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Capacité numérique : évolution temporelle de la température d’un 

système en réaction chimique 
 

 
Objectif et introduction 
 
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 dont les 
caractéristiques cinétiques et l’enthalpie standard de réaction sont données. Durée = 2h. 
              

I. Hypothèses et données 
 

 
 
 
Données 
 
R = 8,314 S.I. 
 
n0 = 1 mole. 
 
DrH° = - 94,6 kJ.mol-1. 
 
Ea = 72,4 kJ.mol-1. 
 
A = 1,3.1011 min-1. 
 
T0 = 298 K. 
 
meau = 1000 g. 
 
CP°(H2O(l)) = CP° = 4,18 J.K-1.g-1 
 
Densité de l’eau d = 1. 
 
On note dans le programme xi l’avancement molaire x de la réaction, T la température de la 
réaction et t le temps. 
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II- Programmation 

  
Q1. Introduire dans le programme python les données de l’énoncé (annexe 1) 
 
Q2. Ecrire la loi d’Arrhénius portant sur la constante de vitesse k(T) de la réaction et la coder en python. 
 
Q3. On choisira par la suite un pas de temps dt égal à 0,1 min en vue d’appliquer la méthode d’Euler. 
On prendra comme valeurs initiales : t_i = 0 ; T_i = 298 K et xi_i = 0. Compléter le programme en 
indiquant ces valeurs et rappeler le principe de la méthode d’Euler (annexe 2). 
 
Q4. Calculer le temps de demi-réaction et justifier le choix de la valeur du pas dt. 
 
Q5. Compléter les instructions dxi et dT dans la boucle permettant de remplir les listes ls_xi et ls_T 
contenant les valeurs d’avancement et de température. 
 
Q6. Compléter le programme python pour tracer T(t). 
 
On obtient le graphe ci-dessous pour l’évolution de la température en fonction du temps :  
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Annexe 1 : programme Python à compléter 
 
 
import numpy as np 
import matplotlib.pyplot as plt 
 
 
# Données relatives au problème A COMPLETER 
R =  #J/mol/K 
n0 =  #mol 
Delta_rH0 = #J/mol 
Ea =  #J/mol/K 
A = #min-1 
T0 =  #K 
Ceau =  #J/g/K 
meau =  #g 
 
# Fonction constante de vitesse k(Temp) 
def k(Temp): 
    A COMPLETER 
 
# Pas de temps  
dt = A COMPLETER # min 
 
# Méthode d'Euler 
t_i = A COMPLETER # min instant initial 
T_i = A COMPLETER # K température initale 
xi_i = A COMPLETER # mol avancement initial 
 
ls_t = [t_i] # liste des instants 
ls_T = [T_i] # liste des températures 
ls_xi = [xi_i] # liste des avancements 
 
xi = xi_i # initialisation de xi 
t = t_i # initialisation de t 
T = T_i  # initialisation de T 
 
while xi < 0.99*n0 :  
    t = t + dt 
    ls_t.append(t) 
    dxi = A COMPLETER 
    xi = xi + dxi 
    ls_xi.append(xi) 
    dT = A COMPLETER 
    T = T + dT 
    ls_T.append(T) 
 
 
# Tracé de T = f(t) 
 
A COMPLETER 
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Annexe 2 : rappel sur la méthode d’Euler 
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Corrigé : programme Python complété 
 
 
import numpy as np 
import matplotlib.pyplot as plt 
 
 
# Données relatives au problème 
R = 8.314 #J/mol/K 
n0 = 1 #mol 
Delta_rH0 = -94.6e3 #J/mol 
Ea = 72.4e3 #J/mol/K 
A = 1.3e11 #min-1 
T0 = 298 #K 
Ceau = 4.18 #J/g/K 
meau = 1000 #g 
 
# Fonction constante de vitesse k(Temp) 
def k(Temp): 
    return A*np.exp(-Ea/(R*Temp)) 
 
# Pas de temps  
dt = 0.1 # min 
 
# Méthode d'Euler 
t_i = 0 # min instant initial 
T_i = 298 # K température initale 
xi_i = 0 # mol avancement initial 
 
ls_t = [t_i] # liste des instants 
ls_T = [T_i] # liste des températures 
ls_xi = [xi_i] # liste des avancements 
 
xi = xi_i # initialisation de xi 
t = t_i # initialisation de t 
T = T_i  # initialisation de T 
 
while xi < 0.99*n0 :  
    t = t + dt 
    ls_t.append(t) 
    dxi = k(T)*(n0-xi)*dt 
    xi = xi + dxi 
    ls_xi.append(xi) 
    dT = -dxi*Delta_rH0/(Ceau*meau) 
    T = T + dT 
    ls_T.append(T) 
 
 
# Tracé de T = f(t) 
plt.plot(ls_t,ls_T) 
plt.xlabel('t /min') 
plt.ylabel('T /K') 
plt.show() 
 
 
 


