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IV Résolution numérigue. Méthode de dichotomie. 

1. Exemple 

On considère l'équilibre chimique suivant à 25°C : Ag(NH3)/(aq) === Ag\aq) + 2 NHJ(aq) 
A 25°C, la constante de cet équilibre vaut K0 

=== 10-1
,
2. 

On suppose qu'à l'état initial, on a les concentrations suivantes : 
[Ag(NH3)2Jo === [AgJo === Co et [NH3 ] 0 = co_ ' 

w \ . 

On veut déterminer le taux d'avancement x de la ré; l tion à l'équilibre, pour différentes valeurs de C0• 
+ + . ,..,, ' 

Ag(NH3)2 (aq) === Ag (aq) + L. NHJ(aq) • · 
Etat initial Co Co ~~ ~ 
Equilibre final C0(1-x) C0(I+x) C0(2x 1

1
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Toutes les concentrations étant positives, il apparaît que -0,05 ::; x < 1 x étant sans unité. 
. cJ(1+x)(2x+2-)2 

Le quotient de réaction Or vaut : Q = 10 . 
T (1-X) 

On rappelle que dans l'état d'équilibre final , Qr = K0
• On prendra Co= 0,01 mol.L· 1

• 

L'équation à résoudre pour déterminer x à l'équilibre apparaît alors comme une équation du troisième 
degré. Une résolution numérique peut s'avérer utile. 

Pour cela, on définitdf&l.~ .. Q;,(i) - K0 ;êtôn cherchera-à.résoüdref(x)= ·m 

2. Méthode de dichotomie 
On c~nsid_ère une fonction _f, contin~~ sur [ a,b] , où d'( a)-et.f~h) sont ~~i~s~e théo~ 
fllathemat1que-cles,valellfs.mterméd1a1res assuœ_que fposs'e1fe•au moms un z~roJ'.!,bitre a..etJij 
Pren'tmsl e cas f(âJ < 0 et f(b) > 0, et posons go = a et do = b. 

- -- - .,._ - - - - - - - - - - -·- - - -. - -

0 >{(q --
On considère m 0 = Bo+do et on évalue f(mo) : 

2 

- Si f(m0 ) ~ 0, on va poursuivre la recherche d'un zéro dans l'intervalle [go,mo]. On pose donc g1=g0 et 
d1=mo. 
- Sinon, la recherche doit se poursuivre dans l'intervalle [mo,do]. On pose donc g1=m0 et d1=do. 

l 'd' B1+d1 - On recommence a ors en cons1 erant m 1 = -
2 

-

- On continue tant que d-g>2E, E (epsilon) étant la précision voulue sur t. 

3. Mise en oeuvre 

On programme une fonction dichotomie d'arguments les réels a et b et une précision epsilon. 
Cette fonction recherche une valeur approchée d'un passage par zéro de la fonction dans l'intervalle [ a, b]. 
Elle renvoie la valeur approchée trouvée du taux d'avancement à l'équilibre, ainsi que le nombre d'itérations 
nécessaires pour l'atteindre. On prendra epsilon= 10·9 que l'on peut noter IE-9 sous python. 

On détermine une nouvelle valeur approchée du taux d'avancement à l'équilibre à l'aide de la 
fonction bisect de scipy optimize. 
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[ii obtention etat final chimie.py j 

# ****~~•****~ ~*~****~****~•~*******~***~***~***~**~**~**•***********~*~~**** 
J # TMl . Ob t ention d'un état f inal en chimie 

5 
6 
7 
r 
0 

9 
:o 

:2 

25 

~ort rna t plotli b.pypl ot as pl t ~.~~ 
~ort nurnpy as np 
~ort scipy.optirnize as spo #pour l ' utilisa:ion de bisen {pa rtie 3} 

• '=-~~x~G~~ ;~ 
##1. ,approche 

0lg raphi que 

CO = 0.0:#concent ration ini:iale 
KO = : 0**( -7. 2) #valeu r de la cons t ante d'éq uilibre 

def f( x ): 
"" "cal cule f (x)" "" 
f = C0**2* ( l+x)*(2*x+0. l )**2/ (:-x}-K0 
retum(f) 

l es f=[J 
l es=x = np .~ -0.05, 0.99~, : 00}#la fonction n' est pas définie en 

"#.f"'~<-dtA ~~ né.~~;~..,.~<- -0,05 tl-O/bCA~ 
for x in l es x : 

l es_f .append (f( x}} 

I
;~ 
_ / 

22 pl t . plot (les_x, l es_f , ' g ' ) 
pl t . t i t l e( ' f=Qr -K0

' ) 

plt.xlabel( 'x ' ) 
pl t . ylabel( ' f ' ) 

1 f~ 
3: 

1 J-1 
_;L_ 

33 

:;f: 
37 

pl t.g ri d() 
pl t . f igure() 

#On réduit l'int ervalle d'ét ude 
l es f=[] 
l es=x = np .linspace(- 0.05,0.85, 100) 

;s, fo r x in l es x : 
~€ l es_f .append(f( x)) 

~c 

plt. pl ot (les_x, l es_f, 'g' ) 
pl t.ti t le( ' f=Qr -K 0

' ) 

plt . xl abel( 'x' ) 
plt . yl abel( ' f ' ) 
pl t , gri d() 
p 1 t . sho\·,O 

50 #Graphiquement , on voit que -0.05 < x < +0.2 



##2 . Recherche de zé ros par dichotomie 

55 
56 
57 
58 
59 

a=- O. OS 
b=O. 2 

def A o,tâiiê1â; 6, epsi tim!J 
q = a 
d = b 

60 
r:· ~ J _ ffi 

~~ * 
E~ ,.}'. 
65 7r 
f:6 
67 
68 
69 
7C 

n = o 
white d - g > 2 ,. eps1 l on : .n 1 ~\ 

m = ( g + d) /2 i::J ,.,.-Î.IÎ~ ;..,.,.~c.. 
if f( m) * f( q) ,= 0 : 

d = m • 
else: 

q = m 
n = n + l 

retu m (( d + g) / 2, n ) 

15 

7 · print( "zéro obtenu pa r la néthode de dic ho: orn ie. a•.-ec le nonb re d ' i:era:1ons : ", dicho: om ie{a ,b, :e- 9)) 

72 
n ~re tourne ( -O.036S673708L5377'15. 27 ) 
7 :.. 

75 ##3 . fonction prédéfinie bisect de scipy . optimize (notée spo). 
76 #spo .bisec:( f,a.b ) détermine une ra cine de f dans [a. b] . 
77 racine = spo.bisect (f , a,b ) 
78 print ( "zéro obtenu pa r b1sec t de se 1py . opum1ze : ",raci ne ) 
7':1 print( "" ) 
80 

zéro obtenu par la méthode de dichotomie, avec le nombre d'itérations: (-0.03696737084537745, 27) 

zéro obtenu par bisect de scipy.optimize: -0.03696737050886441 
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V Applications 

1) Ecriture d'un quotient de réaction en phase gazeuse 

Exemple : N2csl + 3 H2cs) = 2 NH3cs) 
El 2 8 6 (en moles) A6 t 

E~~ 2-~ 

(x ~ ( Ü.NH!j~ G,_ -::: ( Mii~~) 't ( Mr~) ,z. ~ (P) 
'l. 

( Q. Ni) (Q~J i" 
o.C\AA.; ::: P.- ' f', ' p .... ,. . 

(0°'Nt.} -1. (fY\Hi~~ X. P 2. '2.. 

G-= CG+ z ~) i (-1t-c ;;t x. iPJ 
t "l - ~) c~ -:\ ~r Pt 

K O 
~~ a&'l\,t\~t- ,t&Wt T j~i-L 

<l ô e ~ \-.· = :::l. .- Ovv«. ...... = ~ 

0 ~; ,.. .: \ 
V\.1· - ~J . p -- , 

"1î~ l\o 
Q ~ ~N~1) c. P -i. P.0 (rn )~ ( o)~ 

~ Rb.eudn(. Q e:i ::: Ko 
~ ~~énJ) P::p 0 

c~~~) 
( _ " · ~'11i x r'à p., 

n"I,-,. ,, ( l\jt. ry... 

~ n Nt. r~ (""l··h.) ~ F ~ 

2) Ecriture d'un quotient de réaction avec différentes phases 

Exemple : 2 Al Cs)+ 6 H30+ (aq) = 2 Al3+ (aq) + 3 H2 <s) 

El: 2 3 1 3 

E~ 3-3~ 

+ 6 H20c1) 
excès 

\ 
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