéaire. Précision et chiffres significatifs d’un 

résultat. 

 
 

Programme du cours 
• Calcul de puissance de 10 ; apprendre à faire des calculs sans calculatrices. 

• Fonction affine et linéaire, tableau de signes et de variation. 

• Fonction Ln et log, fonctions exponentielles. Régression linéaire à la calculatrice. 

• Les fonctions de bases en trigonométrique et fonctions trigonométriques dans un triangle rectangle. 

• Les dérivées, primitives et intégrales simples et plus compliquées (intégration par partie) 

• Décomposition en élément simple. 

• Quelques analyses dimensionnelles simples ou unités de grandeur en chimie. 

• Différentielles, notion de gradient, élément de longueur, élément de volume, élément de surface en 
coordonnées cartésiennes, cylindrique et sphérique. 

• Résolution d’équation différentielle 1er et 2 ordres en cinétique chimique et/ou atomistique. 

• Géométrie dans l’espace : se repérer dans les systèmes cubiques, tétraédrique, octaédrique. 

• Équation de Schrödinger indépendante du temps et passage à l’équation aux valeurs propres. (Bonus si le 
temps en CM) 

• Matrice et recherche de valeurs propres (Bonus si le temps en CM) 

 
 


