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# -*- coding: utf-8 -*-

Created on Thu Nov 23 09:42:42 2023

@author: Anne

import matplotlib_pyplot as plt

plt.clfQ #Nettoyage figure précédente
fig=plt._figure(figsize=(6,6)) #Création nouvelle figure
ax=Fig.add_subplot(111)

plt.grid(True) # quadrillage

#Titre et légendes
plt.title("% d"avancement = f(t)"™)

#Axe des x = axe des dates, entre O et une date finale que 1"on pourra
changer

#Axe des y = taux d"avancement , de conversion, de formation, compris entre O
et 1, systématique

ax.set_xI1im(0,18000)

ax.set_ylim(0,1)

plt.ylabel (*'taux d"avancement a t')

plt.xlabel ("'t (s) ')

# valeurs des constantes
k1=5*10**-4

kil1=10**-5

k2=10**20

co=10**-5

M=10**-1

### Methode d"Euler : création de 2 listes : temps et avancement x, méthode
dépendant de I intervalle de temps choisi, de la valeur initiale de x, et de
la fonction pente précédente :

# £ = fonction pente qui sera utilisée dans le calcul et s"appliquera aux Xxi
successifs

# a et b sont les bornes de I"intercalle de temps d"étude

# N le nombre de dates d"études, entre a et b : plus N est grand, plus dt est
faible, plus précise est la courbe... plus longtemps Python moulinera

# xo est valeur initiale de I"avancement , typiquement O

# Toutes ces valeurs devront étre définies avant d"appeler la méthode

def euler(f:callable, a:float, b:float, N:int,xo:float):
dt=(b-a)/N
t=[a]
X=[xo]
for k in range (O,N):
newX=X[-1]+p(X[-1])*dt
X.append(newX)
t.append(t[-1]+dt)
return t,X



### création de la fonction pente tirée de 1"équa diff, qui sera la premiére
appelée dans la méthode d"Euler

def p(X):
return 2*k1*k2*(co-2*x)**2*M/ (ki 1*3*x*M+k2*(co-2*x))

### Choix des valeurs a,b,N et xo ( a et b en seconde )
ti,tf,N=0,18000,18000 # pour un calcul toutes les secondes pendant quelques
heures

x0=0

### Appel de la méthode d"EUler :

dates,avancements=euler(p,ti,tf,N,x0)

### Création des listes donnant taux de conversion de 03 = f(t) = taux de
formation de 02 = f(t) , tc03 étant une liste calculée a partir de la liste

des avancements
tc03=[]

for x in avancements:
tc03.append(2*x/co)
### Tracés
plt.plot(dates,tc03, "-",label="taux de conversion de 03')

plt.legend()
plt.show()
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### Packages nécessaires
import numpy as np, matplotlib.pyplot as plt

#i## Données numériques

I0 = 12.9e-8 # intensité de la lumiére excitatrice (E.min-1)

ki, kml, k2 = 1.8e-3, 3.2e-3, 2.2e-3 # constantes de vitesse (s-1)
K = 17.7 # constante définie & la question 3 , enL.mol-1

### Concentrations initiales en espéces E, Z et F :

EO = s,q’.l,o-s ......... A oeom . U

=l Qe #oom U

=
:
L

FO

yO = np.array([EO, ZO, FO])

### Probléme de Cauchy associé au systéme différentiel auquel obéissent les concentrations en E, Z et F

def f(Y:np.ndarray): T v va,m'a(qh @'ue(’g(oi,\,( we du h‘ﬂr Qe

Ll = | wa- K" &YCOJ-%'QVM'l-kYC'\] ....................

F Ao vomalle Y
seaa "/[")/ At Ko

L2 = ‘LJ\*Y () - (‘hm'\-r‘k .t).it. Y13,

dunimese Q/»jw; duc
fald eau \/ o ouddE,

L3 = Ja.% R Y[‘ﬂ ..........................................

V(- = L€e,2¢,F3

return np.array([L1, L2, L3])

### Méthode d'Euler

i
(‘/c—\ﬂbﬁ
e -

def euler(f:callable, a:float, b:float, N:int, yO:np.ndarray) -> ([float], [np.ndarray]):

h=(b-a) /N #pas de la méthode FF 4 - db
t = [a] #liste des temps

Y
for k in range(0, N):

[yol # yO etamt Run-mins v Cesle ) Yé’a" douwe e Ll e O - Tablequ e

Coun rocK own -

newy =[Y[-1] + h * £(Y[-11) | 7 Jouwn¥ Lo 3 alews de 1) = le dete & -

Y.append(newY) # S| ouke /Q/LS e au Yafeauw avu e B cow

t.append(t[-1] + h)
return t, Y

e volowo, |

### Résolution du systéme différentiel auquel obéissent les concentrations en E, Z et F

ti, tf = 0, 6000 # instant initial et instant final (s) ~4
N = 1000 # nombre de points % ')F
t, Y = euler(f, ti, tf, N, yO)

### Tracé de 1l'intensité de fluorescence

P_;:éluq La m\f’oﬁc d7Eulen
eulie €= t;f ) touls £eo 6s.

F = np.array([e[2] for e in Y]) # concentrations en F & chaque instant # 6{2;) = Q/%Seu&m de=

r=| Kx TOwm F

plt.plot(t, IF, 'k-')

plt.xlabel('$t$ (s)')

plt.ylabel('$I_F$ (u.a.)')

plt.tick_params(axis='y', which='both', left=False, labelleft=False)
plt.show()

Figure C
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(résultat expérimental)
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