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CAPACITÉ NUMÉRIQUE 

CORRIGÉ 

 

Capacité numérique : Tracer, à l’aide d’un langage de programmation, l’évolution temporelle de la température pour un système 

siège d’une transformation adiabatique modélisée par une seule réaction chimique. 

1. Réaction d’ordre 1 donc on a : 
d[A]

k[A]
dt

− =   Or ici la valeur de k dépend de T. On a donc : 
d[A]

k(T) [A]
dt

= −   

  

2. À température constante, k(T) est constante ; on a donc après séparation des variables et intégration entre t = 0 et t : 

 ln [A]t = ln [A]0 – k(T).t  ou encore 
k(T) t

t 0[A] [A] e− =   

 On ne peut pas résoudre l’équation différentielle dans le cas présent car la température variant au cours du temps, k(T) varie 

aussi. 

 

3. Le volume étant constant, on a donc 
A Adn nd[A] 1

k(T)
dt V dt V

= = −  soit encore 
A

A

dn
k(T) n

dt
= −   

 Or on a le tableau d’avancement suivant :  

  A = B 

t = 0 n  0 

t n - ξ  ξ 

 On en déduit donc : 
( )

( ) ( )
d n d

k(T) n k(T) n
dt dt

−  
= −  −   − = −  −   soit encore ( )d k(T) n dt =  −    

 

4. Loi d’Arrhénius : 
( ) a

2

d lnk E

dT RT
=  ; après séparation des variables et intégration entre T0 et T, on obtient : 

 
A

0

0

E 1 1
lnk(T) lnk(T)

R T T

 
= − − 

 
 soit encore 

( )a 0E R 1 T 1 T

0k(T) k e
− −

=   

 

 

5. On raisonne sur un intervalle de temps infinitésimal dt ; pendant cet intervalle de temps : 

 - l’avancement de la réaction évolue d’une quantité infinitésimale dξ 

 - la température évolue d’une quantité infinitésimale dT 

 - la transformation étant adiabatique et à P constante, la variation infinitésimale d’enthalpie est donc : dH = δQp = 0 

 Tableau d’avancement lors de cette transformation infinitésimale : 

  A = B 

t  n - ξ  ξ 

t + dt n - ξ - dξ  ξ + dξ 

 On fait le même raisonnement que pour le calcul d’une température de flamme : on décompose en deux étapes fictives : 

- Étape 1 : évolution de l’avancement à température constante T : alors dH1 = ΔrH°.dξ 

- Étape 2 : évolution de température à composition constante, caractérisée par un avancement ξ + dξ ; alors dH2 = C°p.dT 

Attention : pour le calcul de C°P, il ne faut pas oublier la capacité thermique du réacteur. On a donc : 

C°p = C + nA.C°P,A + nB.C°P,B = C + (n - ξ - dξ).C°P,A + (ξ + dξ).C°P,B. 

Or dH = dH1 + dH2 = 0 ; on en déduit donc : ΔrH°.dξ + (C + nA.C°P,A + nB.C°P,B = C + (n - ξ - dξ).C°P,A +(ξ + dξ).C°P,B).dT = 0 
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soit encore   
( ) ( )

r

o o
P,A P,BC C C

H .d
dT

n d d

−

+

 
=

−  −  +  + 
 

 

6. Il s’agit ici de faire le calcul classique de la température de flamme, cette fois en considérant la transformation macroscopique 

entre t = 0 et t = + ∞. Le tableau d’avancement est donc :   

  A = B 

t  = 0 n  0 

t = + ∞ 0  n 

 En décomposant encore en deux étapes fictives, on a donc : 

- Étape 1 : évolution de l’avancement à température constante T0 : alors ΔH1 = ΔrH°.(ξf – ξ0) = ΔrH°.n 

- Étape 2 : évolution de température à composition constante (composition à t = + ∞) ; alors ΔH2 = C°p.(Tf – T0) avec  

C°p = C + n.C°P,B ; alors ΔH2 = (C + n.C°P,B ).(Tf – T0) 

Avec ΔH = 0 = ΔH1 + ΔH2 on en déduit : r
f 0 o

P,BC n.C

H
T T

 
= −

+
 

7. Programmation Python : Script complété : 
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8. On obtient donc le graphe suivant : 

  
 La courbe montrant l’évolution temporelle de la température est croissante, ce qui est attendu car la réaction est adiabatique. 

On observe cependant une légère différence entre la limite asymptotique de cette courbe et la température adiabatique. 
Remarque : ceci est dû à l’hypothèse d’Ellingham : on néglige la variation de ΔrH° avec la température. 

 

9. En intégrant entre T0 et T, on a donc : ΔrH°(T) = ΔrH°(T0) + (C°P,B – C°P,A).(T – T0) 
 

10. On a alors :  

 
 
11. Nouveau code Python modifié pour tenir compte de la variation de ΔrH° avec T : 
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12. On obtient cette fois le graphe suivant : 

 
 On constate que cette fois, la limite asymptotique de la courbe T = f(t) correspond bien à a température adiabatique. 
 

 

FIN DU CORRIGÉ  


