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Calcul scientifique avec Python

≈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 ?
• 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

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

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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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


P. Bacchin Univ. Toulouse 12
Capacity Building
Coopération et innovation pédagogique: Eau-Energie-Habitat à Madagascar

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

3- un CT égal à 2 mg · min · L–1 est suffisant pour détruire à 99 % les 
bactéries, les virus et l’ensemble des kystes de Giardia.

Voir cours K. Serrano

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


P. Bacchin Univ. Toulouse 18
Capacity Building
Coopération et innovation pédagogique: Eau-Energie-Habitat à Madagascar

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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FIPY

• Résolution d’équations différentielles partielles EDP

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

• Navier Stokes

Pour une future formation ?
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• http://code.activestate.com/recipes/langs/python/

• https://docs.scipy.org/doc/scipy/reference/
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http://code.activestate.com/recipes/langs/python/
https://docs.scipy.org/doc/scipy/reference/
https://docs.python.org/fr/3/tutorial/index.html
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Annexe

• Lien vers le formulaire d’évaluation de la formation

http://patricebacchin.fr/images/doc/teach/EvalUE_serrano_bacchin_2018_02.docx
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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>:


