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Script 1
1 #IMPORTATION DES BIBLIOTHEQUES
2 import matplotlib.pyplot as plt
3 import numpy as np
4 from scipy.optimize import newton
5
6 #SAISIE DES DONNEES
7 DrHo = 115.7e3 #Enthalpie std de réaction a 298 K en J/mol
8 DrSo = 128.5 #Entropie std de réaction a 298 K en J/K/mol
9 R = 8.31 #Cte d'état du gaz parfait en J/mol/K
10 | P_std =1 #Pression std en bar
11 P=1 #Pression imposée en bar
12 ni=1[.5,1, 0, 0] #0t de matiere initiales [n0O,nl,n2,n3]
13
14
15 #CREATION DE LISTES
16 #Liste des températures a tester
17 | Temp = np.linspace (600,950,100)
18
19 | #Liste des valeurs finales de 1’avancement
20 | Ksi = []
21
22
23 #RECHERCHE DE L'ETAT FINAL
24
25 | #Définition de fonctions
26 | def K_std(T) : #Calcule valeur de K°(T)
27 DrGo = DrHo - T * DrSo
28 return np.exp (-DrGo/ (R*T))
29
30 def OQr(ksi) : #Calcule valeur de Qr (P, ksi)
31 return 4*ksi**2 / (ni[l]-ksi) / (ni[l]+ni[2]+ksi) * P/P_std
32
33 | #Boucle de calcul de ksi_eq pour chaque température
34 for T in Temp :
35 Qr_init = Qr(0) #Quotient réactionnel initial
36 ksi_max = min(ni[0],ni[1]) #Avancement maximal
37 ksi_min = -min(ni[2]/2 , ni[3]) #Avancement minimal
38
39 def GW(ksi) : #Différence entre K°(T) et Qr
40 return K std(T) - Qr(ksi)
41
42 ksi_eq = newton (GW,0.4) #Détermine valeur de ksi_eq
43
44 if Qr init < K_std(T) #Evolution sens direct
45 ksi_f = min(ksi max, ksi eq)
46
47 elif Qr init > K_std(T) #Evolution sens inverse
48 ksi_ f = max(ksi_min , ksi_eq)
49
50 Ksi.append (ksi_f)
51
52
53 | #PROCEDURE DE TRACE
54 | plt.figure(1l,figsize=(8,5), dpi=100)
55 plt.plot(Temp , Ksi)
56 | plt.xlabel ('Température (K)')
57 plt.ylabel ('Avancement final (mol)"')
58 plt.grid(color='r', linestyle='--', linewidth=0.75)
59 plt.title(f"Avancement final en fonction de T pour ni = {ni} mol
60 [ et P = {P} bar")
61 | plt.show()
62
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lo. l’a/v-{omu!’w« /(L NﬂMn Seript 2

#IMPORTATION DES BIBLIOTHEQUES
import numpy as np

—  En £uddbe akiakah cakn Lnalh A
- N\!énGLfC a I&L ‘rﬁt h Jﬁ;glfzﬂilib‘¥¢4

#SAISIE DES DONNEES

1

2

3

4
d/\A.MACrA. ngb\rr_ ét\ufu_ /"'vet& ) o ,’J 5 DrHo_298 = 115.7e3 #Enthalpie std de réaction & 298 K en J/mol

6 | DrSo_298 = 128.5 #Entropie std de réaction a 298 K en J/K/mol
n ‘a LW'\PU\M)" R& M JKI ’\ﬂl&l -CK{'E’W 7 |R = 8.31 #Cte gaz parfait en J/mol/K

8 | P std =1 #Pression std en bar

9 P=1 #Pression imposée en bar

10 |ni = [.5, 1, 0, 0] #0t de matiére introduites (mol)

l’ 'r '-n I!:!‘ L 'I.W 11 | T_init = &
0 P”’ . lon _init = 873 #Température initiale en K
! 0 a 4 * ‘ U ’ 12 | dksi = le-4 #Incrément d'avancement méthode Euler en mol
v'u(\ MW &k ] ~ o prmm @M) 13 | Cpm = [65.6 , 33.6 , 29.1 , 40.3] #Capa. therm. mol. en J/K/mol
—- . . . 14
LR A A_c".p,umml' P lﬁ.nﬂjn Aoy Do sers v 15

16 | #CALCUL DE GRANDEURS

17 | DrCpo = -Cpm[0]-Cpm[1]+2*Cpm[2]+Cpm[3] #Capa. Therm. de réaction
¢ 18 ksi max = min(ni[0] nifl]) #Avancement maximal en mol
avargmeny <y _ ,
= | A don 1
P‘lo dows Qo cas duq. 20
21 | #DEFINITION DE FONCTIONS
a W’m avie e .2 22 | def DrHo(T) : #Calcule enthalpie standard de réaction a température T
23 return DrHo_ 298 + DrCpo * (T-298)
24
25 | def DrSo(T) : #Calcule entropie standard de réaction a température T
. - 4
Kg: dfvﬂﬂ}! JN .So\’ f/' ar U\“CAL{A cer da AL'- 26 return D 98 + DrCpo * np.log(T/298)

- . 27
JA .ZW\)V&QA f’ﬂ@\o Jl— 28 | def Cp(ksi) : #Calcule capacité thermique selon composition

! a |ﬂ t. ' ~ 29 return (ni[0]-ksi)*Cpm[0] + (ni[l]-ksi)*Cpm[1] +

30 (ni[2]+2*ksi)*Cpm[2] + (ni[3]+ksi)*Cpm[3]

31

32 | def GW(ksi,T) : #Compare Qr(ksi) et K°(T)

33 K = np.exp (- (DrHo(T) - T * DrSo(T)) / (R*T))

34 return 4*ksi**2 * P/P_std - K * ((ni[l]-ksi) * (ni[1l]+ksi))
35

36

37 | #PROCEDURE D'INTEGRATION

38 Ksi = [0] #Liste des valeurs successives d’avancement
39 | Temp = [T_init] #Liste des valeurs successives de température
40

41 | while Ksi[-1] < ksi_max

42 ksi = Ksi[-1]

43 T = Temp[-1]

44

45 if GW(ksi,T) < O

46 new_ksi = ksi - dksi * DrHo(T) / Cp(ksi)

47 new T = T - DrH

48 Ksi.append (new_ksi)

49 Temp.append (new_T)

50

51 else

52 break

53 Ksi.append (ksi)

54 Temp .append (T)

55

56 | #AFFICHAGE FINAL

57 | print (f"Avancement final : ksi final = {Ksi[-1]} mol")

58 | print (f"Température finale : T finale = {Temp[-1]} K")
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