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1V Résolution numérique. Méthode de dichotomie.

1. Exemple

On considere 1'équilibre chimique suivant 4 25°C : Ag(NHs)," aq) = Ag (@q) + 2 NHi(ag)
A 25°C, la constante de cet équilibre vaut K° = 1072,

On suppose qu'a I'état initial, on a les concentrations suwantes 5
C

[Ag(NH;), o = [Ag'lo = Co et [NH3], = o

Y

On veut déterminer le taux d’avancement x de la reagtlon a I'équilibre, pour différentes valeurs de Co.

Ag(NH3)2" (o) = Ag g + 2 NHs(aq)
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Toutes les concentrations étant positives, il apparait que -0,05 < x < | x étant sans unité.
: s €3 (1+x) (2x+75)?
Le quotient de réaction Q, vaut : Q, = LE)—“’—
On rappelle que dans I'état d'équilibre final, Q; = K°. On prendra Cy = 0,01 mol.L™. .
L'équation a résoudre pour déterminer x a I'équilibre apparait alors comme une équation du troisiéme
degre. Une résolution numérique peut s'avérer utile.
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Pour cela, on définit fE)=IQE)MRSEIon Cherchera'd résoiidren(e) =

2 Methode de dlchotomle

.‘5" sle cas‘ra)M <0 ef‘f(b) > 0 et pOSOns go =aet d° =b.
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On considére my = =—2

- Si f(my) = 0, on va poursuivre la recherche d'un zéro dans l'intervalle [go,mg]. On pose donc g;=gj et
d;=my.
- Sinon, la recherche doit se poursuivre dans l'intervalle [mo,dg]. On pose donc g;=my et d;=d.

gaitdy +d
- On recommence alors en considérant m; = =2—

- On continue tant que d-g>2¢, € (epsilon) étant la précision voulue sur £.

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 a I'équilibre, ainsi que le nombre d'itérations
nécessaires pour l'atteindre. On prendra epsilon = 10 que I'on peut noter 1E-9 sous python.

On détermine une nouvelle valeur approchée du taux d'avancement a I'équilibre a l'aide de la
fonction bisect de scipy optimize.
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# TM1. Obtention d'un état final en chimie
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import matplotlib.pyplet as plt #M;th"\’”“
import numpy as np
import scipy.optimize as spo #pour l'utilisation de bisect {parti

wmebnode, e Jole W""’“

##1. approcheigraphique

‘I
3}

i

C.@l#concentration 1nitlale
10%x(-7.2) #valeur de la constante d'équilibre

def f(x):
”"“':all:ule f{x)llll "
T o= COM*¥(14x)*(2%x+0. 1)**2/(1-x)-KO
return(f)

ce
Ke

les_f=[]
les_x = np.ddpspamed-0.05,0.99%, 100)#la fonction n'est pas definle en x=1
s premdns dor volouns néQWiidnen gmlnc 0,05 o 033
for x in les_x :
les f.append(f(x))

plt.plot(les_x,les_f, 'g')
plt.title( ' f=Qr-K*")
plt.xlabel{'x")
plt.ylabel( ')

plt.grid()

plt.figure()

20n reduit 1'intervalle d'étude
les _f=[1
les_x = np.linspace(-0.05,0.85,160)

for x in les x :
les f.append(f(x)}

plt.plot(les_x,les_f, 'g")
plt.title(’ f=Qr-K°")
plt.xlabel('x")
plt.ylabel( f')

plt.grid(}

plt.show()

#Graphiguement, on volt gue -0.05 <x<+0.2
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E; ##2. Recherche de zéros par dichotomie

56

59 =h

Be n=~0

51 ¥ whiled - g > 2 * epsilon: |

62 n= (g +d)/2 4 wilitn, imrovolle
63 )F if f(m) = f(g) == &

64 d=m

&S else:

£6 g=mn

&7 n=n+1

68 return{(d + g) / 2, n)

6%

71 print("zéro obtenu par la méthode de dichotomis, avec le nembre d'itérations :",dichetomie(a,b, 1e-9))

3 zretourne (-0.036G6737084537745, 27)

75 g#3.fonction prédéfinie bisect de scipy. optimize (notée spo).

76 #spo.bisect(f.a.b) détermine une racine de f dans [a. bl
77 racine = spo.bisect{(f.a.b)

& print("zéro obtenu par bisect de scipy.optimize ", racing)
¢ print("")

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 Mb boh. de.md.
Exemple A NZ(g) + 3 HZ(g) = 2 NH3(E)
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2) Ecriture d’un quotient de réaction avec différentes phases

Exemple A 2 Al (s) + 6 H3O+ (aq) = 2 A13+ (aq)
El: 2 3 1
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