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I. Cinétique


a. Loi de Vitesse

Décomposition du pentoxyde d’azote : CCM - Manon Leconte
import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt
from scipy import stats

"""
Décomposition du pentoxyde d'azote ; réaction d'ordre 1
N2O5 (g) = 2NO2(g) + 1/2 02(g)
"""
temps = np.array([0,10,20,30,60,90])
concentration = np.array([1.24,0.92,0.68,0.50,0.20,0.08])*0.01

Y = np.log(concentration)

slope, intercept, rvalue, pvalue, stderr = stats.linregress(temps,Y)
print("pente = {}".format(slope))
print("ordonnée à l'origine = {}".format(intercept))
print("R2 = {}".format(rvalue**2))

def predict(x):
    return slope * x + intercept

fitLine = predict(temps)

fig, axes = plt.subplots(2)
fig.suptitle("Décomposition du pentaoxyde d'azote")
axes[0].grid()
axes[0].set(ylim=[0.0,0.015])
axes[0].set(ylabel="Concentration (mol/L)")
axes[1].set(ylabel="log de la concentration")
axes[1].grid()
axes[1].set(xlabel="Temps (min)")
axes[0].scatter(temps,concentration,label="Points expérimentaux")
axes[1].scatter(temps,Y,label="Points expérimentaux")
axes[1].plot(temps,fitLine,color='r',label="Droite de régression linéaire\n y = {}x + {}".format(round(slope,4),round(intercept,4)))
axes[0].legend()
axes[1].legend()
plt.show()

Décomposition du bromure de nitrosyle: CCM - Manon Leconte
import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt
from scipy import stats

"""
Décomposition du bromure de nitrosyle ; réaction d'ordre 2
NOBr(g) = NO(g) + 1/2 Br2(g)
"""
temps = np.array([0,6.2,10.8,14.7,20,24.6])
concentration = np.array([0.0250,0.0191,0.0162,0.0144,0.0125,0.0112])

L=np.log(concentration)
Y = 1/(concentration)

### Régressions linéaires

#print("pente = {}".format(slope0))
#print("ordonnée à l'origine = {}".format(intercept0))
#print("R2 = {}".format(rvalue**2))

def predict(x,slope,intercept):
    return slope * x + intercept

slope0, intercept0, rvalue0, pvalue0, stderr0 = stats.linregress(temps,concentration)
fitLine0 = predict(temps,slope0,intercept0)

slope1, intercept1, rvalue1, pvalue1, stderr1 = stats.linregress(temps,L)
fitLine1 = predict(temps,slope1,intercept1)

slope2, intercept2, rvalue2, pvalue2, stderr2 = stats.linregress(temps,Y)
fitLine2 = predict(temps,slope2,intercept2)

### Représentation graphique

fig, axes = plt.subplots(2,2)
fig.suptitle("Décomposition du bromure de nitrosyle")
axes[0,0].grid()
axes[0,0].set(ylim=[0.010,0.03])
axes[0,0].set(ylabel="Concentration $c$ (mol/L)")
axes[0,0].scatter(temps,concentration,label="Points expérimentaux")
axes[0,0].legend()

axes[0,1].grid()
axes[0,1].set(xlabel="Temps (min)")
axes[0,1].set(ylabel="Concentration $c$ (mol/L)")
axes[0,1].scatter(temps,concentration)
axes[0,1].plot(temps,fitLine0,color='r',label="y = {}x + {}\n $r^2$ = {}".format(round(slope0,4),round(intercept0,4),round(rvalue0**2,8)))
axes[0,1].legend()

axes[1,0].grid()
axes[1,0].set(xlabel="Temps (min)")
axes[1,0].set(ylabel="$\ln(c)$")
axes[1,0].scatter(temps,L)
axes[1,0].plot(temps,fitLine1,color='r',label="y = {}x + {}\n $r^2$ = {}".format(round(slope1,4),round(intercept1,4),round(rvalue1**2,8)))
axes[1,0].legend()

axes[1,1].grid()
axes[1,1].set(xlabel="Temps (min)")
axes[1,1].set(ylabel="$1/c$")
axes[1,1].scatter(temps,Y)
axes[1,1].plot(temps,fitLine2,color='r',label="y = {}x + {}\n $r^2$ = {}".format(round(slope2,4),round(intercept2,4),round(rvalue2**2,8)))
axes[1,1].legend()


plt.show()

Méthode différentielle pour déterminer l'ordre de la réaction de décomposition du pentoxyde d’azote: CCM - Manon Leconte
import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt
import scipy.optimize
from scipy import stats
from math import *

"""
Méthode différentielle pour déterminer l'ordre de la réaction :
N2O5 (g) = 2NO2(g) + 1/2 02(g)
"""

lnA0=-4.384895645455078
k=0.030494731860164152

#Pour c=f(t)
temps = np.array([0,10,20,30,60,90])
concentration = np.array([1.24,0.92,0.68,0.50,0.20,0.08])*0.01
t=np.linspace(0,100,21)
c=np.exp(lnA0)*np.exp(-k*t)

#Pour la méthode différentielle
v=np.zeros(5)
for i in range(3):
    v[i]=-(c[2*i+3]-c[2*i+2])/(t[2*i+3]-t[2*i+2])
v[3]=-(c[13]-c[12])/(t[13]-t[12])
v[4]=-(c[19]-c[18])/(t[19]-t[18])
lnv=np.log(v)
lnA=np.log(np.array([0.92,0.68,0.50,0.20,0.08])*0.01)
slope, intercept, rvalue, pvalue, stderr = stats.linregress(lnA,lnv)
print("pente = {}".format(slope))
print("ordonnée à l'origine = {}".format(intercept))
print("R2 = {}".format(rvalue**2))

def predict(x):
    return slope * x + intercept

fitLine = predict(lnA)

### Tracé du graphe

fig, (ax1,ax2) = plt.subplots(1,2,tight_layout=True)

#Tracé de la concentration en fonction du temps et des vecteurs vitesse
ax1.grid()
ax1.set(xlim=[0,100])
ax1.set(ylabel="Concentration (mol/L)")
ax1.set(xlabel="Temps (min)")
ax1.plot(t,c,'g--')
ax1.plot(temps,concentration,'bo',label="Points expérimentaux")
#Tracé des vecteurs vitesses
for i in range(4):
    ax1.arrow(t[2*i],c[2*i],(t[2*i+1]-t[2*i]),(c[2*i+1]-c[2*i]) , shape='full',width=0.0001,head_length=2,length_includes_head=True, rasterized=True, color='r', head_width=0.0005,fc='r')
ax1.arrow(t[12],c[12],(t[13]-t[12]),(c[13]-c[12]) , shape='full',width=0.0001,head_length=2,length_includes_head=True, rasterized=True, color='r', head_width=0.0003,fc='r')
ax1.arrow(t[18],c[18],(t[19]-t[18]),(c[19]-c[18]) , shape='full',width=0.0001,head_length=2,length_includes_head=True, rasterized=True, color='r', head_width=0.0002,fc='r')

#Méthode différentielle
ax2.grid()
ax2.set(ylabel="$\ln(v)$")
ax2.set(xlabel="$\ln([A])$")
ax2.plot(lnA,fitLine,color='k',label="Droite de régression linéaire\n y = {}x + {}".format(round(slope,4),round(intercept,4)))
ax2.plot(lnA,lnv,'ro')
ax2.legend()

plt.show()

b. Aspects énergétiques

Loi d’Arrhénius appliqué à la solvolyse de tBuBr : CCM - Manon Leconte
import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt
from scipy import stats

"""
Solvolyse du bromure de tertiobutyle
(CH3)3C-Br + H2O = (CH3)3C-OH + HBr
"""

#d'après Schott, Exercice 2 du chapitre 2

T= np.array([273,283,293,303,313])#Température en kelvin (K)
k= np.array([3.3,14.9,61,226,774])*1E-4#Constante de vitesse (s^-1)

lnk=np.log(k)
invT=1/T

### Régression linéaire

def predict(x,slope,intercept):
    return slope * x + intercept

slope0, intercept0, rvalue0, pvalue0, stderr0 = stats.linregress(invT,lnk)
fitLine0 = predict(invT,slope0,intercept0)

print("pente = {}".format(slope0))
print("ordonnée à l'origine = {}".format(intercept0))
print("R2 = {}".format(rvalue0**2))

### Représentation graphique

fig, (ax1,ax2) = plt.subplots(1,2,tight_layout=True)

ax1.grid()
ax1.set(xlabel="Température $T$ (K)")
ax1.set(ylabel="Constante de vitesse $k$ (s$^{-1}$)")
ax1.scatter(T,k,label="Points expérimentaux")
ax1.legend()

ax2.grid()
ax2.set(xlim=[0.00315,0.0037])
ax2.set(xlabel="Inverse de la température $1/T$ (K$^{-1}$)")
ax2.set(ylabel="$\ln(k)$")
ax2.scatter(invT,lnk)
ax2.plot(invT,fitLine0,color='r',label="y = {}x + {}\n $r^2$ = {}".format(round(slope0,4),round(intercept0,4),round(rvalue0**2,8)))
ax2.legend()

plt.show()


c. Mécanistique

Vérification loi de vitesse d’une polymérisation radicalaire : CCM - Manon Leconte
import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt
from scipy import stats
from math import *

"""
Etude de la loi de vitesse de la polymérisation radicalaire du méthacrylate de méthyle
"""
#Données issues du sujet de chimie du concours Centrale-Supélec 2004.

#%%Définitions de l'abcisse et de l'ordonnée

M = np.array([9.04,6.13,3.26,2.07]) #tableau des concentrations en monomère (en mol/L)

I2 = np.array([2.35,2.28,2.45,2.11])*1e-4#tableau des concentrations en amorceur (en mol/L)

C=M*np.sqrt(I2)#abscisses

V=np.array([19.35,12.92,7.15,4.15])*1e-5#tableau des vitesses de polymérisation (en mol/L/s) -- ordonnées

#%%Régression linéaire

slope, intercept, rvalue, pvalue, stderr = stats.linregress(C,V)
print("pente = {}".format(slope))
print("ordonnée à l'origine = {}".format(intercept))
print("R2 = {}".format(rvalue**2))

def predict(x):
    return slope * x + intercept

fitLine = predict(C)

#%%Tracé du graphe

plt.title("Etude de la loi de vitesse de la polymérisation radicalaire")
plt.grid()
plt.xlabel('$[M]\sqrt{[I2]}$')
plt.ylabel('Vitesse de la polymérisation (mol/L/s)')
plt.plot(C,V,'o',label="Points expérimentaux")
plt.plot(C,fitLine,color='r',label="Droite de régression linéaire\n y = {}x + {}".format(round(slope,4),round(intercept,4)))
plt.legend()
plt.show()

II. Chimie des solutions

a. Solubilité et precipitation

Evolution de la solubilité en fonction du pH : CCM - Manon Leconte
# -*- coding: utf-8 -*-
import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt
from math import *
import scipy.optimize


import matplotlib
#matplotlib.rcParams['mathtext.fontset'] = 'stix'
#matplotlib.rcParams['font.family'] = 'STIXGeneral'

#%% DONNEES

Ks=1e-32 #produit de solubilité de Al(OH)3

beta4=1e34 #constante de formation du complexe [Al(OH)4]-

Ke=1e-14 #produit ionique de l'eau

#%% FONCTIONS

def s(h):
    #expression de la solubilité
        return Ks*(h/Ke)**3+Ks*beta4*Ke/h

def p(x):
    #expression du cologarithme de la solubilité
        return -np.log10(x)

H = np.linspace(1,1e-14,100) #début, fin, nombre de points
pH = np.linspace(0, 14, 100)

min_s = scipy.optimize.fsolve(s,1e-5) #trouve les racines de la fonction s, ce qui revient à trouver le minimum de solubilité de Al(OH)3. Le deuxième argument correspond à une estimation de sa valeur.


print('Le minimum de solubilité se trouve en pH =')
print(p(min_s))

S=s(10**(-pH)) #On calcule la solubilité en fonction de la concentrations des protons. Ce stratagème est indispensable pour que l'échelle du graphe soit linéaire en pH.

# pH=p(H)
pS=p(S)

#%% GRAPHE
#print(H)
#print(pH)

# plt.xlim(0,14)
# plt.ylim(0,7)
plt.title("Evolution du cologarithme de la solubilité de Al(OH)3 en fonction du pH")
plt.xlabel("pH")
plt.ylabel("pS")

# plt.xscale('log')
# plt.yscale('log')
pS = [0 if a < 0 else a for a in pS]
#print(pS)
plt.plot(pH,pS)

plt.show()

#%% OPTIONNEL

#ax.grid(True) #Grille
#ax.legend(loc=2 ,prop={'size':20}) #Legende


b. Conductivité ionique

Courbe du titrage conductimétrique de l’acide nitrique par la soude : CCM - Manon Leconte
# -*- coding: utf-8 -*-
import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt
from math import *

#%% DONNEES

lambda_Na=5.011e-3 #conductivité molaire ionique limite de Na+ à 298 K [en S.m^2/mol]

lambda_OH=19.8e-3 #conductivité molaire ionique limite de HO- à 298 K [en S.m^2/mol]

lambda_H3O=34.98e-3 #conductivité molaire ionique limite de H3O+ à 298 K [en S.m^2/mol]

lambda_NO3=7.144e-3 #conductivité molaire ionique limite de NO3- à 298 K [en S.m^2/mol]

c=0.1 #concentration en acide nitrique [en mol/L]

c1=0.1 #concentration en soude [en mol/L]

V0=10e-3 #volume initial d'acide nitrique à titrer [L]

n=100 #nombre de valeurs dans le tableau

#%% FONCTION

def avant_eq(V):
        #conductivité corrigée avant l'équivalence
        return (lambda_Na-lambda_H3O)*c1*V/V0+(lambda_H3O+lambda_NO3)*c

def apres_eq(V):
        #conductivité corrigée après l'équivalence
        return (lambda_Na+lambda_OH)*c1*V/V0+(lambda_NO3-lambda_OH)*c

V_avant = np.linspace(0,c*V0/c1,n) #début, fin, nombre de points
V_apres = np.linspace(c*V0/c1,25e-3,n) #début, fin, nombre de points

sigma_corr = np.concatenate((avant_eq(V_avant),apres_eq(V_apres)))
V = np.concatenate((V_avant*1e3,V_apres*1e3))

#%% GRAPHE

plt.grid()
plt.xlim(0,25)
plt.title("Courbe de titrage conductimétrique")
plt.xlabel("Volume de soude versée $V$ [mL]")
plt.ylabel("Conductivité corrigée de la solution $\sigma'$ [S/m]")

plt.plot(V,sigma_corr)

plt.show()

#%% OPTIONNEL

#ax.legend(loc=2 ,prop={'size':20}) #Legende


III. Electrochimie

a. Piles et électrolyseurs

Courbe i-E pour la pile Daniell : CCM - Manon Leconte
import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt
import scipy.optimize
import scipy.misc

"""
Détermination de l'indice de polymolécularité d'un polystyrène
"""

#D'après l'exercice 7.3 du Rouessac, Analyse chimique

#%%Listes des données

t_R=np.array([6.95,7.05,7.15,7.25,7.35,7.45,7.55,7.65,7.75,7.85,7.95,8.05])
#liste des temps de rétention (en min)
A_i=np.array([0,0,1.77,8.53,17.74,40.36,19.44,9.32,2.03,0,0,0])
#aires associées aux temps de rétention

#%%Définition des fonctions

def masse(t):
    #lien entre la masse molaire d'une macromolécule et son temps de rétention
    return 10**(5.865+1.411*t-0.333*t**2+0.016*t**3)

def MN(A,M):
    #définition de la masse molaire en nombre
    n=len(M)
    sum_A=0
    sum_AsurM=0
    for i in range (n):
        sum_A=sum_A+A[i]
        sum_AsurM=sum_AsurM+A[i]/M[i]
    return sum_A/sum_AsurM

def MW(A,M):
    #définition de la masse molaire en masse
    n=len(M)
    sum_A=0
    sum_AfoisM=0
    for i in range (n):
        sum_A=sum_A+A[i]
        sum_AfoisM=sum_AfoisM+A[i]*M[i]
    return sum_AfoisM/sum_A

def I(M1,M2):
    #définition de l'indice de polymolécularité
    return M1/M2

#%%Résultats

M_i=masse(t_R)

MN=MN(A_i,M_i)
print(MN)
MW=MW(A_i,M_i)
print(MW)
Ip=I(MW,MN)
print(Ip)

Courbe i-E pour le procédé Chlore-Soude : CCM - Manon Leconte
import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt


"""
Tracé des courbes intensité-potentiel pour le procédé chlore-soude
"""

#Données issues des Techniques de l'ingénieur, J4804 v1

#%% Définition des constantes

i0 = 0.01
i0_eau = 0.00001
alpha = 0.5
n = 2 #nombre d'électrons échangés
F = 96500
R = 8.314
T = 70+273 #température de l'électrolyse
A = 1e-4
DO=6e-6
DR=6e-6
delta=1e-6
E_Cl=1.358 #potentiel standard du couple Cl2/Cl- [en V]
eta_Cl=0.010 #surtension du couple Cl2/Cl- sur l'anode [en V]
a_Cl=4.44 #activité des ions chlorures (c(NaCl) = 260 g/L)
a_Cl2=0.7 #activité du dichlore
E_eau=0.0 #potentiel standard du couple H+/H2 [en V]
eta_eau=-0.25 #surtension du couple H2O/H2 sur la cathode [en V]
a_H2=0.7
pH=8 #pH du compartiment cathodique

f = F/(R*T)

E_cat=E_eau+R*T/(n*F)*np.log(10**(-pH)/a_H2)
E_an=E_Cl+R*T/(n*F)*np.log(a_Cl2/a_Cl**2)

mO=DO/delta
mR=DR/delta

#%% Définition de l'abscisse et des ordonnées

E0 = np.linspace(-1.5,E_cat + eta_eau,100)
n0=len(E0)
E1 = np.linspace(E_cat + eta_eau,E_an+eta_Cl,100)
n1=len(E1)
E2 = np.linspace(E_an+eta_Cl,2.5,100)
n2=len(E2)


#courants limites de diffusion pour le couple du chlore
ial = F*A*mR*a_Cl
icl = -F*A*mO*a_Cl2

#Pour les courants anodique/cathodique/totaux en transfert de charge limitant

def i_charge(i0,E,Es):
    #Contrôle de charges limitant
    return i0*np.exp(alpha*n*f*(E-Es))-i0*np.exp(-(1-alpha)*n*f*(E-Es))

def i_diff(i0,E,Es):
    #Pour la diffusion limitante
    return (ial*np.exp(n*f*(E-Es)) + icl)/(1+np.exp(n*f*(E-Es)))

def it(i0,E,Es):
    #Pour un contrôle mixte
    np.seterr(divide='ignore', invalid='ignore')
    return (i_charge(i0,E,Es)*i_diff(i0,E,Es))/(i_charge(i0,E,Es)+i_diff(i0,E,Es))


#Pour l'anode :
i_an0=np.zeros(n0)
i_an1=np.zeros(n1)
i_an2=it(i0,E2,E_an+eta_Cl)

#Pour la cathode :
i_cat0=i_charge(i0_eau,E0,E_cat + eta_eau)
i_cat1=np.zeros(n1)
i_cat2=np.zeros(n2)


#%% Tracé du graphique

fig = plt.figure()
ax = fig.add_subplot(111)

plt.grid()
plt.title("Courbes intensité-potentiel pour le procédé chlore-soude")
plt.xlabel("Potentiel E (V)")
plt.ylabel("Intensité du courant i (A)")
plt.xlim(-1.5,2.5)
plt.ylim(-300,300)
plt.text(E_an,-30,'$E_{an}$ = 1,31 V', horizontalalignment = 'center', verticalalignment = 'center')
plt.axvline(x = E_an, ymin = 0, ymax  = 0.5,color ='gray',ls='--',lw=0.1)
plt.text(E_cat,-30,'$E_{cat}$ = -0,27 V', horizontalalignment = 'center', verticalalignment = 'center')
plt.axvline(x = E_cat, ymin = 0, ymax  = 0.5,color ='gray',ls='--',lw=0.1)
plt.text(1.65,150,'Cl$^-$ -> Cl$_2$', horizontalalignment = 'center', verticalalignment = 'center')
plt.text(-1,-150,'H$_2\leftarrow$ H$^{+}$', horizontalalignment = 'center', verticalalignment = 'center')

#Pour l'anode :
plt.plot(E0,i_an0,'g')
plt.plot(E1,i_an1,'g')
plt.plot(E2,i_an2,color="g",label="à l'anode")

#Pour la cathode :
plt.plot(E0,i_cat0,'b',label="à la cathode de cuivre")
plt.plot(E1,i_cat1,'b')
plt.plot(E2,i_cat2,'b')

plt.legend()
plt.show()


b. Méthode de titrage

Courbe de titrage potentiométrique à courant nul : CCM - Manon Leconte
# -*- coding: utf-8 -*-
import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt
from math import *

import matplotlib
matplotlib.rcParams['mathtext.fontset'] = 'stix'
matplotlib.rcParams['font.family'] = 'STIXGeneral'

#%% DONNEES

E1=0.77 #potentiel standard du couple Fe3+/Fe2+ vs ESH [en V]

E2=1.51 #potentiel standard du couple MnO4-/Mn2+ vs ESH [en V]

R=8.314 #constante des gaz parfaits [en J/K/mol]

T=298 #température [en K]

F=96500 #constante de Faraday [en C/mol]

n=100 #nombre de valeurs dans les tableaux

#%% FONCTION

def pot1(x):
        return E1+R*T/F*np.log(x/(1-x))
def pot2(x):
        return E2+R*T/(F*5)*np.log(5*(x-1))

X1 = np.linspace(0,0.99,n) #début, fin, nombre de points
X2 = np.linspace(1.01,2,n) #début, fin, nombre de points

E = np.concatenate((pot1(X1),pot2(X2)))
X = np.concatenate((X1,X2))

#%% GRAPHE

plt.xlim(0,2)
plt.title("Courbe de titrage potentiométrique à courant nul")
plt.xlabel("x")
plt.ylabel("Potentiel E [V]")

plt.plot(X,E)

plt.show()

#%% OPTIONNEL

#ax.grid(True) #Grille
#ax.legend(loc=2 ,prop={'size':20}) #Legende


IV. Thermodynamique

a. Des gazs

Influence de la température et de la nature du daz sur la distribution de vitesses : CCM - Manon Leconte
import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt

"""
Influence de différents paramètres sur la distribution des vitesses d'un gaz parfait
"""

#%%Définition des constantes

NA=6.02e23 #Nombre d'Avogadro [mol^-1]
kB=1.38e-23 #Constante de Boltzmann [J/K]

#%%Définition des fonctions

def P(v,T,m):
    #densité de probabilité
    return np.sqrt(2/np.pi)*(m/(kB*T))**(3/2)*v**2*np.exp(-m*v**2/(2*kB*T))

def m(M):
    #masse d'une molécule de gaz
    return M/NA

V=np.linspace(0,2000,100)

#Etude en température pour le dioxygène
P_T100=P(V,100,m(32e-3))
P_T298=P(V,298,m(32e-3))
P_T1000=P(V,1000,m(32e-3))

#Etude pour les différents gaz nobles à 298 K
P_He=P(V,298,m(4e-3))
P_Ne=P(V,298,m(20e-3))
P_Ar=P(V,298,m(40e-3))
P_Xe=P(V,298,m(132e-3))

#%%Tracé des courbes

plt.grid()
plt.xlabel("Vitesse [m/s]")
plt.ylabel("Densité de probabilité [s/m]")
plt.xlim(0,2000)

#Etude en température
plt.title("Distribution des vitesses du dioxygène en fonction de la température")
plt.plot(V,P_T100,label="T = 100 K",color="b")
plt.plot(V,P_T298,label="T = 298 K",color="r")
plt.plot(V,P_T1000,label="T = 1000 K",color="g")

#Etude pour les gaz nobles
#plt.title("Distribution des vitesses pour différents gaz nobles à 298 K")
#plt.plot(V,P_He,label="Hélium",color="b")
#plt.plot(V,P_Ne,label="Néon",color="r")
#plt.plot(V,P_Ar,label="Argon",color="g")
#plt.plot(V,P_Xe,label="Xénon")


plt.legend()
plt.show()

Courbe de distribution des vitesses du dioxygène à 298 K : CCM - Manon Leconte
import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt

"""
Distribution des vitesses du dioxygène à 298 K
"""

#%%Définition des constantes

NA=6.02e23 #Nombre d'Avogadro [mol^-1]
kB=1.38e-23 #Constante de Boltzmann [J/K]

#%%Définition des fonctions

def P(v,T,m):
    return np.sqrt(2/np.pi)*(m/(kB*T))**(3/2)*v**2*np.exp(-m*v**2/(2*kB*T))

def m(M):
    return M/NA

V=np.linspace(0,2000,100)

P_T298=P(V,298,m(32e-3))#distribution de vitesses du dioxygène à 298 K

#Vitesses du dioxygène à 298 K
v_quad=np.sqrt(3*kB*298/m(32e-3))#vitesse quadratique moyenne
v_max=np.sqrt(2*kB*298/m(32e-3))#vitesse la plus probable
v_moy=np.sqrt(8*kB*298/(np.pi*m(32e-3)))#vitesse moyenne

#%%Tracé des courbes

plt.xlabel("Vitesse [m/s]")
plt.ylabel("Densité de probabilité [s/m]")

#Lien entre vitesse quadratique moyenne, vitesse la plus probable et vitesse moyenne
plt.title("Distribution des vitesses du dioxygène à 298 K")
plt.xlim(0,1000)
plt.ylim(0,0.0035)
plt.plot(V,P_T298,color="r")

plt.text(v_max,0.0022,'$v^*$ = 393 m/s', horizontalalignment = 'right', verticalalignment = 'bottom',rotation =90)
plt.axvline(x = v_max, ymin = 0, ymax  = 1,color ='gray',ls='--',lw=0.5)

plt.text(v_moy,0.00215,'$v_{moy}$ = 444 m/s', horizontalalignment = 'right', verticalalignment = 'bottom',rotation =90)
plt.axvline(x = v_moy, ymin = 0, ymax  = 1,color ='gray',ls='--',lw=0.5)

plt.text(v_quad,0.0021,'$u$ = 482 m/s', horizontalalignment = 'right', verticalalignment = 'bottom',rotation =90)
plt.axvline(x = v_quad, ymin = 0, ymax  = 1,color ='gray',ls='--',lw=0.5)


plt.show()
