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Formation continue

Python pour l’ingénierie des procédés

≈MATLAB

≈ COMSOL
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Pourquoi Python ?

• Python : langage de programmation gratuit (libre de droit d’usage) 
facile à apprendre et à relire (point - : moins rapide que Fortran ou C)

• De nombreuses bibliothèques d’outils spécialisés
-> équivalent de Matlab ou de Comsol

• Une communauté d’utilisateurs (forum)

• Intérêt croissant pour ce langage (des lycées à Google !)

• Un plus important sur le CV (on peut faire bien plus que du calcul) 

-> un élément différenciant pour un recrutement
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Comment l’installer et l’utiliser ?

• Le compilateur / interpréteur
– Python : https://www.python.org

• Le langage + les bibliothèques 
– Sous windows : plateforme Canopy pour Python sous windows

https://www.enthought.com/products/canopy/ (gratuit pour les étudiants et académiques)

– Sous linux en installant Anaconda

• En ligne 
– https://www.pythonanywhere.com/

– http://www.sagemath.org/fr/

• Notebook

• IPython notebook server in the cloud as Wakari, Authorea or CoCalc

https://www.pythonanywhere.com/
http://www.sagemath.org/fr/
https://wakari.io/
https://authorea.com/
https://cocalc.com/
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Les bibliothèques indispensables

• Pour le calcul

– Numpy

– Scipy

– Matplotlib

• Pour le calcul différentiel

– Fipy
• Pour l’analyse d’image

– PIL (Python Imaging Library)

• Pour le traitement de données

– Pandas, statsmodel, Scikit-learn

• Pour le contrôle-commande

– python-control package

Equivalent 
de Scilab ou Matlab

Equivalent 
de Comsol
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Numpy

• Création de tableau

• Caractéristiques d’un tableau a

a.shape -> dimensions

a.dtype -> type des éléments

a.size -> nombre total d’éléments

http://localhost:8888/notebooks/Documents/python/courses/Tableau.ipynb
http://localhost:8888/notebooks/Documents/python/courses/Tableau.ipynb
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Numpy : allocation dans un tableau

• Tableaux alloués en mémoire selon 
alignement C ou fortran

Indices commencent à 0

• Accès aux éléments

• Modification des éléments
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Numpy : redimensionnement d’un tableau

• Tableaux alloués en mémoire

• Redimensionnement 
.reshape

Attention, la modification d’un 
élément s’applique à tous les 
tableaux liés

• Pour créer, un nouveau tableau 
(nouvelle allocation en mémoire) 
utiliser.copy()
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Numpy : opérations sur les tableaux

• Somme d’éléments : a.sum() ou np.sum(a)

• Somme de tableau : a+a

• Multiplication : a*a

• Produit vectoriel ou matriciel : np.dot(a,a)
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Numpy

• Fonctions de calcul basiques 

• Tracé

Matplotlib

(voir matplotlib pour toutes les options de graphes
prévoir plusieurs soirées !)

http://localhost:8888/notebooks/Documents/python/courses/Numpy_calcul.ipynb
http://localhost:8888/notebooks/Documents/python/courses/Numpy_calcul.ipynb
https://matplotlib.org/
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Scipy : pour le calcul scientifique

• Modules de calculs scientifiques
– Solveur optimize

• Bisect

• Newton 

• fsolve

– Interpolation interpolate

– Integration integrate

• Equation différentielle ordinaire odeint

Application à des cas fréquents retrouvés sur les problèmes Chemical Engineering

intégration d’EDO -> cinétique chimique, bilan de population

intégration d’EDO + shooting method -> colonne à contre courant, convection-diffusion-réaction

Autre idée d’applications ?

https://docs.scipy.org/doc/scipy/reference/optimize.html
https://docs.scipy.org/doc/scipy/reference/generated/scipy.optimize.newton.html
https://docs.scipy.org/doc/scipy/reference/generated/scipy.optimize.fsolve.html
https://docs.scipy.org/doc/scipy/reference/interpolate.html
https://docs.scipy.org/doc/scipy/reference/integrate.html
https://docs.scipy.org/doc/scipy-0.17.0/reference/generated/scipy.integrate.odeint.html
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Conseils pour la programmation

• 80 % des problèmes viennent d’une physique incorrecte : importance d’un modèle 
(équations + conditions limites) bien posé 

• Appliquer le principe KISS (keep it as simple as possible) et compliquer la simulation 
progressivement (ajouter les ingrédients progressivement)

• Pensez à vérifier votre code régulièrement en l'exécutant (pour identifier facilement 
des erreurs liées à vos derniers changements)

• Ne pas désespérer : debugger fait partie de la programmation

Une citation bien adaptée à la programmation :

Le succès consiste à aller d'échecs en échecs sans perdre son enthousiasme

Winston Churchill
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Recherche de racine 

Racine de la fonction

x3-2x2= x2(x-2)

http://localhost:8890/notebooks/Documents/python/courses/Newton.ipynb
http://localhost:8890/notebooks/Documents/python/courses/Newton.ipynb
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Intégration d’EDO

Succession de deux réactions 
chimiques de premier ordre

𝐴 
𝑘1

𝐵 
𝑘2

𝐶

𝑑𝐴(𝑡)

𝑑𝑡
= −𝑘1𝐴(𝑡)

𝑑𝐵(𝑡)

𝑑𝑡
= 𝑘1𝐴 𝑡 − 𝑘2𝐵(𝑡)

𝑑𝐶(𝑡)

𝑑𝑡
= 𝑘2𝐵(𝑡)

Résolution en 6 lignes de code !

http://localhost:8890/notebooks/Documents/python/courses/EDO.ipynb
http://localhost:8890/notebooks/Documents/python/courses/EDO.ipynb
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Application 1 : réacteur d’ozonation

Cinétique de production d’ozone : 3𝑂2  
𝑘

2𝑂3

−
𝜀

𝑉

𝑑𝑛𝑂2

𝑑𝑡
= 𝑘 𝑂2

3

2 ,   𝑛𝑂2
= 𝑛0(1 − 𝑥) , 𝜀 = −  1 3

𝑑𝑥

𝑑𝑡
= −

𝑘

𝜀

𝑛0

𝑉0

 1 2 1 − 𝑥  3 2

1 + 𝜀𝑥  1 2

1- Tracer le taux de conversion en fonction du temps

2 -Trouver le temps pour atteindre 99% de conversion

https://www.suezwaterhandbook.fr/procedes-et-technologies/oxydation-desinfection/oxydation-et-desinfection-par-
l-ozone/applications

https://www.suezwaterhandbook.fr/procedes-et-technologies/oxydation-desinfection/oxydation-et-desinfection-par-l-ozone/applications
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• Solution :
http://nbviewer.jupyter.org/
url/www.patricebacchin.fr/p
ython/Ozonation.ipynb

http://nbviewer.jupyter.org/url/www.patricebacchin.fr/python/Ozonation.ipynb
http://nbviewer.jupyter.org/url/www.patricebacchin.fr/python/Ozonation.ipynb
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Convection-diffusion-réaction

Méthode du tir ou Shooting method

Souvent, les 2 conditions limites s’appliquent aux 
extrémités du domaine. 

Les intégrations doivent s’effectuer avec 1 condition limite 
fixée de façon aléatoire en z=0 puis déterminée par 
itérations pour respecter la condition limite en z=1

Intégration –odeint- (tir) avec différents 
𝑑𝑐

𝑑𝑧
|𝑧=0 puis

trouver par optimization –newton- la condition en z=0 qui 
permet d’avoir la condition souhaitée en z=L

𝐷
𝑑2𝑐

𝑑𝑧2 − u
𝑑𝑐

𝑑𝑧
− kc = 0

𝑐 = 𝑐0 z = 0
𝑑𝑐

𝑑𝑧
= 0 z = δ

Un problème classique en génie chimique : réacteur piston, transport de polluant dans un sol ou une rivière
mais aussi une membrane catalytique, une dialyse avec adsorbant …

𝑑𝑐

𝑑𝑡
= −

𝑑𝑗

𝑑𝑧
− 𝑘c

𝑑𝑐

𝑑𝑧
= 𝑣

𝑑𝑣

𝑑𝑧
=

𝑢

𝐷
𝑣 +

𝑘

𝐷
𝑐

𝑗 = uc − D
𝑑𝑐

𝑑𝑧

Système de 2 EDO

𝑑  𝑐

𝑑  𝑧
=  𝑣

𝑑  𝑣

𝑑  𝑧
= 𝑃𝑒  𝑣 + 𝐻𝑎2  𝑐

𝑃𝑒 =
𝑢δ

𝐷
𝐻𝑎2 =

𝑘δ2

𝐷
 𝑧 =

𝑧

δ
 𝑐 =

𝑐

𝑐0

Trouver la condition
en z=0 …

… qui satisfait
la condition
en z=1

0 1 z

c
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Application 2 : convection-diffusion-reaction

1- Ecrire le code pour la résolution numérique en 
régime permanent pour les conditions suivantes

2 -Trouver la concentration en sortie pour un Péclet de 
1 et un nombre de Hatta de 2

𝑐 = 𝑐0 z = 0
𝑑𝑐

𝑑𝑧
= 0 z = δ
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Convection-diffusion
-réaction

Valeur 
𝑑𝑐

𝑑𝑧
|𝑧=0 arbitraire

Fonction cible retournant après intégration
𝑑𝑐

𝑑𝑧
|𝑧=1 calculée - souhaitée

Valeur 
𝑑𝑐

𝑑𝑧
|𝑧=1 souhaitée

Optimisation pour trouver 
𝑑𝑐

𝑑𝑧
|𝑧=0

afin que la function cible soit nulle

http://nbviewer.jupyter.org/url/patricebacchin.fr
/python/convection-diffusion-reaction-2.ipynb

http://localhost:8888/notebooks/Documents/python/courses/convection-diffusion-reaction-2.ipynb
http://localhost:8888/notebooks/Documents/python/courses/convection-diffusion-reaction-2.ipynb
http://nbviewer.jupyter.org/url/patricebacchin.fr/python/convection-diffusion-reaction-2.ipynb
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Convection-diffusion
-réaction

Applications aux membranes catalytiques
Gu, Y., Bacchin, P., Lahitte, J. F., Remigy, J. C., Favier, I., Gómez, M., ... 
& Noble, R. D. (2017). Catalytic membrane reactor for 
Suzuki‐Miyaura C− C cross‐coupling: Explanation for its high 
efficiency via modeling. AIChE Journal, 63(2), 698-704.

Applications à la dialyse avec absorbant
Snisarenko, D., Pavlenko, D., Stamatialis, D., Aimar, P., Causserand, C., 
& Bacchin, P. (2017). Insight into the transport mechanism of solute 
removed in dialysis by a membrane with double 
functionality. Chemical Engineering Research and Design, 126, 97-
108.

Tracé de la solution numérique

Comparaison aux solutions analytiques publiées pour 
un ordre un :

𝑐 = 𝑐0 z = 0
𝑑𝑐

𝑑𝑧
= 0 z = δ

𝑐 = 𝑐0 z = 0
𝑐 = 𝑐1 z = δ
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Application 3 : colonne à contre-courant

Differential mass balance

Entrée – Sortie = 0

z

z+dz

SYz+dz

SYzAXz

AXz+dz

N Sint

Sect

Sint

Interfacial area

Cross sectional area

Sect a  Y)-(Xk
dz

gl

dX
A 

XKY 

Equilibre

Sect a  Y)-(Xk
dz

gl

dY
S 

).(
111

YXgl kKkk
  Y/K)-(XkglN 

Transfert local (      change suivant la hauteur)

S int=aV=a Sect L

dS int=adV=a Sect dz

0Sint )(  NddXXAAX

 0Sint)(  NdAYdYYA

Y=0      z=L

X=X0   z=0

Conditions limites
Problème 2 EDO avec les conditions 
limites sur 2 bornes décalées

Shooting method

Ou approche ingénieur NUT/HUT  
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http://nbviewer.jupyter.org/url/patricebacchin.fr/python/Colonne.ipynb
http://nbviewer.jupyter.org/url/patricebacchin.fr/python/Colonne.ipynb
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Smoluchowski 1917
particule 

"primaire"

ni = nombre de particules contenant i particules primaires

+ 
5 6

11

ij ij i jkn n n
Nombre de collisions entre particules de taille i et 

particules de taille j (m-3 s-1)

Collisions entre 

2 corps

constante de cinétique

de 2e ordre

i

ni

Agrégation et bilan de population

Il est nécessaire de tenir compte de l’agrégation d’agrégats !

Problème : distribution de taille modifiée au cours du temps 

(approche précédente valide pour les premiers temps de l’agrégation)

Mécanismes d’agrégation
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Comparaison des modes d’agrégation

W

RLA DLA

ortho-cinétique

peri-cinétique

Pe

>>1

.
3

.
18 3

6

    4.6.10

hydr w i

br

i

F a
Pe

F kT

a

 



 



>>1

<<1

~1

•diffusion Brownienne (agrégation péricinétique),   Pe <<1

• mouvement du fluide (agrégation orthocinétique), Pe>>1

• sédimentation différentielle 
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Mécanismes d’agrégation
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Agrégation et bilan de population
1

1

1

1

2

i k
k

ij i j k ik i
i j k k

i

d
k k

dt

  

  



  
n

n n n n

collisions de particule de taille i

avec particule de taille j

pour former une particule de taille k

collisions de particules de taille k

qui forment des particules

d'autres tailles

•toutes les collisions sont "efficaces"

•chaque agrégation est irréversible

21
11 1 12 1 2 13 1 3

22
11 1 12 1 2 23 2 3

3
12 1 2 13 1 3 23 2 3

...

1
...

2
1

...
2

d
k k k

dt
d

k k k
dt
d

k k k
dt

   

  

  

n
n n n n n

n
n n n n n

n
n n n n n n

Concentration totale en particules:

 




2

0

01

a

a

d
k

dt

k t

n
n

n
n

n

si kij = k11 = 2ka

à t = 0: n = n1 = n0



Patrice Bacchin, Fabien Chauvet, Yannick Hallez, Formation continue LGC, 2018 25

Exemple à débugger !

http://nbviewer.jupyter.org/url/patricebacchin.fr/python/bilan_de_population.ipynb

http://nbviewer.jupyter.org/url/patricebacchin.fr/python/bilan_de_population.ipynb
http://nbviewer.jupyter.org/url/patricebacchin.fr/python/bilan_de_population.ipynb
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FIPY

• Résolution d’équations différentielles partielles EDP

– Transport de matière en 2D-3D en instationnaire

– Navier Stokes

Pour une future formation ?

Exemples

https://www.ctcms.nist.gov/fipy/examples/README.html
https://www.ctcms.nist.gov/fipy/examples/README.html
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Références

• Documentation en ligne : python , numpy, matplotlib, scipy, fipy
• http://code.activestate.com/recipes/langs/python/

• https://docs.scipy.org/doc/scipy/reference/

• Tutoriel en Français : https://docs.python.org/fr/3/tutorial/index.html

• Pour le traitement de données : https://www.math.univ-toulouse.fr/~besse/Wikistat/pdf/st-tutor1-python-start.pdf

• Oliphant, T. E. (2007). Python for scientific computing. Computing in Science & 
Engineering, 9(3).

• Guyer, J. E., Wheeler, D., & Warren, J. A. (2009). FiPy: Partial differential equations 
with Python. Computing in Science & Engineering, 11(3).

https://www.python.org/
http://www.numpy.org/
https://matplotlib.org/
https://www.scipy.org/
https://www.ctcms.nist.gov/fipy/
http://code.activestate.com/recipes/langs/python/
https://docs.scipy.org/doc/scipy/reference/
https://docs.python.org/fr/3/tutorial/index.html
https://www.math.univ-toulouse.fr/~besse/Wikistat/pdf/st-tutor1-python-start.pdf
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Données

• Liste [  ,  ] : serie d’objets non nécessairement identiques

• Tuple (    ,    ) : liste non modifiable

• Dictionnaire {  , } : clé/valeur non ordonnées
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Commandes de tests 

If <condition>:

<commandes>

Elif <condition>:

<commandes>

Else :

<commandes>

indentation

Try:

<commandes>

Except <condition>:

<commandes>

Else :

<commandes>

Finally:

<commandes>
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Commandes de boucles

For  <variables> in <serie>:
<commandes>

Else :
<commandes>

While <conditions> :
<commandes>

Else :
<commandes>

indentation
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Fonction

Def <nom> ( <arg>, ……, <arg1>=<valeur>, …):

<commandes>

return <valeur>
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Classes et objets

Permet de réaliser une structuration spéciale de données (association de 
données et de fonction)

Outils intéressant pour structurer des concepts physiques et la logique de 
traitement

Class <nom>:


