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	'�A��� 	��� �� ������ ������, &���
 �� ��� 3�HHH NBO6) 	��� ��� 
��	� 	� ��������� 	� ���������
������$�	���� 	� �'0��� +��� ��� I�����Q��� �+����� �
���� ( ��� ���������� ���������,

�'����� ����) 	�� 
��	�� ��� 
�
 ���
�� ���� *�����2�� �'��P����� 	�� +������ 	'�A��� ��$
������� 	'�� 	������ ��� ��� �������������� 	'�A��� ������
�� �� ���.���, G���� �� ��� 3����)
NCO6 ��� �����
 *�� �� ���	������ 	'�A��� �� 	����� 	� �� ������ 	� �
���-� ���	���
�������
������
�� �� ������� ���� �B ( �B ��
+ ��$ �������������� 	'�A��� �� ���.���) �'����� ��	�)
��� ��� I�����Q���, ��� �A��� 	� .��	 ��� �������������� ���	��� 	��� �� ����������� ��
��,
>\�-���� �� ����� 3����) NHO6 ��� �����
) ��� �� 
����	� ����+�� 	� ��������� ������$�	���� ���
�'#�����) �'���������� 	�� +������ 	� .��	 	'�A��� ��$ ������� 	� 	������ ���� 	�� �����������
( �'
������ �
-������, ����� ��P����� ��-����� �+�� �'������	� ���� ����� ��-��2����+� 	��� ��
������ ������ �����
�, 0����) �� �� ���2� +������� 	� �'�A��� 	� .��	 ��� ��	�2
) ��� ��������������
	'�A��� �� ���.��� ���+��� +����� 	� ���� �� ����� BU, >�� �
������� ��
����
� 	��� ��� �������
�������� �'���������� 	� �
���-� +������� 	� �'�A��� ����� �� ������ ������ �� �� �����������
��
�� �� �����-�� �� �
������
 	� ����
������ ������������ ��� �������������� 	� .��	 	'�A���
	��� �� ����������� ���� �
	���� �'���������	� ��� �'�A��� ������
 ( �'
������ �
-������ 	��� ��
������ ������, >�� ������� �����-���� �� �
������
 	� ����������� �������� 
������� �
-������ ��
-��
���,

��' 
	
��%��
��� �	�� �� �������
����	
 �� �� ������ ��
������� ��������
��

��� 
��	�� �������� �'���������� 	'��� 
���� ����
��������� 	� �� ����������� 	��
������$�	���� �� ���� *�� ����� ���� ��� 
������ 	���
� ���� ����� �����-���� 
-�������)
������ ���� 	�� ������������ 	'
�������) �� �
������
 	� ����	�� �� ������ �� ������ 	�� ������
������$, @���� �� 	
��������� 	'������� ���������) �� ��������� +� ��������� �
� �'������ 	'�A��� 	��� 	�� �
-���� ���� 
���-�
�� 	�� A���� 	� ���	������) ���� �������1���
A���� 	� ���	������ �� ���� ���*������ ��� �������������� 	'�A��� 	� .��	 +��� 1��� 	
������
������ *���� ( �'���������� 	� 	
���������� 	� +������ �������
� �� ��������� 	� ��
��������) ����� 	� �� ������ ������$�	���� ( ��� 
������ 	���
� 3��������
�� %0E�6) 	��� 	�� A���� �� 	
2��� 	� E@$ ���+��� �����=��� �� ����-����� 	� �
-��� 	�
������������ �� ���	������ 	'�A��� 	��� ��� ������$, 7� ��� 	��� �
��������) ���� �����	����
�� ����$ �'�����
�� 	� �� ������ -�A���� 	� ������� "@$DE@$D�@!) 	'���
-��� �� 	�������
���� 	� ��� ��������� �����*��� �� ���� 	� ��	���� ����
��� 	� ������� ��� ������������ 	'
�������,

�������� �L; 9 ������� ���� *�� ;@�0�# ��) �� ����� 	� 	
+���������� ��� ;
�
�
G�����) ��� ���� �
�����. 	� ������� ��������
���� ��������� 
������� ��������� �� 	� ����	��
�� ������ ��� ������������ ����� ��� 
������� 3�$, ���� ;@�0�# � ���XD ���X��� �'#����� D
�,�B��,�BX��� �� G����� �� �,����,��X��� 	�� 	������� �
-�����$6,

�������� �� � ����%��	
�����
�	������ �� � ���� ������ ����
� ! "�	
�� #� ����



�? ������
� �� �������� �� ��������

>'
��	� 	� ������� E@$D@�D�@! ��� ��	
�������� ���
��*�� �������� ��������
���� ����
������ 
������� ��*����� ��� 	���������� �	
*���� 	� �'�����
�� 	� ��� �������� �����*���, %���
�����	���� ��� 	�9
����� �
-���� �����*���) �� �������) 	��� ��� ���
��� 	'�$�	����� 	�� �@!)
	� �'�������� ( ����
������ �� ����$ �

� �� ��
-��-� �� �� ����������� 	�� E@$ ��� ��� �������� ��-���*��� �� ��� ������� 	� ���� %0E�)
���� �'������ �� ������$ ���+��� �� E@$,

� �� ����������� ����� �����
�������� 	�� ��	����$ ����$�� �� ���+������ 	� E@ �� E@� ���
��� ����$��,

� �� ���	������ 	'�A��� ( ���$����
 	�� ������� 	� �@! �� 	� E@$, ����� ���	������ ���
���	������
� ��� �� ����������� ����� �� ������������ 	'@" ��� E@� �� �'���������� ���
@" 	� �'�$�	����� 	�� �@! *�� ������ ��� ���+������� E@DE@� �� 	��� �� ���	������
	'�A���,

� ��� ������� 	� ��	����$ "@$) *�� �
���������) ����� ��� ��+���$ 	'�A���) ��� 
���� ����
�
��������� 	�� ������� �����	����� ���������
��� �� 	� �'�A������� 	�� �������,

��( �)*����+� �� ����	��� �� �� �������

>'�
�����. 	� �� ���+��� ��� 	� 	
+������� �� ���
�� �����*�� ���� �'
��	� 	� �� ���������
������$�	���� �	���
 ( 	�� ��	���� 	� ���������������� 3�L;6 ������
�������, �����
���� �'�+��� +�) 	�9
������ �
���	�� �$������ ���� ���������� 	�� ���
��� �����*��� �� ���
�
���	�� +������ ���+��� �� ������ ��*��� 	��+��� �'�����*��� ��� ���
���, >'����������� 	'��
���
�� �����*�� 	��� �� ���+��� ��	��� �� ���� ����� �� .���� ���� ��� 
+�������� ��
���
��
	� ��� �	
*������ �+�� ��� ���
�
����*��� ���� ���*������ �� ��	��� � 
�
 	
+�����
, %��������
�
���	��) ����
	��� ������� ��� ������� �� ��� �������) ���������� 	� ������ ��� �
��������
�����*��� �
	����,

>'��� 	� ��� �
���	�� ��� �'���������������� 	� ��������� �
�������� �����*��� �
	����
���� 	� ���������� ( �'��	� 	� ��	���� ��, E
�������) �� ���� ������ 	'�	����2�� 	�� 	�9
������
	� ������������� ����� ���
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C=C ?
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Groupe 
sur Ci

 C n°i

1
2
3
4
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−   2   0   0   0
2   −   1   0   1
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0   0   1   −   0
0   1   0   0   −

 C n°i 1   2   3   4   5

Numérotation des carbones
Identification du squelette carboné

En entrée Matrice de groupe Matrice de liaisons
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cetones
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slope = 1.007
intercept = −4.83E−13
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0.84
0.16
  0

    5
0.08
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  1Nombre de C dans R ?

RH + CO2

 OH + R. + CO
RCOOH Stabilisation
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������  �%� ��)��h����� � ���� 	� ����� ���+������ ������ ( ��� ���� 	'�9������ ��
���+������ E@DE@� �� .������ �� ���+�� ��
������, #�2�) �'��
������ 2���  �)��h� � �
�-��
����� ���� ���� ��������� "@�,

� ��(*Z! 
 � �� � ��� � ���

� ��(*Z! 
 � ��� � ��0(�3Z

� ��(*Z! 
 � ��� � ��� � ���

� ��(*Z! 
 � ����� � /)>> ���� � /)>> ��� � /)35 ���� � /)35 �����
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>� �
����+��
 	�� ����$�� +�� ( +�� 	� "@� ��-����� �+�� �� ���
�� 	� ���
���� 	��� ��
���
����, �����	���) 	��� ��� ���
��� �+�� ��
�������) ��� ����$�� ���� 	�� ������� ��	����
����
������� ��� �
*����� 	� �
������� ����-���*��� �� �� ���������� ����� ���
���, �����
��.�������� 	� �� ���-���� 	� ���=�� ��� 	��� ���	�� ����*�'�� �'�-�� 	� .���� �
�-�� ��� ��
�������
�+�� "@�, #� ����
*�����) ��� ���*�� �
����+��
 � 
�
 	
2��� ���� �� ���� 	� �
�������,
%��� ��� �
�������) >������$ ��������	� 3( �H�]) �� ��	$
��	
�������
��6 �

� #������ ( 	��$ �� ����� ���
���� �,���,�������
� #������ ( *����� ���
���� �� ���� �� ����� ����$�� �,���,�������

7� �����-�� 	'����� ���� *�� ��� �
������� ��� ������ ��� 	
���	���� �
-���+� ( �� ����
������
�+�� 	�� #�D 	'��+���� ����� ( ��B��],

%��� ��� �
������� 4��
������� R "@�4) ���� �+��� ������ 	� ������+��) ����� �� ����
	� -
�
������) �� ������� #�D ����� 	� ���B� ], >� .������ 	'0�������� � 
�
 2$
 (
�,HC������ ��	$
��	
�������
��) *�� ���������	 ( ��� ��������� 	� �
������ ( �H� ] 	�
�,������� ��	$
��	
�������
��,

��� �
������� �����=���� �� .�������� 	'��	������$�	�� ��	���� *�� ���+��� ��	����� ���
��
������� 	��� ��� ���� ����� 3�'��� �� ������ ���� ��*����� ���*�� ��	������$�	� �������� 	���
��� ���) �� ��� 	� �'��
������ *�� � ������ 	� �� .�����6, #� ����
*�����) ��� ������ ��	���
	� ���� ��	������$�	� � 
�
 ��

� ���� ���*�� ��
������, >'�����
�� 	� ��� ��	������$�	��
�
�-������ ����� ���� �
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��������Z(�3 � �� � 7(��< 2�0):�0/��� ���&0:/)I9' �
��������Z(�3 � �� � �� 2�0)?3�0/��� .
��������Z(�3 �  � � ��� � �� M �
 ��� �� ������������ �

>� �
������ 0 ���������	 ( �'����������� ��� @" 	� �'��	��-��� 	� �� .������� ��	������$�	�,
����� �
������ ���	��� ( �� .�������� 	'�� ����$�) ����
����
 ��� ��� �'��
������ 	��� ��� ����
�'��	������$�	�, >� +������ 	� �� �
������ ���������	 ( ����� ��������	
� ��� 0�M����� �� ���
3�HHH N�FO6 ���� �� �
���� ��	������$�	�,

>� �
������ � ����
����� �� �
*����� �
����������� ��
� ( �'����������� 	'��	��-��� ��� ��
���
��� ������� �� .������� ��	������$�	�*��, ��� ����������� ��� .�+����
 ��� �� ��
����� 	�
-��������� 3�@@"6, ����� �
������ ���	��� ( �� .�������� 	'�� ��	���� *�� �� 	
������� ����
����	����� �� ��� �
���� �� @", ����� �
������ ��� 	��� ����� 	� ����� 	� +�� ����-���*��
3������������ ���� ����������� 	'�� @"6, �����	���) ���� ��� ����������� ���� �� ��� ���������
	'��	������$�	�� 	� ������� �$�����+�, >� +������ 	� �
������ ��� ����� ������
� ���� �'
����
��	������$�	� ����� �� �
���	� 	
����� ��-� �B,

>� ��������� 	�� ��	������$�	�� �����=�� �� ������� 	� �� �������  @�@", #��� ���	��� ��
����$� �� �� ��	���� @", ���� �� �
������ �) �� ��� �����	
�
 	� ����� 	� +�� ����-���*�� *��
��� ����$� 
+���� +��� ��� ����������� 	'�� ��	���� "@�,

���*�� ��	������$�	� ������ 	� ��������� �'��
������ 	��� �� ��� ����, E��� �+��� 	���)
	��� �� ������� �����) ��

 ������ 	'��	������$�	�� *�� 	'��
�������,

�9�9	9� �
� 5�����
�

>�� ��
������� _E7L ^ ���	������) ��� �
������ �+�� E@) ( �� .�������� 	� ��������, %���
	������� �� ���
�� 	'������� 	��� �� ���
��) ���� �+��� ������ 	� �� ��� ������+�� �'�����
��
	�� �������� .���
� ��� ����� +���,

� >���*�� ��� �������� ����������� ? ���
���� �� �����) �� ������� .���
 ��� �'��
������ ���
����� �9����+����� .���
 	��� �� ���
�� �$�������, #� ����
*�����) �'��.�������� 	� ��� 	�
������� .���
 	��� 1��� ������+
 	��� �'��
������, �������� ��� ����� ���
 _���h	�h�������^,

� >���*�� �� ������� .���
 �������� ���* ���
���� �� ���� 	��� �'�$�	����� �$�������) �� ���
�������
 ���� 	� �'
������� ���� .���� 	'��
������� ��� ��� ������ ��	���, E��� �+���
������ 	'�9����� ( ����� ������ ��� ���	���� 	� �
������ 	� �"��"��"��"3@E@�6�"�,
���������� �� �
����+��
 	�� �������� �� �B +�� ( +�� 	� @") ���� �'
�������� ����� �����

�� ����� ��	$
��	
�������
��) �� .������� 	�� -������ .����������� ����
� ��� �� ���
����, #�
�����*��) ���* ������� ��	���� ��� 
�
 ��

�� ���������	��� ( B +������� 	� �
������ �+�� @"
3������� Z �,B������ Z B������ Z F,B������ Z ������� ��	$
��	
�������
��6, >'������ ��	���
��� ������� �� .������� 	� �� �
����+��
 �+�� @" ( �H� ],

02� 	'1��� ������+���. �� �A��� �� ���� 	� ���
�� �
	���) ���� 	� ������������ 	�� ��������
��� 	�� �������� �� �B) ��� ������������ 	��� 1��� .���� �� �'������ �������
� ���������� ����
	'��� .������� �������, �'��� �� ���) ��� �$�����) 	�� �������� .���
� ����� �		����� 	� E@� ���
��� 	��
�� ������� �
K�����
� � ��� � ���&����' �&��)'&���'������

�+(������ ���&����' �&����'&���'������

%��� ����) ��� ������ � 
�
 �����	���� 3aE�6, ����� ������ ����
����� �� �A��� �� ���� 	'���
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.������� ������� ��-���*��) �� � 	��� �����	
�
 *�'���� ���� �
�-�� ����� ���� �

[�3 � �� � ��� 2 ������
�
�� ��
� � �
� 
� %�������� &��� ��� �� CF�2 �� ��2�
��
 0::1 A>5B'
�0)3?�0)3?�/)/>�0):1�0/��� � 0)05�0/��� �������������������

[�3 �  � � ��� � ��� M����
��	��� ����
�

�9�9	9� �
 ��� �
� ��-�� �
��,-� / �
� &;5J ;���
� #����,-����
� 
� &
��,-/����
�

>�� ����� ����$�� �
�-������ ( �� .��� �+�� E@ �� E@�, 7� ��� 	��� �
��������) ���� �������
�� 	�����
����� 	�� �@! �����	����� 	� �����=��� �� ������� E@DE@�, E��� �+��� ���-�
 ����
������ 	� ����
������ ��� ���� ����$�� ( �'��	� 	'��
�������, %��� ����) ��� ���	���� ��-���*���
���� ���$ ����� 	� �� �
������ 	� ����$� �+�� E@, >�� ������� 	� ���� %0E) ��� ���	��
���
�$���*��� �� ��� ����$�����	��) .���
� ���� 	� �� �
������ 	�  �@� �+�� E@� �� �+�� "@�)
�� ���� ����� ���� ����
����
�� *�� ��� 	�� ������� ��	���� �� ��������� ��� 	� ���
���,
Q�� .��� ������) ��� ������� ���+��� �
�-�� �� ��������� ��� ��
������� 	��� ����� ���+�������)
����� ����������� 	��� ���� ���) ����� 	'�� ��
������ 3%0E��� ���� ��� ������� 	� ���� %0E)
�0��� ���� ��� ���	�� ���
�$���*��� �� %0��� ���� ��� ������	��6,

#� ��������� ��� ��
�������) �'�$�	����� 	� �'��
���	
��	� �����
� ��� @" �'
����� �����
���� �

� �����
 ����


������ � ��
$�� � ��������	
�������������� ��� � 73����3Z��<

� �����
� 
� ���� 	����	 �
�	$�
�-��
73����3Z��< � ��� � /)5/ ���()()�?+ � /)3/ ���()()�?+ � /)3/ ��

73����3Z��< � �� � ������ ���

73����3Z��< � ���&��' � ����()()�?+ &��'
73����3Z��< � ��� � ������ ���

73����3Z��< � ����� � /)4: ����� � /)4: ���� � /)?0 ����
*�� ��	����
� �� �����+�
	���
� 	-�� ��� 	
���� ������� 
� ��
� �	� �������
���� �	�� ��
� �	
� ��
���	
���� � ����
�)

� �����
� 
�� ���/��� ��
/���
����()()�?+ &��' � 73����3Z��< � ��� &��'
����()()�?+ �  � � 73����3Z��< � ���

���()()�?+ � �� � 73����3Z��<
���()()�?+ � �� � 73����3Z��<
���()()�?+ �  � � 73����3Z��< � ��

%��� �� �
������ 	� �'��
������ �+�� E@�) �� +����� ����� �������� 3���������	��� ( �� +�����
�����*�
� ��$ ����� ����$�� 	� ����� ���
���� �� ���� 	��� �� -
�
������6 ��� ������
�, Q��
�$������� ��� .���� ���� �'��
������ _�E@E@�h0�^ ��� ��� ��
������ ���+���� ���������
������ 	� �'���� ����$� �"��3[@63@@,6, ��� ��
������ �
�-�� 	��� �+�� E@�) ����� ���
�
������ G�����9 ����� �� �"��3[@63@@,6,

���������� �� �
����+��
 	� %0E) �� 	
����������� 	�� ������� ��	���� %0E ���������	 (
����� 	�� ������� 	� ���� 	� ����� ���
����) ( �'�$������� 	� %0E�()()�?+, ����� ������ ��	���
����
����� �� �����*�� �������������� �� %���$� 0�
��� E������) �� +������ 	� 	
�����������
��� 	��� 	� ���� G�����9 �� ��� ���������� 	� ����� �$�������� ���� ���$ 	� �'������ %0E,

>�� 	�9
������ ������� ��	���� ��

�� ���� 	� �� ���� �� ����� 	�� ��
������� �� �� ������
������� ���� ���� 	
���������� ���� �
����� 	��� �� 
�=�� ��,
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E7L �
����+��
 � ������� ��-���*�� 3����� ������ �������� 	� ���
���6
"%��� � ��	������$�	� 3����� ������ �� �������� ��� 	� ���
���6
%0��� � ������	� 3����� ������ �� �������� ��� 	� ���
���6
�0��� � ���	� ���
�$���*�� 3����� ������ �� �������� ��� 	� ���
���6
%0E��� � ������ 	� ���� %0E 3����� ������ �� �������� ��� 	� ���
���6
aE� � �A��� �
����. �� ���� 	'�� ������� ��-���*��
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E7L �
����+��
�
�
����+��
 	� ������� .���
 ��� �
������ 	� �'��
������ �+�� E@

�9�9	9� F����
�
�� 
� ������3�
 �
� ���!
������ 5
E5
�

%��� ��� �@! 	� ���-��� ���=��� ���
��
��) 	� ���
������ ���+������� 	� E@ �� E@� +���
�+��� ���� ��������+����� �+��� �� ����������� 	� ��	���� "@� 3�� ����� 	� @" �� E@�6 �����
�� ������ �� 2-��� ���+����,

COV1 Peroxy1 Peroxy2 Peroxy3 COV2 + HO2

NO 2

NO

NO 2

NO

NO 2

NO

HO 2 HO 2HO 2

2Hydroperoxyde Hydroperoxyde Hydroperoxyde31

7� ��� ����� �����
�� 	� ������� ��� ���+������� E@DE@� �� �
���) ( �'������ 	� �� *�� �� ����� 	���
�� �����������) �� �� ��������� ����� �� .��� ������ 	��� �0% �HH, >���*�� ��� ���+�������
���� �����
�� �� �
���) �'��
������ ���������	��� ( �� ����� ���+������ �����
�� �'��� .���

*�'����� �'
���� 	� ���+������ 3���6 �� �� *������
 	
���	���� 	� ������� 	� 
���������� 	�
�
������ 	� �'��
������ ��
�
	��� �+�� E@ �� �+�� ��� �
������� ������������ 3���� ������2��)
����� �� �
������ ����������� �+�� "@� ��� ��������
� ���6, %��� �'�$����� ���	�����) �'
�������
���� .���� 	'��
������� ���� ����� �

���� � �� � ���� � 7?Z(�3<
7?Z(�3< � �� � ��� � 73Z(�3<
7?Z(�3< � ���� ��������������
73Z(�3< � �� � ��� � 70Z(�3< ��������	� �	 
����

73Z(�3< � ���� ��������������
70Z(�3< � �� � ��� � ���

70Z(�3< � ���� ��������������
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���	� 	� ���������� �� ��������� �����	� �'�+����-� 	� 	������� �����	
��
������ ��
���
�� 	'��
�������) �
������� ���� �'��� ��� ��-����������� �	����*�� ( �� *�� �� ����� 	���
�� �
����
 	��� ��� ���������� 
�� E@$, %��� �'�$����� ��
�
	���) ���� �'
������� �

���� � �� � ���� � 70Z(�3< � 3 70Z����3<
70Z(�3< � �� � ��� � ���

70Z(�3< � ���� ������������� ��������	� �	 ����

�
�

70Z����3< � �� � ���

70Z����3< � ����

���� ��� ��������� �Y ��� ����$�� 
+������ ( ����� 
-���� ��� �
������ �+�� E@ �� ��� �
������
�+�� "@�) �� *������
 	� ���+������ 	� E@ �� E@� ���) 	��� �� �
����
) 	�+��
� ��� 	��$ (
���*�� -
�
������ 	� ����$�, 0����) �� *������
 	� %���$�� �� ������ �$�
	�� �,B�%���$�� ��
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Lecture des données

Ecriture des produits et rendements dans les equations bilans avec operateurs

Voie de formation du nitrate

Voie de formation de l’alcoxy

CH3O2 ?

acylperoxy ? donne un peroxy ?

peroxy ?

alcoxy ?

CH3O2

<nivNONO2_mem>

rdt = rdt * rdtO2_HO2
Reaction avec O2 

<nivRO2mem>
cetone ou aldehyde

Isomerisation donnant un produit stable et HO2
rdt = rdt * rdtiso_HO2

produit stable

<nivRO2mem>

Isomerisation donnant un produit stable et NO2
rdt = rdt * rdtiso

Isomerisation donnant un peroxyle
rdt = rdt * rdtiso

peroxy

Decomposition donnant des produits stables 
et NO2 ou OH ou HO2
rdt = rdt * rdtdecomp

Decomposition donnant un produit stable et un peroxyle
rdt = rdt * rdtdecomp

produit stable

coproduits

peroxy 

donne un produit stable et
NO2 ou HO2 ou OH ?

 ?donne un alcoxy coproduits

peroxy

produit stable

<niv_2NO2mem>

autre peroxy 

Stockage des peroxyles

pour cette voie d’initiation
qui restent a traiter 
et de leurs rendements
(niv et mem)

dans la pile des produits

doivent etre traitees

Ajout des produits stables 

dont les reactions d’initiations 

initiation
l’equation bilan de cette 

Stockage des rendements et
produits pour l’ecriture de 

pour chaque peroxyle : stocke la part de conversion NO/NO2 et l’alcoxy
stocke la part de conversion NO/nitrate et le nitrate

pour chaque alcoxy : stocke la part de reaction avec O2 , le produit et l’eventuel coproduit
stocke chaque part d’isomerisation, ses produit et coproduits
stocke chaque part de decomposition, ses produits et coproduits

pour chaque acyl−peroxy : stocke les produits de la conversion NO/NO2
pour chaque reaction d’initiation : stocke les produits directs et rendements

Pour chaque reaction d’initiation

pour chaque produit de cette initiation

produit stable ?

niv= niv+1

niv = 0 ?

niv > 0 ? 

pour chaque alcoxy issu de ce peroxy

produit

niv= niv+1

operateur lie a la voie de formation du nitrate

produit stable

produit stable
<niv_2NO2_mem> ou <nivOHRO2mem> ou <nivRO2mem>

<niv_2NO2_mem> ou <nivOHRO2mem> ou <nivRO2mem>

niv= niv+1

Pile de peroxys pour cette initiation est vide ?

Gestion des equations bilans

oui

non

rdt = rdt de cette initiation

niv = niv + 1 et mem(niv:niv) = classe du peroxyle

pour ceux de niveaux (x) superieurs a troisTraitement en parallele des operateurs

x−3

<xRO2_abc..lmn> se decompose en <3RO2_lmn> + <1NONO2_a> + <1NONO2_b> + <1NONO2_c> + ....

idem pour les <x_2NO2_abc..lmn>, <xNONO2_abc...lmn> et <xOHRO2_abc...lmn>.
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��� 	� ����	�� �� ������ ��� ��
��2���
� �����*��� ��
�� ��������� ( �� ���-���� 	� ���=��
3���	����� �� �������) ����
�������� 	�� ����$��) ����6,

)���� �(��(����� !�� ������� ���-�����

%��� �� ���
�� 	� �
.
�����) ��� �
������� 	� C? �@! ��������� ��������*��� � 
�
 �������
3+��� ��-� H�6, >'��� 	�� �����
-��� 	� �
	������� � �������
 ( ��-������ ��� ������� 
����� ��
���� 	'������� ��	���� �� +� 	� ����� ���������� �� 	� ����� �
����+��
�, %�� ����� 	� �����
����

	� ���
�� �����*�� �� 	� ���������
 	� �� �
���	� 	'�-�
-����� 	�� 
��������) ���� �+���
������ 	'�9������ ����� �-�
-����� ��	
���	������ 	� �� ���� 	�� �@! ( �'
�������, �����
�������� �-�
-����� ��� �9����
� �� ������ ��� ������� ��� .������) ���� ��� �
����+��
 �+��
@", �� ��-��������� �������� ��� �������) ��� �������) ��� �������*��� �� ��� ������, Q�� .���
��� ������
� ����� ��� ������ ���-������ 
����
�) ��� ������� ���� ���
�� �� .������� 	� �����
���������� 	� +������ �+�� @", >�� ������ 	� ��� ������� 	� +������ 	� �
������� ���� ���$ 2$
�
��� ;�		����� �� �� 3�HH� N��FO6, 0� ���� 	'��� ������ 	���
�) ��� ���������� 	� +������ 	��
������
� ��-����
�� �� +������ ������ 	� ���� 	'�� .������ 	��$,

%���� ��� ���	���� �����	����� .���
�) �'��
���� ���� �� �8�� ����������� *�� � ����� (
��� ����� 	� +�� 
��+
 �� ��-��	 	�� ������ ������
� �$�-
�
�, 0����) �'��
���� ���� 1���
���������
� ��� 	� ���-��� 	�������� 30����	 �� ��� �HHF N�BCO �� &���
 �� ��� ���� N�BFO6,
�� ������
 ��� �������
 	� ����� �� �8�� ��-��2����. ( �'
������ -��
���) ��������� �����
������ 	�  @$ 	��� �� ����� ����������� 3V���
��- �� ��� �HH� N�BO �� &��-�
 �� ��� ���� N��O6,
&���
 �� ��� 3���� N�BFO6 �������� *�� �'�$�	����� 	�� ����������� ����
����� � ��U 	�� �������
-��
���� 	'��
����, ����� ������ ������) ����� ��� �1��� �������) �� ���� ���������� 	��� ���
�
-���� �$������������� 	� �'�
�������� ���	 �� ��+��,
#� ����
*�����) ���� �+��� 
-������� ������ 	� 	�9
������� ��� ������� ���+��� �� ��� .�����
	� �'��
���� 3�� �����*��) �� �'�-�� 	� 	�����-��� ��� ������� ��������� 	� �� .���� ���6,

>�� ������� ����
	��� 	��$ �� ����� ���
���� �� 	�����-���� -
�
�������� ��� 	�� �
����+��
�
���� .��
��� *�� ����� ������-��� ���
������, �� ����) ��� ������� ���� ��� ��:������ �� �������
�� �
������� 	��� �� ���
�� �����*��, #� ����
*�����) ��� ������� �� ���� ��� �������
�� ���
�� ��-���������,

#�2�) ��������� ������� ������������ ����� ���-������� �� ���� 	� �� �
������� 	'�������
��������� *�� ���� �+��� �������� 3+��� ��-� H?6 �� ������ 	� ���� �
����+��
 �� 	� ����
.�����������������, ��� ������� �'��� ��� 
�
 ��-����
�� �+�� 	'������, �'��� �� ��� 	� 
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����� �
����+��
 ��� ���	������
� ��� �� ���
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��
�������, #� ����
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�� ����� 	� 	��
��� ��������

�����, 0����) ���� �� ������ 	'��� ���
���� 	'�� ������ ��� �� ������ 	� �
����+��
 ������) ��
�� ���
�� 	� ���
��� 	��� �'������ ��	��� ��� 	�9
���� 	� ����� 	� �'������ ��-����
�) �����
	�9
����� ��� �������
� ��� �� ������ 	� ���
��� ��� �� ������, >� ���
��� 4����
4 	�
�'������ ���+���� 	'������� ���������� ? ( B ���
����,  �������� *�� �� ���-���� 	� ���=��
���	������� �� ���	����� �� ������� ���� ��� ����$�� �� �� �����
����
 	'����
�������� ���� ���
����$��, %��� ������+�� ��� ������
�����*���) ���� �+��� ������ 	� �������� �� ���
��� ��� ��
������ ��	��� �� �? � �� ��
�����,

���� ��� �$����� �� �)�
����)
��������) �'�������� 	� ��-��������� ������
� ��
�
	���
���� ���	��� ( �������� ����� ������ ����� �
����&���'������ � ������������ � 0I> ������������

#� �����*��) 	� ����� 	� +�� 	� �� �
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���� �� ��� ��
����) ���� ��+���� ( 	����� ( �"��3�"�6�"[�"� ��� �
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�������
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 +�� ( +�� 	� @� ��� ����� ����� ���*������ 	�
�'������ ��	��� 3��� ������� �� �
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� ��������������
� 8
��
�� 
� �����-�
�:) ( �'������ 	� �� *�� ��� .���
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>�� ������� �����	����� ���) ����� �����) 
�
 ��
�����
�� ��� 	�� ������� 	� ������������,
����� �
	������ �����+���� ����� �� ������2������ 	� ���
�� �����*�� ( �'��	� 	'��
������� ��
��� ��-��������� 	�� ������� ���������, ����� ���� �'�+��� +� ���� 	� �� 	���������� 	��
��
�������) ( �� ���	�) ��� %0E) ���	�� ���
�$���*��� �� ����$�����	�� ����� 	�� ����� ����$��
��� 	
�( 
�
 �������
� ��� 	�� ������� ��	����, %�� ��������) ��� �������� ���+����� 	� ��
�
������ 	� E@ �+�� ��� ����$�� ��� ��$ ����� 
�
 �������
� �� .������� 	� ���� �
����+��

����*�'��� ������������ ���* ���
���� �� ����,

>�� ������� ( 	��$ ���
����) ��� ���
������) ��� �� ���� ���+��� 	�� �
����+��
� ��-��2�
����+����� ���� .��
��� *�� ��� ������� 	� ���� ���-��� ���=��� ���
��
��, #���� �� ���� ���
�������
�� ��� ����� �
	������,

>'�
�����. 	� ����� �
	������ ��� 	� ��-������ ��� ������� �����	����� ����� 	�� �
����+��
�
���
��
��� ���� 	�� ������� ��	����, ����� �
	������ �
������� �
� 	� 	
2��� 	�� .�������� ������������ �� +� 	� ���� �
����+��

� 	� �
���������� ��� ������� 	� ������������ ���� �� ����
��������� 	� ������� 	� ��� .��������,

0 �� ���	�) ��� ������� �����	����� �������
�� ��� ����� �
	������ +��� ������ ��� .��������
���+����� � ��	
��	��) �
�����) ������� 3���*������ ���$ ���+����� 	� �'����
�������� 	��
����$��6 �� �������� 3���*������ ��� 	�� ������� 	� ����� 	� ���* ���
����6, �� ���
������
������� �����	����� +��� �������� ��������� 	� ��� .�������� �� *��) 	��� �� ��� 	� ���������
���
�������� 3�$����� � 	��$ ���
����� �� � �'�� 	� �'�����6) ���� ���.��� ��� �
����+��

������������, E��� �+��� ������ 	� ������+�� �� ���
�� 	� .�������� ���� 	� ������������,
0����) ���� ��� ������ ���������� C ���
���� �� � ����� .�������) �� �'������ 	� ������������
�������� *����� ���
���� 3�� ��� .�������6) �� ���
��� �$�
	������� ���� ������
 ��� 	� ��
�����,

%������
�
>� �������
 ��� 	���
� ( �� ������+����� 	�� .�������� ��������, ����� ���� �������
� ���) ���
�������� ���+����� 	� �'�		����� 	� E@� ��� ��� 	��
��� �������� 3��� ������ 
���� 	
�( �������
�
��� 	�� ������� ��	���� ���� 	� �����-� �� ��
�������6, >���*�'��� ������ ��������� ���
.������� ������� 	��� 1��� �������
�) ���� ��� ��
�����
� ��� ��� ���
���� 	� ���������������) ��
�'�$�
	��� �� ���
��� ��� ������
 ��� 	� 
����� �� �'������ ��� �� ������� ������, �� �'������
�������� ��� .������� ��	
��	�*��) �'�$�
	��� 	� ���
��� ��� ������
 ��� 	� ���������	
��	�,
�����) �� �'������ �������� ��� .������� �
����) �'��� ��� 	� �� �
���� 
���� �
���� *�� ����
������
 �� ���
��� ���	�,
0����) ��� ���
���� 	� ���� �"��"3@E@�6�@�"� ���� �������
� 	��� �� �
������� �����*��
��� ��� ���
���� 	� �"��"3@E@�6�"� �� �D? 	� �"��"��@�"�,

>� �������
 ��� ������� 	���
� ( �� .������� �� ���� �
����+� � �� .������� ��	
��	�*��, ���
���� *�'��� ������ �������� ��� .������� ��	
��	�*��) �� �������
 ��� 	���
� ( ����� .�������
�� �� ��	
��	� ��	��� 3�� ���������	
��	�6 ��� -
�
�
 ����� ������ 	� ������������, Q��
�$������� ��� .���� ����*�� ����� .������� �� ����+� �� � 	'��� �
����, ���� �� ���) �'������ 	�
������������ ��� �� �
�����-���$��,
�� �� ���
���� ( ��������� ��� �� ��	
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	��� �� ���
��� ��� ������
 ��� 	�
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������ ����� �
�������  @� R E@ 	'��� ���� ��
 @� R  @$) 	'����� ���� 3�� ����� ��� �������
 ��� �� 2-��� B,�?6,
���� �� ��� ����+��) �� ������� ����) ��� ����$�� �
�-������ ( ���� ����*�� 
-���� �+�� E@ ��
"@� 3��������+����� ?�U �� ?�U ( ��	�6 ���	�� *�� 	�� �� 	��$���� ����) ��� �
������� �+��
"@� 	�+������� ��
���	
������ 3BBU ( ��	� ������ �BU �+�� E@ �� ��U �+��  '@�6,
���� �� ��
����� ��+�����) ���� ��� ����� �������� �����) ��� ����$�� �
�-������ ���������� �+��
E@) ��� *�������� �� ���*����� �����) ��� �
������� 	��  @� �+�� "@� �������� 	� �'����������
3	� �'��	�� 	� ��U �� *�������� ���� �� ��U �� ���*����� ����6, >�� �
�������  @� R  @� ��
���� ��-��2����+�� *�� ���� �� 	������ ���� 3�BU6, >� ����) �� ��+�����) ��� ����$�� �
�-������
�� �������
 3�F�U6 �+�� E@�) ��� �
������� �+�� "@� ���� 	� �'��	�� 	'��� +��-����� 	� U) ��
����� 	�� ����$�� �
�-������ ��� �����
�������,

I���� 	���
�� ��� ���������� ��� ���*������ �������� ��� ��
������� 3���	���� ���
���
���*������ 	� �� +��� .����E@$ �� +������ 	� �� �
������  @� R "@� ��	
���	���� 	� ��
���-���� 	� ���=�� ���������6) ����� �
	������ ���) � ������) �����
�� ���� �� ���� 	� ��
�����,

����� ���� ��� ��
������ ��
�
	������ 
��	�
�) ���� �+��� *�����2
� ��� �����) 	���
�� �
����+��
 	� �� ����� 	'���) 	��� ��$ �@! ���������) �����	����� �� ��, ��� ������ ����
����
����
� ���� �� ��� ����+�� �� �� ��� ��+����� ��� �� 2-��� B,�B, ��� ��
������ 	'
+�������
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��	� B,�B T  ���� �� �	����+��	 +�� � +�� �� �< ���� ��� (�1 ���
�����! ��� ��
���	� � ��
������� �� ��� (�1 ����������� ���� ��� ��	������ ��	+������� ����� �� 
���� ����� �� ������!
�� 	�	 - � ������! �� ��+���

��� ��
������) +��� 	��� 1���) � ������) �����
��� �� ��-��������� 	�� �@! �����	�����
3���������������� �� ��� ��+�����6 �� ( �� ���� �� ����� 	'��
������� 3���������������� �'
�
6,

� (�������� ���� �
� 
��3�
� ����������
�

>� 2-��� B,�C ��
����� ��� �������������� 	'�A���) E@$ ��  @$ �����
�� �+�� �� ���
�� 	�
�
.
����� �� ��� 
���� ��	���� ��� ��� �
	������� 	� �� ���
�� �����*��,

���� �� ��� ����+��) �� �
-��� 	� ������������ 	'�A��� �� ��� ����	����� �� ����� ��
	��$���� ���� �����
, �� ����-����� ���������	 �� ����-����� 	� �
-��� ���� ��� �
�������
	�� ����$��, %��� �� ��
����� ���+�� �� E@$) ��� �������������� 	�� ������� ����-���*���
���� ������+����� 
��� �����	����� ���-�
 ��� 	
��+� �� .�� �� ( ������ 	� �� ����������,



�C? ������
� �� ��� 
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������

0����) �1�� ����� ���* ����� 	��� ��� ���	������) �'������ ������+� ��� �'�A��� ��� ��.
������
( BU 	��� �� ��
����� ����+��, @� �����-�� *�� ����� ������ ��� �������������� 	�� ��$
��
�������, ���� ��� �����������) ��� �
	������� ��� ��
������� �� ��-��������� 	�� �������
�����	����� ������� ������ 	��$ ( ��� 	��������� 	�� E@$) �����-����) �� 2� 	� ����������)
� ��� 3��U6 �+�� �� ���
�� �� ���� �
	���, �� 
���� �'�$���*�� ��� �� ����M�-� ���� ������
���� �� ���� 	�� �
���+���� ��-���*��� 	� E@$ 3+��� �� ����$�) ��-� ��?6, >�� ������� ��� ���
+������ 	������ 	� ��	����$  @$ ������� ��.
������� ( BU ���� ���� ����������
�� �� ���� 	� ��U,

#� ��+��) ��� �������������� 	'�A��� ���� ��� �9���
�� ��� ��� �
	������� 3
���� _�U6, %��
������) ��� �������������� 	� E@$ ���� ����������
��) ���*�'( �,�C ��
 3��U �� ��$����6
����� �� ���� �� ����� 	�� ��
�������, ��� 
���� ��� ��
 �� ����M�-� ���� ��������� �� ����
	�� ������� 	� ���� %0E� 3+��� ����$�) ��-� ��F6, ���������� ��� ��	����$) �� ��-���������
	�� ������� ��������� ���	��� ( ��� �
-��� ���� ���������� 	�� ��	����$ ( ������ 	� ���������
���� 3���*�'( ���U6) ���	�� *�� �� ���� �� ����� 	'��
������� �����) ���� �� �1�� �
���	�)
( ��� ������������� 	�� ��	����$, ����� ������������� ������� ���*�'( ��U ���� 	�� +������
��������� ���� �� 	
����� ��� ��� 	�A���� 	� U ���� ��� +������ 	������,

� (�������� ���� �
� 
��3�
� ��������
�

%��� ��� ��
������) �� .����������������� 	�� ������� ��-���*��� 3����
����
� 2-��� B,�F6 ��
��������� �� ��+�� 	� ����� �
����� 	��� ��� ��
������ ��
���� �� �
-�����$ 3��
	��������
	�� �������) �
����� �� ��	
��	��) .�������� ���������� 	� �������� �� %0E6, #� 
�
) �����
.����������������� ��� 	�9
����� 	� ����� 	�� ��
������ 4������4 �� E@$, @� ������� �� �9�� (
��� ����� ��
���	
����� 	�� �
�����) ���� �� ���- 	� �� ����������, 0���� �C ������ �����
��) ���
���	�� �� ������	�� �������� 	� �'����������, @� ����+� ������� ��� ��	������$�	��) ��	
��	��
�� �������, >�� .�������� ��� ����� ����
����
�� ���� ��� �������� �� %0E,

@� �������) ����� �� ���� �� ����� 	�� ��
�������) ( ��� ������������ ���� ����	� 	�
���
��� ��-���*��, ����� �$�	����� ���� ����	� 	� �� ������� ��-���*�� +��� �@� �'�$���*��)
	��� ��� ��� .��
��� E@$) ��� ��� �����.�������� ���
	���� 	�� ������
� ��������� ��
������
� ���
����
�) ���� �� �����-� ��� ��� ��	������$�	�� �� ������� 3����� ����������� 	��
�
�������  @� R  @� �� "@�6,

���� �� ��
����� ����+��) ��� ��	����$ ����$�� +��� 
+����� �+�� ��� ���� ���������� ��
��-��2����+� ��� �
������� �+�� ���  @$ �� ���� ���������������� �+�� �� ��	���� "@�, @�
�
���+�) ���� ��� ��	������$�	�� �� ��������) �� 
���� �� ������� ���� �����
 *�� �� �����-�
������� ���� �
������������ ��-������, ����� �������� �����
� ���������	 ( ��� 	���������
����	� 	�� E@$) 	��������� �$�-
�
� �+�� ��� ���
��� ���������� 	�� ��
�������, ���� *�� ��

���� 	���������� ������� ��� ��� �������������� 	� E@$) �� �� ���	��� ��� ��� 4������������4 	�
�
-��� 
�� E@$ ���� ��� ����$�� 3�
������� �+�� "@� ^ �
������� �+�� E@6 	�� �� ������� ����
�����
 �+�� ��� ���
��� ��������� 	�� ��
�������, �� ����M�-� �$�
	������� 	� �'�A��� �
����.
�� ���� 	�� �������� �'�$���*�� ��� �� -������ �� ��������� 	�� ��
������� ����
������� �����
+��� 	� �
������ 3�* �������� B,�,�,?6 *�� ��������� �� ���	����� �� ������� 	��� ��� ����������
���+��� �� E@$,
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����� ��� �	:���
���	��� / ������! ��	����� ����+��! � ������! ��	����� ��+����� ����	
� �����:
������

����� ���� �� ����� 	�� ��
�������) *��) 	� ����� 	� +�� ��-���*�� �� ����� ���� �'���������
	'��� ���+������ ������ 	�� ����$�� �� ����$�� 3��� �
������ �+�� E@6) ���	��� ( 	�� 
����
���������� ��� �'�����
�� 	�� .�������� ��-���*���, ����� ���������� ������ 
-������� 	�
������ �� 
+�	���� ��� 
���� ��	���� ��� ��� �����
���������� 3�� ���� 	'������� �� ���������
��� 	� ���
���6 	�� .�������� ��	������$�	��) %0E) ������	�� �� ���	�� ���
�$���*���, 0����)
�� ���� �� ����� 	�� ��
������� ��	��� ��� ���� ���������� 	�� ��	������$�	�� 3����� 	��$
����� �����
�6 �� 	�� .�������� ���	������
�$���*���
>�� .�������� ������� �� �
����� ���� 
-������� ���� �����
�� ���� 	� �� ���� �� ����� 	��
��
�������, �� 
���� ��� ��� ������� �'������ ������� �� 
���� ��
 �� ��-��������� 	�� �������
�����	����� �� �
����� ( ��� .���� ���� ���������� 	� ����� .�������, >�� .�������� �������� ����
���� ��������
�� ��� �� ���
�� �+�� ��
������) ���� ����� ������ ��� �������
� 3�� ������6 ����
	� ��-��������� 	�� �@! �����	�����,

���� �� ��
����� ��+�����) ��� ��
������� �����=���� ��� ������������� 	�� %0E 3����� ������
����� ��.
������ ( ��U ���� �� ���
�� �� ���� �
	���6) ��	������$�	�� 3���*�'( B�U ��
 ��$
��
�������) ���� �'������ �� 	
����� ��� ��U �+�� �� ���
�� �� ���� �
	���6) ��	
��	�� 3���*�'(
��U6 �� ������	�� 3���*�'( FBU �� ��U 	��� �� ���
�� �� ���� �
	���6 Z ��� ���������������
	�� ������� 3���*�'( ���U �+�� �� ���
�� �� ���� �
	���6) ���	�� ���
�$���*��� 3��U �� 2� 	�
����������6 �� �
����� 3�?U �� 2� 	� ����������6, >'������ ��� ��� .�������� 	� ���� %0E
�$���*�� ��� ������� �������
�� ��
�
	������ ��� ��� E@$,

� #��������� ���� �
� ���������

>� ��
����� ����+�� ������ 	� ������ ��� �
	������� 	��� 	�� ���	������ ���+��� �� E@$, >�
������������ -��
�� 	�� ������� ����-���*��� ��� 
��� �����	��� ��� ��� 	�9
����� ���
���,
����� �'�� ���+��� �'� �����	�� �� +� 	�� ���������� ��� ���*������ ���� ��� 
S���) �� �
���	�
	�� ��
������� ��� ����� *�� ��	��� ��� 
����� ��� ���� ���������� ��� ������� �� ���
�� �$�������,
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�� ��� �������������� 	'�A��� ���� ���� 
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�� 	�� ���
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�������������� 	� E@$ ���� ����������
�� ����� ���� �� ����� 	�� ��
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�� �0% �, L��� ����� 	��� �� ��
�����
	� ������� ����������� �� 
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�����) ���� �

� >� ��-��������� 	�� ������� ��������� 	� �
����+��
� �������
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����� �
	������ �'�����=�� ����� 
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�� 	�� ������� ����-��
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��� ��
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� ���� �'�����
�� 	�� ��
������,

� >� ���� �� ����� 	'��
������� ���������� 	� -
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-���� �����
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��� ����������� ������� 	'���
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���� ����
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	��� ��� ������$ ���+��� �� E@$, @� ������� ����� ( ��� ��������������� ����
����*��
�����-���� ���*�'( ��U 	��� �� ��
����� 	� ���+� 	'�� ������� �����������, ��� 
�����
���� ��
� ( �� ��
-��-� ���� ��������� �� ���� 	�� �
���+���� ��-���*��� 3�������� �'
�

�� %0E �'��+��6, ����� �
	������ ��	��� 
-������� �� 
���� ��� ���  @$ ����� ���* �����
�����
� 3���*�'( ��U 	��� �� ��
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�����
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� 	� �� ������
��������
��*��,

>�� �������������� 	'�4��
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������6, 7� ��� ����� ��������� 	'������� �'��������� ��� �� ��������� 	�����*��
	�� ��
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��+� ��� �� ����M�-� 	� �'�A��� �
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