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Introduction

Il existe plusieurs oeuvres éditées (livres, polycopies, ...) dans le domaine
de calcul numérique et simulation dont la plupart donnent des calculs
mathématique, des équations et des formules ...etc. avec moins
d'explications pratiques ou programmation sur ordinateurs.

Durant mon expérience dans I'enseignement supérieur, j'ai constaté que mes
étudiants maitrisent mieux le travail théorique (calcul mathématique) que
celui programmation sur ordinateur.

Ce livre est une contribution beaucoup plus pédagogique que scientifique,
dans le domaine de calcul sur ordinateur et programmation.

J'ai minimisé les calculs mathématiques pour faire concentrer le lecteur sur
les programmes pratiques.

J'ai opté pour un langage simple pour que les lecteurs, de différents niveaux
(étudiants universitaires, licence, master et doctorat) puissent lire et
comprendre facilement les méthodes de simulation traitées dans ce livre.

Pour cela, j'ai conclu mon livre avec quelques exercices résolus et travaux
pratiques en langage Fortran et logiciel Origin.

Je reste a la disposition de tous et toutes les collegues ainsi que les lecteurs
en général, pour toute critique constructive affin d'améliorer I'existant et
créer de nouveaux produits encore meilleurs.

Oum El-Bouaghi, 17 Févirer 2019






Définitions et Rappel

L'analyse numérique est une discipline des mathématiques. Elle s'intéresse
a la mise en pratique des méthodes permettant de résoudre, par des calculs
purement numériques, des problemes d'analyse mathématique

Un "algorithme" est une suite finie de régles a appliquer dans un ordre
déterminé a un nombre fini de données pour arriver, en un nombre fini
d'étapes a un certain résultat

Les algorithmes sont intégrés dans des calculateurs par l'intermédiaire de
"programmes"”.

Un "programme" est la réalisation (I'implémentation) d'un algorithme au
moyen d'un langage donné (Fortran, Basic, C++, Pascal, ...... )

Depuis une vingtaines d’années, la puissance croissante des ordinateurs a
permis d’aborder, puis de résoudre complétement des problemes de plus en
plus nombreux et de plus en plus difficiles, par leur complexité propre et par
le nombre des informations a traiter, 1’ingénieur d’aujourd’hui ne doit pas
ignorer ces techniques, ni les situations nouvelles qu’elles permettent de
considérer .

Les principaux problémes rencontrés dans les domaines scientifiques et
techniques ont souvent une origine dans une des grandes branches de la
science de la matiére (physique et chimie) ou de la mécanique ou les
équations différentielles, intégral, intégro-differentielles jouent un réle tout a
fait fondamental.

On peut citer, par exemple, en:

» Génie atomique, les problémes de transfert de chaleur et de transfert de
neutrons.

» Sciences des materiaux, les problémes de diffusion.

« Meécanique quantique, les problemes de propagations des ondes
(Equation de Schrodinger).

» Génie civil, les problemes de résistance des matériaux et de mécanique
des sols.

* Batiments, les problemes de mécanique des structures et d’acoustique.

» Automobile et Aviation, les problemes de lissage des carrosseries et des
cellules.

* Electrotechnique, I’étude des réseaux complexes de distribution.



» Hydraulique, les écoulements permanents et transitoires, la propagation
d’ondes, les coups de bélier.

Par ailleurs, dans toutes les branches d’activités industrielles et
économiques, en particulier dans les génies (chimique, civil, électrique,
mécanique, métallurgique,...), les ingénieurs sont amenés a résoudre des
problémes d’optimisation c’est-a-dire a choisir, entre plusieurs solutions
possibles, celle qui est la meilleure. Il s’agit donc de minimiser, ou de
maximiser, un critere (codt, profit, distance, temps, masse, énergie,
rendement,...) sur ’ensemble est définit par un systéme d’équation et/ou
d’inéquation qui traduisent les contraintes imposées aux parametres soit par
des raisons techniques, soit par des réglements.

Calcul numérique

Le calcul numérique intervient quand on ne peut pas trouver une solution
analytique.

Exemple :

e L’équation x-e*=0 , pas de solution analytique, donc, on cherche la
solution numérique en élaborant un programme qui calcule le point
d’intersection entre les deux fonctions

fi(x)=x et f2(x)=e™ , la solution est x=0.56587537
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Figure 1 : Exemple de calcul, résolution de I'équation x-e* =0

Méthodes de simulation

Il existe plusieurs méthodes de simulations dans le domaine de science des
matériaux et technologie, je cite a titre d'exemple :

1. Méthodes de Runge-Kutta pour le traitement numérique des équations
différentielles ;

2. Méthode des éléments finis ou Méthode des caractéristiques pour le traitement
des équations aux dériveées partielles ;

3. Simulation atomistique en physique des matériaux ;

4. Méthode de Monte-Carlo en physique statistique, physique des matériaux,
physique nucléaire, physique des particules, mathématiques, statistiques et
économétrie ;

5. Méthodes ab initio en mécanique quantique, chimie quantique ;
6. Systéme multi-agents, pour la simulation de systémes complexes ;

7. Discrétisation des équations (éléments finis, volumes finis, différences finies) en
mécanique, aérodynamique, acoustique ;

8. Dynamique moléculaire, dynamique d’amas en chimie, physique ;
9. Simulations PIC (Particle-in-Cell) en physique.
9



10



Rappels-Cours
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Rappel-cours 1
Résolution des équations différentielles

Les méthodes de Runge-Kutta

Les méthodes de Runge-Kutta sont des méthodes d'analyse numérique
d'approximation de solutions d'équations différentielles. Elles ont été
nommees ainsi en I'honneur des mathématiciens Carl Runge et Martin
Wilhelm Kutta lesquels élaborérent la méthode en 1901.

Ces méthodes reposent sur le principe de l'itération, c'est-a-dire qu'une
premiére estimation de la solution est utilisée pour calculer une seconde
estimation, plus précise, et ainsi de suite

Cette méthode est équivalente a la méthode
d'Euler, une méthode simple de résolution
d'équations differentielles du ler degré (RK1,
Runge Kutta 1°" degré)

Considérons le probleme suivant :
y=fty) . vt =y

Leonhard Paul Euler
(1707-1783)

La méthode RK1 utilise I'equation
Yn+1 =Yn + h-f(tryn)
ou h est le pas de l'itération.

Une équation différentielle ordinaire de premier ordre peut aussi étre
représentée sous la forme suivante:

dy
a—f(x»)’)

La résolution de cette équation par la méthode d’Euler, consiste a
déterminer les valeurs y i par une Procédure itérative, a partir de la valeur
deyo donnée comme condition a la limite & la position Xo.

Yitr = Yi + h f(x, vy i=1n-1
h = Ax est le pas du calcul, n est le nombre de positions choisis

13
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Rappel-cours 2:

Approximation de données numériques

par des fonctions analytiques
(Méthode des moindres carrés)

En pratique, le probléme est généralement posé comme suit:

Soit un ensemble de n valeurs xi d’une grandeur X auxquelles correspond un
ensemble de valeurs yi d’une grandeur Y.

Mesure | 1 2 3 . e | . ... | N
X X1 | X2 X3 . . . . .. Xn
Y Vi | Y2 | Y3 | . . . . . Yn

On veut représenter la liaison entre X et Y par une relation de la forme:

V' =cfilx) + cofa(0) + ot e frn(X) 1)
Ou les fonctions f;(x) (j=1,m) sont connues, mais les valeurs des
parametres ¢j (j=1,m) restent a définir.

Par bonne approximation, nous entendons que Y-Y* doit étre petite dans un
certain sens.

La distance entre la fonction réelle Y et son modele Y* peut étre mesurée
par la norme

Z=|Y =Y,

15



Les normes les plus courantes, pour I’approximation d’un ensemble de
données numériques (xi, yi) sont, en notant Yi la valeur y(xi)

Li1: La norme de Laplace:

n
Z=1Y =Yl =) Iy -]
i=1

Li1: La norme de Laplace:

n
Z=NY =Yl = ) Iy -yl
i=1
L1: La norme de Laplace:

Z =||Y = Y|l = max|y; — y/|
i=1,n

Par définition, la meilleure approximation Y* de Y au sens de la méthode
des moindre carrées sera celle qui minimisera L2

Remarque:

Pour des raisons scientifiques (I’erreur de mesure, les grandeurs mesurés,
...) on associe a chaque mesure i un poids wi donc, la norme des moindres
carrees devient la norme des carrées pondérées de Legendre:

Z=Y =Y"lpw =2 (vi —¥)?w; OUw=>0,i=1,n

Si le modele (1) est parfait, alors y*i représente exactement yi aux points Xi
donnésetona: yi—-y*i=0 i=1,n

Vi = yi =i = (i) + 2,00 + o4 Cnfin (X)) = 0
L'indice i varie de 1 a n, donc:
Vi — (clfl(x) +cfo(x) + .+ cmfm(x)) =0
V2 = (a1fi() + 62200 + o4 Cufn(x)) =0
y3 = (c1fi() + c2f5(0) + o+ Cpfin(x)) =0 (2)
Yo = (c1fi(x) + 2200 + o+ Cpfn(x)) = 0

Le systeme (2) est un systeme linéaire de n équations a m inconnues (Cu,
Co,.., Cm)

Trois cas peuvent donc se presenter:
- Premiercas: n<m (figure (a))

16



il y a plus d’inconnues que d’équations et une infinité¢ de solutions (c1, C2,
...., Cm) existe pour la relation (2)

Exemple:n=2,m=3

Y

Y2
X
X

Y1
X

- Deuxiemecas: n=m (figure (b))
il y a une solution unique (cs, Cz, ........... , cm) existe pour la relation (2)

Exemple:n=3, m=3
- Troisieme cas: n>m (figure (c))

il n’y a généralement aucune solution pour la relation (2)

17



Exemple: n=3, m=2

Dans ce troisieme cas, supposons que 1’on propose un ensemble quelconque
de valeurs (c1, C2, ........... , ¢m), alors aux points supports xi, la valeur
calculée yi différe certainement de vyi.

Définissons I’erreur ei commise au point i en approximant yi par yi*
ei=Yi—Vyi*
Introduisons dans la relation (1)

e =Yy1— (C1f1(x) +cfa(x) + .+ Cmfm(x))
€1 =Y1 — (le1(x) +cfo(x) + o+ Cmfm(x))
e =Y — (C1f1(x) +fa(x) + .t Cmfm(x)) (3)

€1 =Y1 — (le1(x) +cfo(x) + L+ Cmfm(x))

Ce systeme est de n équations linéaires a (m+n) inconnues (les m
parametres c;j et n erreurs ei).

le systeme (3) possede donc une infinité de solutions. Parmi cette infinité,
nous choisissons celle qui minimise la norme:

n
2=V =Vl = ) e,
i=1
On cherche a minimiser Z en réglant la valeur des parameétres (ci, Cz,
........... , ¢m). Autrement dit, on cherche a deéfinir le minimum de la
fonction Z dans I’espace [c1, C2, ........... , ¢m] des parametres.
Z est minimale donc la dérivee par rapport ck doit étre nulle:

2 _9 : k=1,m

ack

Ce qui permet s'écrire:

2Y i wie a_c,; (4)
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Nous avons:

m
e =Y — Z cifi(x;)
j=1
On fait la dérivation:

e k=1, meti=1;n
ack
Remplacgons dans I'équation (4)

Z?:lw'[yi_ j=1 ]f)(xl)]( fk(xl)) k=1m

n

> 6 ) wiffile) = Z weyifie(x)

j=1 i
Alors,
n
2 Wifj(xi)fk(xi) = Qgj
i=1
n
Z w;Yifi(x;) = by
i=1
Donc,
m
Z aijj = bk
j=1

Cette derniére relation peut étre écrite sous une forme matricielle:
[ alm] [ ] [bll
cee amm Cm

Les n ensembles (couples) (xi, yi) étant donnés (avec leurs poids wi)

Algorithme:

1. Proposer un modele, c'est-a-dire définir les fonctions fi(x) composant le
modele:

yi = cfilx) + eofa(x) + oot Cnfin ()
2. Caculer les termes axj et bk

19



3. Résoudre le systeme linéaire a matrice symétrique:
o alm”C1] [b1]
An1 " Amml LCOm bm

Exemple 1: cas d'une fonction linéaire

On prend m = 2, c'est-a-dire: y* = ¢, f;(x) + ¢, f5(x)
m=2caveutdire: ff(x) =1 etfo,(x) =x
donc la fonction linéaire qu'on cherche est y* = ¢; + ¢c,x
On a 4 valeurs de axj:

Ayp = DimaWi 5 Qi = X 5w

Ap1 = iz XiW; , G = Ximq X[W;
On a 2 valeurs de bk

by = Xisiyiwi by = XL xiyiw;
Le systéeme d'équations s'écrit sous la forme:

P [ S

byai1—biazq

La solution:

biaz;—bya,;
v o b ——
A11022—021012 A11G22—021012

La figure ci-dessous est une application experimentale dans le cas de m = 2
(fonction linéaire) pour la variation du rendement quantique de I'éthyléne
(C2H4) en fonction de la pression. Dans ce cas, ¢2=0.0104 et ¢1=1.2194

20
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= 130
y=0.0104.%+1.2194
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0 X 4] 6l 0 100
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Exemple 2: cas d'une fonction polynéme d'ordre 2

On prend m = 3, c'est-a-dire: y* = ¢, f1(x) + c2fo(x) + c3fo(x)

m=3caveutdire: f,(x) =1, fL(x) =x et f3(x) =x2

donc la fonction linéaire qu'on cherche est y* = ¢; + ¢, x + C2x?
y 1 2 3

On a 4 valeurs de axj:

—_ n — n
Ay = Xiq Wi, Gip = Xioq XiW;

— n 2
, Q13 = Nieq Xi°W;

_ n _ n 2 _ n 3
A1 = Dis1 XiW;i , Qg = Nioq X[ Wi, Gp3 = Xisq Xi°W;

— \n 2 _ \'n 3 _ \'n 4
(31 = N  XPW; , Q3 = N XPW;, G33 = Nieq X" W;

On a 3 valeurs de bk

— n — n
by = Xis1yiwi , by = XL xiyiw; |, bs
Le systeme d'équations s'écrit sous la forme:

a1 4q
a; 4z
asz; das;

Calcul des déterminants:
a1 Q12 di3
A=1Az1 Az QAz3|=aqa |
11 |q,,
az; dszz Q4szz
by ai; a3
A= |by az, ays| = b1|
b; az; as;z

az;
as;

ag3
ass
ass

C1 b,

G| = b2

C3 b3

|a21

12 g,

|- a2 |,
— Qaqp

bs

as

as
ass

|+a
33

ol

— \'n 2
= Xic1 X[ YiWi

azq
as;

b,

3b3

as;
as;

az;
as;




b, a a a a b
2 23 21 23 21 2
A= a1 b2 a, =a - | | a
c2 b 3 11 b3 dss 1 aszq ass 13 asq b3
as; 3 033
a1 a1z by
Az=(az1 a2 by|=a a2 b —a, | b, +b |a21 a22|
c3 b 11 a32 b3 12 a31 b3 1 a’31 a’32
asz; ds 3
La solution finale:
A A A
¢, =5a =52 | o=t

La figure ci-dessous est une application expérimentale dans le cas de m = 3
(fonction polynéme) pour la variation du diamétre du grain en fonction de
I'épaisseur d'une couche mince d'un matériau déposé sur un substrat.

Dans ce cas, ¢3=0.2407 ; c2=3.7928 et ¢1=0.1938
J‘ h

I

120

100 rs

60 4 -
Dih) -~
jtiaal

1] T T r - ™ T T
o 2 L 13 8 10 112 14 16

Diameétre h en nm
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Rappel-cours 3
Calcul d’intégrale (Simpson et trapézes)

On integre numériquement dans deux cas principaux:
1. Quand on ne peut pas calculer I’intégrale analytiquement

2. Quand l’intégrale est fournie sous forme d’un tableau (non pas sous
forme d’une fonction)

Les méthodes numériques d’intégration sont nombreuses, de trés simples,
comme la méthode des rectangles aux trés complexes comme la méthode de
Monte Carlo

1. la méthode des rectangles:

Considérons une fonction f(x) continue sur intervalle [a, b], « intégrer »
signifie calculer I’aire sous la courbe de la fonction entre a et b

Le principe de la méthode est de découper 1’aire entre la courbe f(x), I’axe
ox et les droites x=a et x=b, en un multitude de petits rectangles de largeur
faible, appelons la h et de hauteur f(h).

L’aire sous la courbe est obtenue en sommant tous ces petits rectangles.

T £(x)

a b X

b— N
Posons h = Ta ou n est le nombre des rectangles.

Evidement, plus n est grand plus la précision de calcul sera grande

ff(x)dx - Zh.f [(a +ih) + g]

23
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2
Programme de calcul:

2

program rect

h = (b-a)/n
Do10i=0,n-1

X = a+(i*h)+(h/2)

aire = aire+h*f(x)
continue

write(*,*) ‘aire = °, aire
stop

end

24
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Rappel-cours 4
Résolution des équations non linéaires

e Meéthodes des approximations successives
¢ Méthode de Newton Raphson

1. Méthode des substitutions successives
1.1. Principe:

Une équation (non linéaire) du type {(x)=0 peut toujours s’écrire sous la
forme équivalente: x=F(x)

Ou F(x) est une nouvelle fonction de x
Exemple: Cette équation f(x) =x%2+3e*—-12=0
peut s’écrire x = x? + 3e* + 12 + x

Elle peut aussi s’écrire sous autres formes: 1)
2
x=+v12-3e* ou x=ln{123x }

La méthode des substitutions successives consiste a utiliser un estimé x© de
la solution exacte x* qui Vérifie f(x*)=0 et donc x*=F(x*), cette valeur
estimée étant alors substituée a x dans le terme de droite de 1’équation. On
obtient ainsi une nouvelle approximation x® de x*: x® = F(x©),

De méme on obtient: X = F(xW) , x® = F(x®), ......

Et de facon générale, & la n'*™ jtération: x™ = F(x™Y),

1.2. Représentation géométrique:

La relation (1) peut se décomposer en deux fonctions (deux courbes): Y1(x)
=F(x) et Yz2(x)=x

La solution x* est obtenue quand Y1=Y2, donc a I’intersection (x*, Y1(x*))
des courbes Yi(x) et Ya2(x)

Suivant la forme de F(x), on peut trouver plusieurs cas de figures:

25
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Dans les cas représentés par les figures 2 et 4, le procédé itératif génére une
suite de pseudo-solutions, (x®, x@, ..... X™) qui converge vers x* quand n
tend vers I’infini

- Si F’(x) est négative, on a une convergence en spirale vers la solution x*
- Si F’(x) est positive, on a une convergence en escalier vers la solution x*

Par contre, les cas représentés par les figures 1 et 3, le procéde itératif
génére une suite divergente, (x®, x@, ... XM) telle que xO s’éloigne de
plus en plus de la solution x* quand n augmente. Le procédé diverge

- Si F’(x) est négative, on a une divergence en spirale.
- Si F’(x) est positive, on a une divergence en escalier

La fonction Y2(x)=x était la méme dans tous les cas, on congoit que la
condition de convergence est liée a la forme de F(x)

1.3. Arrét des opérations:

On a vu que (théoriquement) la solution n’est atteinte qu’apres une infinité
d’itérations (et si le processus converge). En pratique, on arréte les
opérations par le test :

|x™ — x(=D| < ¢ g est trés petit
1.4. Algorithme des substitutions successives:
0) F(x), X©, &, nmax
1) XD = F(x™)
2) Arréter si |x™ — x| < ¢ est vérifiés

n= 1,2,3, .... Nmax

2. Méthode Newton Raphson
2.1. Principe.

Le procédé le plus utilisé est celui de Newto-Raphson. Si f(x) est continue et
continument dérivable dans le voisinage de x* alors le développement en
série de Taylor autour d’estimé x™ s’écrit:

(5 (1) 1 (1)
fOx) =f(x™) + %(x* —x™) + %(x* —xM)24

Si x™ est proche de x* alors  f(x*)=0 et les termes
(x*-x™) de degré supérieur sont négligeables

28



On obtient la relation approximative:
F(™) + £ (™) (x = x™) = 0
Et une approximation de I’erreur:

FG)

(x* - x(n)) = _f/(x(n))

Algoritme de Newton-Raphson:

x@+D) — () _ £(x™)
f'(xm)

2.2. Représentation graphique

f(x)

Exemple: Chute verticale d’une balle soumise a une force de frottement
de P’air:

F =—k|B|D

P




e  Calculer numériguement la vitesse de la balle en fonction du temps
e  Comparer les résultats de calcul avec la solution analytique

m est la masse de la balle, k est la constante de la viscosité,

g est la gravitation et v est la vitesse de la balle

La balle est soumise a la force de pesanteur P et laforce de frottement F :
Selon la loi de Newton:

b Fem®
LT

el

En projetant sur I’axe vertical on aboutit a 1’équation suivante:

mg — kv? =mg
dt
dv k
ac - 9w’
Ou bien,
%= g(l—%) avec: v = %

La solution numérique:

A d s d
Do gou Av=2ac
At dt dat

. d
Puisque Av = v;,, —v; donc, vy, =v; + d—'t’At
. k
Enfin v, =v+ {g - ;vlz}

Le résultat de calcul sera obtenus sous forme d'un tableau:

t to 1 t t3 4 t5 te

\Y Vo Vi V2 V3 V4 V5 V6

La solution analytique:

2gt

et —1
v(t) =1, 3t

e +1

30



Travaux diriges
Travaux pratiques
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TD/TP N°O01
(Rappel sur logiciel de traceur de courbes: Origin)

Pour un éléement radioactif, la formule de désintégration exponentielle est
donnée par:

N —

Ny
N est nombre de noyaux a l'instant t, No est nombre de noyaux & l'instant
t=0, A est la constante de désintégration, t est le temps

e—)l.t

Sachant que A = l"TZ = 20% , tel que T est demi-vie (quand t=T,

T
N/No=1/2)

En utilisant Origin, tracer N/No en fonction de temps pour quelques radio-
isotopes utilises en médecine et en biologie cités dans le tableau ci-dessous:

Noyau T (jours)
4 2.09 x 10°
32p 14.3
35S 87.1

S2Fe 46.3

Solutions

On donne la solution pour ZC , pour les autre éléments, on suit la
méme méthode

_nz_ 0693 _ 0.33107° 51
T  2.0910°
On remplace A par sa valeur dans la relation:
Nﬂo _ e
On obtient:
N

— = (033 107%).t
No
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Utilisation du logiciel Origin:
Etape 1: Exécution du logiciel

Cliquer deux fois sur l'icbne

L'exécution de Origin donne l'interface suivante:

File Edit View Plot Ceolurmn Analysis Tools Format Window Help
[ e o 2 B | | Y ] & (2|5
RlE| &l Bl Ele] [k al+]s] ][]~
#l

Etape 2: Tracer un courbe vierge
Cliquer sur "Plot", puis sur "line"

File Edit Vi Plot | Coltunn Analysis Tools Format  Window

) ZELE
»  Scatter
o -*- =z ] z S

22 7 Line + Symbol

Special Line/Symbol L4
Er Bar
. Column

Special Bar/Column 4
& Pic

30 XvY 3

3D XYZ 3

Bubble/Color Mapped »
Statistical Graphs L4

Panel 4

Bl Area

N Fill Area

i@ Polar
B T
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Vous allez avoir la boite de dialogue suivante
i

File Edit View Plot Column Analysis Tocls Format Window Help
o ] | ] ]| 5] 3=
e8| Elef| [k &+ o[z ]| T[]

Al

<owkr | I Setx Walues

<->:4Er| I From: [1
<l ”— Step: [1
JIECH I 221 750 S

|
Introduire les colonnes: A(x) dans I'axe "X" et B(x) dans l'axe "Y"

Vous allez avoir un graphe vierge:

Fieplacel Delete I

File Edit View Graph Data Analysis Tools Format Window Help

= & | W | B wlEs| S B8] &l alE

Blo|| [k af+|s] ]| T| |~/ |=|o

Y s Tile

T T T T v
a 2 4 & £ 10
X Axis Title
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Etape 3: Introduction de la fonction
Cliquer sur "Graph"

Graph | Data Analysis Tools Format Window Help

Add Plot to Layer » = EI — 53
Add Error Bars... A
T A=

‘Add Function Graph...

1% Rescale to Show All Ctrl+R
MNew Legend Ctrl+L

New Color Scale

|

Stack Grouped Data in Layer
Exchange X-Y Axis

sur "ok"

=@ =02 &k S @S & JE=E 0]
Ele|| [k al+[a|%|=|T|»~]/|=]|e]|

=l
= a Graphl Line Functian I
EI Layerl
i) Datal : A2 BLY)
Denstty (Total Points) [100 =
I¥ Display Curve
ﬁﬁu{e value IabsO LI ﬂl
Undo

F260 = [ emli33E6% )

b
Plat Tyupe: Lire > | ‘whorksheet | [n]:8 I Cancel I Apply

36



Etape 4: Obtention et la courbe

File Edit View Graph Data Analysis Tools Format Window Help

sl=E = 2| =a=E B s 8 B &
RKE| = B2z Elo| [k *f+[B]f]=[T[2]~]/|=]
[

0.8 4
14C
6
0.6 4
=
z
= 0.4 4
024
9.9 T T T T 1
a 20000 40000 60000 30000 100000
ts)
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TD/TP  N°02
(Rappel sur langage de programmation: Fortran)

Exercice 1 :
I- Elaborer un programme Fortran permettant de calculer la valeur de la
quantité:
a
Z = e2k
La quantité g est donnée par la formule suivante :
_ (ameC)Z

2pme _ (mev)? =2
7= =0 (zn) Avec.v,b—8 et =

Mmol

me

) : . h
L’expression de v estdonnée par: v =a«a Ceth=— e a=

1
Mmol B

Données du probléme :

h=66262.1073% , ¢ =3.10® ,m, = 9,1093891.1073! |
Mo = 1,52.10722 | B =137 , k = 2.103

Le nombre r peut etre calculer par la formule = = 4arctan(1)

Exercice 2 :

e  Calculer les valeurs de Z (exercice 1) pour g € [137,150] avec un pas
de calcul AB =1

e Tracer Z en fonction de B en utilisant un traceur des courbes (Origin par
exemple)
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Solutions

TD/TP N°2_Exercice 1: Programme fortran
program TD2ex1
doubleprecision pi,h,c,me,mmol,hbar,v,terml,term2,

$ term3,k, lambda
pi=4*atan(1.)
beta=136
h=6.6262E-34
c=3.0E8
me=9.1093891E-31
mmol=1.52E-22
hbar=h/(2*pi)
alpha=1/beta
v=alpha*sqgrt(me/mmol)*c
terml=alpha*me*c
termll=terml*terml
lambda=term11/mmol
psi=lambda/8
term2=me*v/(2*hbar)
term3=2*psi*me/(hbar**2)
g=term3-(term2**2)
k=2.E3
z=exp(q/(2*k))

write(*,*)'Z=",z
stop

end program
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TD/TP N°2_Exercice 1: Programme fortran

program TD2ex2
doubleprecision pi,h,c,me,mmol,hbar,v,term1,termz2,

$ term3,k, lambda
open(1,file="td2ex2-dev.dat’)
pi=4*atan(1.)
beta=136
h=6.6262E-34
c=3.0E8
me=9.1093891E-31
mmol=1.52E-22
hbar=h/(2*pi)

10 beta=beta+1

alpha=1/beta
v=alpha*sqrt(me/mmol)*c
terml=alpha*me*c
termll=terml*terml
lambda=term11/mmol
psi=lambda/8
term2=me*v/(2*hbar)
term3=2*psi*me/(hbar**2)
g=term3-(term2**2)
k=2.E3
z=exp(a/(2*k))
write(*,*)beta,z
write(1,*)beta,z
if(beta.le.150) goto 10
stop
end program
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TD/TP N°2_Exercice 2: la courbe Z=f(p)

Apres l'exécution du logiciel "Origin™, on clique sur "Import ASCII" et
importer le fichier data (td1ex2-dev.dat)

Fichier 'tdlex2-dev.dat"
beta 137 | 138 139 140 141 142
Z 0,98 | 0,34 12,0 | 47,7 | 5,56 | 1,65
143 144 145 146 147 148
0,181 | 2,80 3,542 | 5,982 | 5,716 | 0,047
149 150 151
0,050 | 6,248 | 14,600

Puis on clique sur "Plot" et on trace la courbe

50
40
30

20

T e e e

T T T T T T T T T T T T T T T T T
136 138 140 142 144 146 148 150 152
Beta
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TD/TP  N°O03
(Résolution des équations différentielles)

Exercice :

v
—

P =mg

1. En utilisant la deuxieme loi de Newton, écrire une équation
différentielle pour un corps de masse m=0.5 kg en chute libre dans un
milieu (eau) de viscosité k= 0.0005 Pas

2. Trouver la solution numérique en utilisant la méthode
de Runge-Kutta (méthode Euler)

3. Ecrire un programme Fortran pour calculer la vitesse
de ce corps en fonction de temps en utilisant la solution
numéerique

4. Comparer les résultats trouvés numériquement avec
Ceux calculés analytiqguement, sachant que la solution

analytique est:
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Solutions TD/TP N°03

Selon la loi de Newton:

i F=m
T

F est force opposée, P est poids (0.5 kg),

En projetant sur I’axe vertical on aboutit a I’équation suivante:

mg — kv? = m@
dt
v est la vitesse de corps (t=0, v=0), g = 9.81 m/s? , k= 0.0005 Pas
La solution numérique:
8 oy av=2ac

. d
Puisque Av = v;,, —v; donc, v, = v; + d—:At

Enfin v, =v; + {g — %vlz}

Avec v, = |22
k
2g¢
. . el -1
La solution analytique: v(t) = v —5r—
el +1
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Programme en Fortran:

10

program td3
open(1,file="td3.dat’)
xk=0.0005

xm=0.5

g=9.81

tmin=0.0

tmax=50

n=25

deltat=2

t=tmin

vi=sgrt((xm*g)/xk)

v=0.0

deriv=0

do 10j=1,25

v=(v*v)/(vI*vl)

deriv=g*(1-vv)

t=t+deltat

v=v+(deriv*deltat)

terml=exp(2*g*t/vl)-1
term2=exp(2*g*t/vl)+1
vanal=vI*(term1/term2)
write(*,*)t,v,vanal
write(1,*)t,v,vanal
continue

stop

end
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Résultat du programme:
1. Fichier ""td3.dat"

t 2 4 6 8 10 12

\Y; 19,62 | 38,47 | 55,13 | 68,67 | 78,86 | 86,04

vanal 19,37 | 37,31 | 52,79 | 6534 | 75,03 | 82,22

14 16 18 20 22 24 26

90,86 | 93,97 | 9593 | 97,14 | 97,89 | 98,34 | 98,62

87,4 | 91,06 93,6 | 9535 | 96,54 | 97,35 97,9

28 30 32 34 36 38 40

98,79 | 98,89 | 98,95 | 98,99 | 99,01 | 99,02 | 99,03

98,28 | 98,53 98,7 | 98,81 | 98,89 | 98,94 | 98,97

42 44 46 48 50

99,04 | 99,04 | 99,04 | 99,04 | 99,04

991 99,01 | 99,02 | 99,03 | 99,04

2. Lacourbe

100
v ’j:l:.,‘:..-.j-l-l-l-l-l-l-l-l-l
_ \ P
m -
s
a0 7 .
4 vanal

j J
50 - j

40

Witassa (mis)

Q 10 20 30 40 50

te mps (=)
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Exercice 1 :

TD-TP N° 04

Soit les données expérimentales suivantes :

Xi 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5
yi 5,123 | 5,306 | 5,569 | 5,938 | 6,437
0,6 0,7 0,8 0,9
7,098 | 7,949 |9,025 | 10,360

Déterminer le polyndme approximant au mieux ces données par la méthode

des moindres carreés.
Sachant que la forme générale du polyndme est :

Po(x) =ci +cpx+c3.x% + -+ ¢y x™ 1
Etudier lesdeuxcas: m=2 etm=3

Tracer les résultats de calcul avec ceux mesurés expérimentalement en
utilisant Origin.

Exercice 2 :

La plupart des instruments de mesure ne peuvent détecter la valeur d’une
grandeur physique ou chimique mesurée qu’a des points relativement
espacés (I’espace entre ces points est fonction de la précision de I’appareil).

Dans cet exercice on cherche a déterminer la valeur de Y pour X=3.57.

Les valeurs expérimentales qu’on a mesurées sont regroupées dans le
tableau ci-dessous :

X 3,50
Y 33,115

3,55
34,813

3,60
36,598

3,65
38,475

3,70
40,447

La valeur qu’on cherche ne se trouve pas dans le tableau. Donc on doit
chercher une fonction analytique Y(x), puis on calcule Y(3.57)=....... ?

Ecrire un programme Fortran en utilisant la méthode des moindres carrés
qui détermine la fonction, puis calculer Y=Y (3.57)
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Solution: TD/TP4 ex1 (m=2)

Programme en langageF
program td4ex1m2
dimension x(9), y(9), w(9)
open(1,file="td4ex1.dat', status='old’)
open(2,file="restd4ex1m?2.dat’)
read(1,*)(x(i),y(i),w(i), i=1,9)
write(*,100)(x(i),y(i),w(i), i=1,9)

C***************************************************

c Approximation linéaire y=cl+c2x c'est a dire m=2
ek ek ek ke ek ek ke ok
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCee
¢ calcul des termes akj et bk
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCee

all=0

al2=0

a21=0

a22=0

b1=0

b2=0

do10i=1,9

all=all+w(i)

al2=al2+(x(i)*w(i))

a21=a21+(x(i)*w(i))

a22=a22+(x(i)*x(1))*w(i))

b1=b1+(w(i)*y(i))

b2=b2+(w(i)*y(i)*x(i))
10  continue
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C***************************************************

¢ Calcul desinconnus cl et c2

C**************************************************

deter=(all*a22)-(al2*a2l)

G m e e
dcl=(b1*a22)-(b2*al2)

G m e
dc2=(al1*b2)-(b1*a21)

G mmmm e
cl=dcl/deter
c2=dc2/deter

oo

write(*,*)'c1=",cl,'c2=",c2
write(*,*)'la fonction que tu cherche est'
write(*,*)'y=",c1,'+',c2,'x'
100 format(3F5.2)
stop
end
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Résultat de calcul:
€1=3.889582 , 2=6.337504 |, la fonction: y=cl+c2x

i GA\Master-Chimie-2015\Programmes\Td4exTm2.exe

.88
.889582c2= 6.337584
gque tu cherche est
3.889582+ 6.337504x
Stop — Program terminated.-

Frezs any key to continue

La courbe tracée par Origin:

Graphi o [ ]

y=cl+clx []

Donnéss expérimentales

Solution: TD/TP4 ex1 (m = 3)
Programme en langage Fortran
program TD4EX1m3
dimension x(9), y(9), w(9)
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open(1,file="td4ex1.dat’, status="old")
open(2,file="restd4ex1.dat")
read(1,*)(x(i),y(i),w(i), i=1,9)
write(*,100)(x(i),y(i),w(i), i=1,9)
write(2,100)(x(i),y(i),w(i), 1I=1,9)

C***************************************************

¢ Approximation polynome y=cl+c2x+c3x2 c'est a dire m=3
ek ek ek ek ek ek ke ek ek ek ok ok
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCee
c calcul des termes akj et bk
CCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCCeee

all=0

al2=0

al3=0

a21=0

a22=0

a23=0

a31=0

a32=0

a33=0

b1=0

b2=0

b3=0

do10i=1,9

all=all+w(i)

al2=a12+(x(i)*w(i))

al3=al3+(x(i)*x(i)*w(i))

a21=a21+(x(i)*w(i))

a22=a22+(x(i)*x(i)*w(i))

a23=a23+(x(i)*x(i)*x(i)*w(i))
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a3l=a22
a32=a23
a33=a33+(x(1)*x (i) *x(1))*x(i1)*w(i))
b1=bl+(w(i)*y(i))
b2=b2+(w(i)*y(i)*x(i))
b3=b3+(w(i)*y(i)*x(i)*x(i))

10  continue

C***************************************************

c Calcul des inconus c1, c2 et c3

e ek ek ek ek ek ek ek ek ek ek ek ek ko
deterl=(a22*a33)-(a23*a32)
deter2=(a21*a33)-(a23*a31)
deter3=(a21*a32)-(a22*a31)
deter=(all*deterl)-(al2*deter2)+(al3*deterd)

dcl=deterl
dc2=(h2*a33)-(b3*a23)
dc3=(h2*a32)-(b3*a22)
dc=(b1*dcl)-(al2*dc2)+(al3*dc3)

dccl=dc2

dcc2=deter2

dcc3=(b3*a21)-(b2*a31)
dcc=(all*dccl)-(b1*dcc2)+(al3*dcc3)

dcccl=(b3*a22)-(b2*a32)

dccc2=dcc3

dccc3=(a32*a21)-(a22*a31)
dcce=(all*dcccl)-(al2*dccc2)+(b1*dccc3)



cl=dc/deter
c2=dcc/deter
c3=dccc/deter

e e
write(*,*)'c1=",cl,'c2=",c2, 'c3=',c3
write(*,*)'la fonction que tu cherche est'

c write(*,*)'y=",c1,+',¢2,x',"+',¢3,'x"2°
write(2,*)'c1=",c1,'c2=",c2, 'c3=",c3
write(2,*)'la fonction que tu cherche est'

c write(2,%)'y=",c1,+,c2,'x",+,c3,'x2¢

100 format(3F10.2)
stop
end

Résultat de calcul

C1=5.384505, ¢2=-1.816602 , ¢3=8.15409
La fonction: c+c2x+c3x?

Résultats affichés sur I'ecran:

[ G:\Master-Chimie-2015\Programmes\Td4ex1m3.exe

5
5
5
5
b.
7.
?
9
1@

5.384505¢2= "-1.816682c3= 8.1540894
la fonction que tu cherche est
Stop — Program terminated.

ress any key to continue_
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Graphe tracée par Origin:

y=ol+oc2u+ocd ™ x

Données expérimentales

54



Solution: TD/TP4 ex2 (m = 2)

Programme en langage fortran

program td4ex2m2

dimension x(5), y(5), w(5)
open(1,file="td4ex2.dat', status="old")
open(2,file="restd4ex2m2.dat’)
read(1,*)(x(i),y(i),w(i), i=1,5)
write(*,100)(x(i),y(i),w(i), i=1,5)

C***************************************************

c

Approximation lineaire y=c1+c2x c'est a dire m=2

C***************************************************

CCccceeceececceececcececcececccececccecceccccececcccecccccccccecc

c

calcul des termes akj et bk

CCccceeceececceececcececcececcccececccecceccccececcccecccccccccecc

10

all=0
al2=0

a21=0

a22=0

b1=0

b2=0

do10i=1,5
all=all+w(i)
al2=a12+(x(i)*w(i))
a21=a21+(x(i)*w(i))
a22=a22+(x(i)*x(i)*w(i))
bl=b1+(w(i)*y(i))
b2=b2+(w(i)*y(i)*x(i))
continue
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C*************************************************

¢ Calcul desinconnus cl et c2

C**************************************************

deter=(all*a22)-(al2*a2l)

G m e
dcl=(b1*a22)-(b2*al2)

G m e
dc2=(al1*b2)-(b1*a21)

G mmmm e
cl=dcl/deter
c2=dc2/deter

o,

write(*,*)'c1=",cl,'c2=",c2
write(*,*)'la fonction que tu cherche est'
write(*,*)'y=",c1,'+',c2,'x'
100 format(3F10.2)
stop
end
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Résultat de calcul
Cl1=-95.23, ¢2=36.65

La fonction: c+c2x

Resultats affichés sur I'écran:

[ G:\Master-Chimie-2015\Programmes\Td4ex2m2.exe

3.58 33.12 i
3.55 34.81 i.
3.68 36.68 i.
3.65 38.47 i
3.78 4@.45 i.88
i= —95.2346808c2= 36.645630
la fonction gue tu cherche est
= -95.234680+ 36.645630x
Stop — Program terminated.

Press any key to continue_

Graphe tracée par Origin:

Graph' E=n ECR(*x

1

Valeurs éxpérimentales

A partir de la courbe obtenue on peut déterminer la valeur de Y pour
X=3.57.

Donc Y(3.57) = 35.60
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TD/TP N° 05

Exercice 1 :

L’énergie W stockée pendant la période [0, T/2] par un condensateur est
donnée par la formule suivante :

T/2 dv
W=j C.v.—dt
o dt

Ou C est la capacité, T est la période et v est la tension appliquée.

Calculer numériquement 1’énergie emmagasinée dans un condensateur de
0,82 uF quand elle est chargée sous une tension sinusoidale v pendant un
demi période.

V = Upgy-Sin(100. 7. 1), Vmax = 220v/2
Comeparer le résultat de calcul avec celui donné analytiquement, tel que :

_1 2
w _E'C'Umax

Exercice 2 :

1. Calculer numériquement par la méthode des rectangles les intégrales
suivantes :

A= f04x2 dx , B= fOT/Zsin(Tr.t)dt , C= fole_xdx

2. Faire laméme chose en utilisant la méthode des trapézes.
3. Comparer les deux résultats avec la solution analytique
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Solution: TD/TP5 ex1

T/2

Pour calculer l'intégrale W = fo C. v.%dt , on applique la méthode de

I'intégration numérique, c'est-a-dire on transforme l'intégrale a une
sommation (), puis on développe un programme fortran

Nous avons V = Vpgy-Sin(100.7. 1)
Donc & = 100.7. Uy C0S(100. 7. 1)
On remplace dans I'expression de l'intégrale:
T/2

W = C.100.7. vmaxzf sin(100. 7. t)cos(100. 7. t)dt
0

Le terme constant est C. 100. 77, vy, 4, 2
w=100.7

Dans le programme on calcule seulement I'intégrale de sin(wt).cos(wt), puis
on multiple le résultat par le terme constant

Sachant que la période T est pour la fonction "sin(wt).cos(wt)" qui la moitie
de celle de sin(wt) ou cos(wt). Voir la courbe ci-dessous

Donc l'intégrale dans le programme se fait de 0 a T/4

] ! T ' cos(wt
] K y =
0.5 4
1]
g
| )
'm_ a.d {
W
8 M sin(wt)cos(wt)
T a5 " T4
|
| |
[ [
1.0 5&1(“1:}

T T T T T T T T T T T
Q.0a0 0,003 2,010 00135 Q020 0023
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Programme en langage Fortran (méthode des rectangles):

10

program td5ex1
open(1,file="td5.dat’)
c=0.82E-6
vmax=220*sqrt(2.)

pi=3.14

omiga=100*pi
tt=(2*pi)/omiga

n=10000

m=5*n

a=0

b=tt/4

t=a

enr=0

h=(b-a)/n
terml=c*vmax*vmax*omiga
do 10 i=0,m

tl=omiga*(t)
haut=sin(t1)*cos(t1)
hautl=sin(t1)

haut2=cos(t1)
enr=enr+(haut*h)

t=t+h
write(1,*)t,hautl,haut2,haut
continue

enr=terml*enr
ener=(0.5)*c*vmax*vmax
write(*,*)'energy theorique=",ener
write(*,*)'energy calcul=",enr
stop

end
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Résultats affichés sur I'écran:
Energie théorique = 3.96881072 Joules
Energie calculée = 3.969200107 Joules

[ G:\Master-Chimie-2015\Programmes\Td5.exe

energy theorigque=  3.96880RE-02
energy calcul=  3.969260E-B2
Stop — Program terminated.

ress any key to continue_

Représentation graphique:

Graph1 =N EoR~="
1
. ) cos(wt)
1o Energie calculée
.5
w
g
'%_ a.a { /
w
] l(_')', sin(wt)cos(wt)
T a5 : T4 1
|
| |
I | R
e sin(wt)
L1} 'JI'J a L1} ':: a5 L1} 'JI1 L1} a 'JI1 3 a 'JIZ'J L1} 'JIEE!
t
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Solution: TD/TP5 ex2

Calcul de l'intégrale: A = f04 x? dx
1. Lasolution analytique:
A= ﬁ 4 _ @ — 0—3 = 21.33 unitée carrées
310 3 3
2. Programme en Fortran (méthode des rectangles):
program td5ex2A
open(1,file="td5.dat")
n=10000
a=0
b=4
AA=0
X=a
h=(b-a)/n
do 10 i=0,n
X=X
fonction=x*x
AA=AA+(fonction*h)
X=X+h
write(1,*)x,fonction
10  continue
write(*,*)'Surface A="AA
stop
end
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Résultats affichés sur I'écran:

urface A=

G:\Master-Chimie-2015\Programmes\Td5ex2A.exe
21.3371806

Stop — Program terminated.

ress any key to continue_

Représentation graphique:

Graph1 [ OS]
1
209 La fonction fix) = x°
13
16
Surface calculée
Ty
n
=
o=
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TD/TP N° 06

Exercice 1 :

Elaborer un programme Fortran qui calcule la solution de 1’équation
suivante :
eX¥—x=0

Aide : prendre un intervalle 0 < x et chercher les points d’intersection de
deux fonctions, fi(x) =e™* etfo,(x) =x
Exercice 2 :
Trouver la solution analytique de I’équation suivante :
x2—x=0

Elaborer un programme Fortran par la méthode Newton-Raphson qui
calcule la solution de 1’équation précédente et la comparer avec celle
trouvée analytiqguement.

Aide : Prendre initialement une valeur de x loin de x = 0, par exemple
—1000 < x ou bienx <1000
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Solutions
TD/TP6: Exercice 1

La méthode itérative (substitutions successives)

Remarque: xi, y1 et y2 sont introduits dans le programme juste pour pouvoir
tracer les fonction f1(x) et f2(x)

1. Programme Fortran
program TDTP6
open(1, file="restd6ex1.dat’)
x=0.0
xi=0.0
pr=1.0E-5
n=10000
do 10 j=0,n
Xi=xi+0.1
y1=xi
y2=exp(-Xi)
write(1,40)xi,y1,y2
write(*,40)xi,y1,y2
fl=x

f2=exp(-x)
x=f2
delta=abs(f1-x)
if(delta.lt.pr) goto 20
10 continue
20 write(*,*)'x="x
40 format(3f6.2)
stop
end
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Résultat affiché sur I'écran:

L GAMaster-Chimie-2015\Programmes\Tdbex1.exe

TN DD DN e o o o o ok ok ok
T

28 .28 11
5.671488E—@1
op — Program terminated.

1.
1.
1.
1.
1.
1.
1.
1.
1.
1.
2.
2.
2.
t

FESE AN to continue

La representation graphique

] Graph1 o[ ]
1
1.0
; fix)
S &
" A
\.\. /
0.5 w'|
St £()
{: I ﬁﬁwu
l/ : x’““'-o
i |
0.0 : La solution x* = 0.567
y
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5
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Solution TD/TP6: Exercice 2
La méthode de Newton-Raphson
1. Lasolution analytique:
x*>—x=x(x—-1)=0
Nous avons deux solutions: x =0etx =1
2. Programme en Fortran:

Remarque: pour avoir les deux solutions, on doit exécuter le programme sur
les deux cotés (a droite et a gauche) en commencant par une valeur loin de x
=0, par exemple x = - 1000 ou x=1000

program TDTP6ex2NR
open(1, file="restd6ex2.dat’)
write(*,*)'Donne moi la valeur initiale de x0'
read(*,*)x0
x=x0
k=0
pr=1.0E-5
n=10000

5 k=k+1
do 10 j=0,n
f=(x*x)-x
ff=(2*x)-1
xx=x-(f/ff)
delta=abs(xx-x)
if(delta.lt.pr) goto 20
X=XX

10  continue

20 write(*,40)'x="x

40  format(al0,f6.2)
if(k.eq.2)goto 30

X =-x0
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goto 5
30 stop
End

Résultat affiché sur I'écran:

i GA\Master-Chimie-2015\Programmes\Tdbex2NR.exe

Donne moi la valeur initiale de x@

Stop — Program terminated.

Press any key to continue

Représentation graphique:

Graph1 [ o]
1
f(x)
1.0
fix)= 2 x
0.0
1 1
1 1
! 1
:x1=l] ! x2=1
0.0 1.0 2.0
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