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ACTIVE S

(Cf. Progranme “EQUSOﬁ" Je DUFEY J.E., PETIT C.M., GOBLET Y.
et LAUDELUUT H. (1979), Modélisation des équilibres physico-
chimiques d'échange et de précipitation dans les systemes
sol-eau-électrolyte. 4mn. Agro.,30, p. 53-62.)
1. Géndralites . T
Le calcul proposé i&i a pour objet d'établir simplement, mais avec une
bonne précision, 1'activité des ions libres dans une solution aqueuse dont la
force ionique n'excéde pas 0.1 . I1 est concu avant tout pour le traitement
des données brutes fournies par le laboratoire aprés dosage des ions majeurs

dans les eaux naturelles,

' On ne cherche pas a calculer une distribution exhaustive tenant compte
de toutes les espéces possibles en solution : on néglige les paires d'ions
formées avec les ions monovalents dont la tendance a s'apparier est faible
et 1'on admet que pour une force ionique inférieure a 0.1, la totalité de
Na et C1 sont sous la forme libre Na® et C17. On considere que si 1'on tient
compte des paires d'ions majeures : Cacog, MgCOo, HZCO;’ CaSOZ, MgSDZ, la
correction obtenue sur les concentrations totales de Ca, Mg, 504, et CO3 est
suffisante pour déterminer avec une bonne précision les concentrations des
ions Tibres correspondants. On fait 1'approximation que les paires d'ions non
chargées on un coefficient d'activité égal a 1. Le potassium, peu abondant
en général, n'est pas pris en considération.

]

1.1.El1éments du calcul

- On dispose des concentrations totales (molalités) de : :

Na*, ca', Mg'*, €17, 0,77 et du pH ou de 1a PCO

4 2.

* - On cherche a déterminer la molalité et 1'activité des 15 espéces :

C0,, H,C04°, HCO,™, CO.™7, W', OH7, Nat, ca*™, mg't, €17, S0, s

2* 2 3
CaC0y’, CaS0,” , MgCO °, MgS0, .

- On dispose des 14 équations suivantes :

- .

~ *Equilibres de dissociatign

|H,C05°] / PCO, = Ky

1071246 (- -
(2
K

10'10’32= K2 (3) !

10-6,35 .

30| . [HCO3™| / szco3|

|q3o+|. |cog*| ./ JHCO5™ |-
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H0*] L [OHT| = K, = g0 (4)
ca**] . cog] / jcacog] = 107RE =k, (5)
: ca*ty . [s0,7) 7 fcasoy] = 107 -k (6)
Mg | . [cog7| / Mgco3l - 107540 -k
Mg**| . [S0,7[ / Mgso,[ = 1075F -k (8)
*Conservation de -masse

Na, = Na* (9)
cr, = C° (10)
Ca, = Ca'" + CaCOS + CaSO} (11)

Mg, = Mg't + MgCOS, + MgSOj (12)
S04 = 'soz + Cas0j + MgS0y (13)

*Electroneutralité

2.(Ca™ + mg™ - S0 - CO3) + Na' + H' - HCO - OH - C1" =0  (14)

pCO2 ou pH étant connu, on a & résoudre un systéeme de 14 équations a
14 inconnues.

1.2. Organisation du calcul

L'activité des ions libres est obtenue en multipliant la concentration
de ces derniers par leur coefficient d'activité.

Le coefficient d'activité est calculé avec 1'expression de DEBYE ET
HUECKEL. Dans cette expression apparait la force ionique de la solution étudiée.

La détermination de la force ionique requiert la connaissance préalable
des concentrations de toutesles espéces chargées ; les paires d'ions envisagées
dans ce travail étant neutres, les espéces chargées correspondent aux ions
Tibres en solution.

Or pour calculer les concentrations des ions libres, i1 faut connaitre
la distribution des especes totales en paires d'ions et ions libres : le calcul
de cette distribution suppose connues les activités des ions libres.
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Le calcul est donc apparemment insoluble.

On le résout par approximations successives (ou itérations convergentes) :

a) Force ionique

On fixe arbitrairement la force ionique I = 0 ; ce qui impligue que les

coefficients d'activité Y; = 1
- on calcule une premiére distribution,

- on en déduit un premier jeu de concentrations et activités des ions

libres,

- on calcule une premiére force ionique I1.

-------

- on calcule les coefficients d'activité en utilisant I1,

on calcule une deuxieme distribution,

on en déduit un deuxiéme jeu de concentrations et activités des ions

libres,

on calcule une deuxiéme force ionique I2.

Les calculs sont répétés jusqu'a ce que la condition de convergence sur
la force ionique soit réalisée :

I /2 _ (1/2 ‘
J J+1 c oo <
inférieur ou égal a 0,005
11/2
J

Le calcul de distribution proprement dite est donc répété a chaque
jtération sur la force ionique. I1 consiste en deux boucles de calcul imbriquées,
1'une destinée a déterminer la PCO, ou Je pH et les concentrations des espéeces

carbonatées, 1'autre a “"ventiler" les concentrations totales de C03", Ca++,
Mg™" et 504-' en ions libres et paires d'ions.
b) PCO2 (ou pH) et especes carbonatées :

pH étant connu, le calcul est initialisé avec une PCO, arbitraire (10'3).
Si c'est la PCO2 qui est donnée initialement, Te calcul est initialisé avec

un pH arbitraire (6,5).
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On en déduit en activités des espéces carbonatées correspondant a ia

valeur arbitraire de PCO2 ou pH :

0% = 107PH

- H,C0,] = K, . PCO,
[HCO, ™[ = K, . [H,yC05] /1H0% |
[c0y"7| = K. [HCO,T] /1H40"]
oW = K,/ |H O]

Les valeurs ainsi calculées ne sont pas réalistes. Elles sont toutefois

utilisées dans un premier temps pour le calcul de la'distribution des paires

d'ions. Toutes les espéces étant ainsi déterminées, on calcule le bilan élec-

trique EN, (éq. 14).

On incrémente ensuite pH ou log PCO2 de + 0,5 et on répete le calcul.

On en déduit un bilan électrique ENZ“

*S1 EN2 est d'un signe différent de EN1, on répete le calcul avec des

incréments successifs de - 0,1. jusqu'a un deuxiéme changement de signe.

*Sq EN2 est du signe de EN1, mais plus petit, on répéte le calcul avec

des incréments successifs de + 0,5 jusqu'a obtention du changement de

signe. On est alors ramené au cas précédent.

*Si EN

o est du signe de EN1, mais plus grand, on répéte le calcul avec

des incréments successifs de - 0,5 jusqu'a obtention du changement de

signe. On est ramené au premier cas.

Un deuxieme changement de signe de EN étant obtenu, on répéte encore

le calcul en divisant 1'incrément utilisé par - 5 jusqu'a un 3éme changement

de signe, etc. jusqu'au 5eme changement de signe. pH ou pCO2 est déterminé a

0,0008 unités pres :

pH initial = 6,5 ou Tog PCO2 =~ 3

ter incrément + 0,5 -
2eme incrément x 0,1 >
3eme incrément + 0,02
deme incrément + 0,004 =~

beme incrément + 0,0008 -+

fer changement de signe

Zeme
Béme n " n
deme "
beme " " " -+ STOP.
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c) Paires d'ions

Au sein de chaque jtération sur pH / PCOZ, on calcule les concentrations
des paires d'ions :

[CO; | a €té déterminé & Ta suite de 1'incrémentation de pH ou PCO,.

On utilise une boucle de calcul convergente :

++

|Cas0y | = |Caj_1). lsoqj_1| / Kg
o ++ --
]Ca003} = ICaj_1| ICOJ |/ Ky
Capij = )CaSOZ|4-]CaCD§|
catt - ca, /(14 capij) £ |cat?) catt
j i t e Year 4
i-1
o ++ ~-
IM9504I = 'ng_” . lsoqj_1' / 7
=} ++ - K
mgcogl = IMglT | lcoy | /K
Mg 5 = |Mgs0g| + [MgCO3|
Mgt = Mg, /(1 + Mgp"j) et [MgTt| Mgt
gj gt MgT+ ‘ gj 'YMg- gj
J-1
So4p1j = lCaSO4}+-]MgSO4|
- ( ——E—-ls% il)et |so. | 4.
S0, = SO, /7 (1 + et |SO = vS0, . SO .
4 4 .- 45 Laat et ¥
451

Lors du premier passage, on ne dispose pas de valeurs de |Ca5f1|,

IMT* 1| et |504;:1l. On utilise les concentrations totales (y est égal a 1).

Jj-

Au sein d'une méme boucle du calcul de pH ou PC02, 1'ensemble de calcul

des paires d'ions est répété jusqu'a ce que chaque sous-ensemble (Ca, Mg, 504)
++

fournisse deux calculs successifs identiques de Ca§+, ng, et 5043f

On dispose alors d'une estimation cohérente (du point de vue de la masse
mais pas nécessairement de la charge électrique) de HCOB-, o, s OH, H3O+,
ca*t, mg*t, 504'— Par ailleurs C1.~ et Na. sont connus . On peut alors calculer
le bilan électrique EN et retourner au début de Tla boucle du calcul de pH ou
PCO2 pour une nouvel)e incrémentation.
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Le pH ou 1a pCO2 ayant été!déterminé avec la précision prévue, on a
une distribution cohérente du point de vue de la masse et de la charge.
Toutefois les coefficients d'activité utilisés ne sont pas nécessairement
exacts tant que la force ionique n'est pas déterminée avec précision.

A 1'issue de la boucle sur pH et PCO2 on retourng au début de la boucle
force ionique pour une répétition générale des calculs jusqu'a ce que le
test de convergence de la force ionique soit positif.
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2. Instructions d'utilisation (SHARP PC 1251)

2.1. Chargement du programme

Interrupteur REMOTE en position OFF
Interrupteur PRINT en position ON
Sélecteur de MODE en position PRU

Introduire la cassette, face A et enroulement & droite,
dans le lecteur. Si nécessaire, rebobiner.

Enfoncer la touche PLAY: la cassette commence a se dé-
rouler. D&s qu'on entend un son aigu et continu, mettre 1'inter-
rupteur REMOTE en position ON. La cassette s'arréte.

Ecrire le message CLOAD"ACTIVE" et enfoncer la touche
"ENTER": La cassette recommence & tourner et on entend de nou-
veau le son aigu puis un grésillement. La cassette s'arréte au-
tomatiquement lorsque le programme est chargé. Mettre 1'inter-
rupteur REMOTE sur OFF, arreter le lecteur et retirer la cassette.

2.2. Lancement de 1'exécution et introduction des
données initiales.

S€lecteur de MODE en position RUN

Ecrire le message RUN et enfoncer le touche "ENTER":

lLe message JHC= apparait sur 1'écran.

Introduire la valeur 1 ou 2 (suivi de "ENTER") selon
que 1'on veut effectuer le calcul a pH fixé ou PCO2 fixée.

Apparaissent ensuite les messages successifs:
NAT=, CAT=, 4GT=,CLT=, SO04T=, Aprés chaque message, introduire
les concentrations correspondantes (en moles/litre) en enfon-
cant la touche "ENTER" aprés avoir écrit chaque valeur numérique.

N.B. Une des activités du programme est de rechercher
les molalités de HCO3z~™ et CO3™~ en équilibre avec pH
et PCOgy et telles que l'on ait:

4+ + + - - - -
Na + 2Ca  + 2Mg = Cl + 2504 + HCO3' + 2003
On doit done introduire des données initiales telles
que:

Na' + 2ca’ + 2mMg™ > €1 + 250, :
ST tel n'est pas le cas, devant 1l'imposstbilité de
calculer HCO3~ + 2003z~ < 0, le calcul sera abandonné
avec le message d'erreur: PAS DE CONVERGENCE DE L'ELEC-
TRONEUTRALITE,
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2.3. Déroulement du calcul

Le message ITERATION est imprimé chaque fois qu'une
boucle générale de calculs (convergénce Force Ionique: 28-510) est
entreprise. 11 faut compter de 2 a 4 itérations pour le traitement
d'une eau naturelle. A 1'issue de la derniére boucle, les données
initiales et les résultats du traitement sont imprimés.

2.4, Relancement

I1 suffit de réécrire le message RUN pour relancer’
les calculs en vue du traitement des analyses d'une autre eau.

3. Identification des variables utilisées

ACTIVE EQUSGL
(BASIC) : (FORTRAN IV)
A Switch:calcul pH ﬁxe/PCO2 fixée JHC

B pH ou PCO2 PHCO2
C Cat (moles/1) CAT

D Mgy " MGT

£ Nat M ‘ NAT

F Cl¢ ! CLT

G H2C03° (molarité/activite) . - H2C03
H Ht (activite) : H

I Nat " ANA

J Nombre itérations boucle paires d'ions Mg I'T™MG
K C1™ (activite) ACL

L Racine carrée force ionique : SM

M HCO3” (act1v1te) HCO3
N C03~~ co3

0 OH~ . OH

p CaSO4 (mo]ar1te/act1V1te) CASO4
Q Caco3’ " CACO3
R Catt (activite) ' CA

S S04t (moles/1) ‘ SO4T
T MgS04, (mo]ar1té/activité) MGS04
u #gc03° " . MGCO3
v Mg++ (act1v1te) MG

W S04™~ S04

X Nombre 1terat1ons bouc]e pa1res d'ions S04 IT3

Y ' " Ca ITCA
A Incrément pH ou PCO2 Z
A(27) Somme des charges positives (donnees init.) SOMC
A(28) Somne des charges négatives SOMA
A(29) Valeur absolue de .0001.A(27) ou ,0001.A(28) ELN



A(30)
A(31)

A(57)
A(58)

A(68)
A(69)

A(71)

pH

PCO;

Catt (activite) (=R)

Racine carrée force 1onique (=L)
Mg+t (activité) (=V) _
Coefficient activité HCO3

# " Catt
" u Mg++

" n . 504—-

1] n H+

(1] 1) OH_
Signe de 1'incrément de pH ou PCO?
Valeur initiale de pH ou PCOp
Nb. divisions /5 de 1'incrément pH ou PCOp
Nb. total incrémentations pH ou PCOp
Switch utilisé dans 1'incrémentation pH/PC0O2
Valeur intermédiaire du pH ou PCO2
HCO3™ (concentration)
C03 - H

O™ “
H+ ]

ot :
catt "o
M g-H- u
Nat " _
504' "o (A(52))
Ca immobilisé dans paires d'ions Ca
M g [0 " i " M g
SO 4 " 1 " " 504
Somme équiv. cations - somme équiv. anions
Idem A(62)
Force ionique
Produit activites Catt.C03™"
Produit activités Ca*+t.504™"
SAR activités solution finale
Coefficient activite Nat
i n C] -

active 9

PH
PC0O2
CAP
PSM
MGP
GHCO3
GCo3

GS04

KSCACO
KSCASO
SAR
GNA
GCL



4. Texte du programme ACTIVE (BASIC SHARP)
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(Traduction et adaptation pour SHARP PC 1251 du programne
EQUSOL (FORTRAN IV) de J.E. DUFEY et al., 1979)

130.FAT ¢ INFPUT YJAC=Y
TR "PHCOZ2="3Bs *CAT="
SCyYmGAT="Ds "NAT=YIE
s *CLT=YiF, Y50aT="3S
IPRINT = LPRINT
1A{2T)= aBS (2%(C+D)+
E1:R{28)= LRSS (2%5+4F
Y TR QAC2Tidaiz2/n
LET A(29)=/(27):
G0"a T
£LA(29)=8(22)
TIR(29Y=0(29)/14AE0:
IF A(293¥¢1E-@5 LET &
(291=1E-24
B:IF AX1 GOTA 12
18: A(3@) =Rz RA(-A(30)
Y: 6070 14
12:6¢31)=RiG=A(31I1%3, 3§
E-2
14:4¢33)=LtA(5I=F1A(54
Y=LEa(55)=0ta{56)=E:
HESTI=SR=C: V=T u=S
28:FPRINT YITSRATION®
IPIACIEI=4 81 4(36)=4.5
ACITISAIACIRISALA
I=4i4C4RI=TIAC4L)
5
Z2:F0R X=35 TO 41:A(X)=
1060-,5A9%ax_/(1+(.3
29%_ kG (XIIY)YE NEXT ¥
T4 R(TTI=A(TTIA, 250 /(40
Y=a(dhra, 75:aC41 )=AC
41)0,25
4PsRADI=LIZ=.51 IF Al
GOTA 45
a5:4043)=3: G070 47
4BLA(43)=4,5
atifiadI=AtAl45)=Bs A4
y=p
SE1RaTI=AAII+IHR(42):
G{a81=a(453+1 IF A
45)5625 GGT0 374
52:1F AC4TI(@ GOTO 27@
S4: 17 AL4TI>14 GOTO 3780
Se3 I+ A>L GOTO c@
58:5¢311=18AC-Q{4TIVIG=
ACZ1)*3, 38E-2¢ 6070
Ta
GBtR=1BA{~AL&TY)
TOim=3, 45 TE-T*G/HIN=4,6
TTE-11xM/Hi10=1E~1a/H
B8R H(ARI=MAB(3EN1R{490=
NARCSEYIACSEY=G AL
YIACSL)=A/ARB) M52
y=R(37)

2
3

(39
=3,

introduction données initiales

bilan électrique initial

caleul d pH fixzé

calcul @ PCOy fixée

inttialisation concentrations
et activités espéces libres
non carbonatées

DEBUT BOUCLE FORCE IONIQUE

ealeul coefficients d'activité

inttialisation incrément pH, PCOg

inttialisation PCOg
initialisation pH

DEBUT BOUCLE pH, PCOgp
incrémentation pH, PCOg

caleul PCOy
caleul HyCO03

caleul H30+

calcul concentrations
et activités egpéces
carbonatées:

HCOz™, CO3%~, Hzo*, OH™
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9@ %=1 Début boucle Paireg d'ions

100: IF C<(=.8@001 GOTO 16 début boucle Ca*
g .

(S SPR
LEI N g
Lo e

l@1AI32)=R o o
BY=1 . , - caleul de CaC0z, CaSOy
B:PoRuil/4, OF -5 0=Run/3 et des concentration et

L 29E-0A(SRY=P+RIACS activité de w2+

4120/ (14ER(58)7A(54)

)IER=A(S4IHA{TT)
145: IF ((A(IZI-RIZB(3DY)

(=.8: 6070 168

145:4732)=R

. . +
153 Y=Y+1: IF Y338 GOTO Fin boucle Ca2
168 '
§SS:GLTO 138 :
1663 IF D<=.@6001 GOTO 22 début boucle Mge'
2
1781 4(34)=Y .
182: I=1 °
O To kS, BRE-T UV ealeul de MgCOogz, 149504
e A i CEEN =T alls ¢ et des concentration et
4. QE-4:A(6BYSTHUIALS ‘vité de Myt
5)=T/ (14 CA(EE) /ACSS) activt My
))1V=A(S5IKA(TE)
2603 IF ((A(3>-V)/A34))
¢=.81 GOTO 228
S:ac3e)=y : .
nigiJ=l+it IF 138 6170 fin boucle Mg®"
228
2:15166TO 199 o
228:1F $<=.88001 GOTC 27 début boucle S04
9 .

23BIAC61)=P+TIAIST IS8/ (] caleul des concentrqtion
+{A (61 /RC5TI s w=R( ‘ et activité de SO4%~
STIxa (3D
248018 ((A{SD-A(STI AN
S2)¥=.82 GOTEH 276
SBIRISZI=RIST) : ‘ P
pAI¥=H+1: IF NODI@ GOTO ' fin boucle SOy
Z7a :
5:6070 108 Fin boucle Paires d'ions
BIA(E2)=24(ALSA)+A(SS) caleul bilan électrique
=R(OT)-R (e8I )+A(5E6Y+
M1 -ALE3Y-AC4B) ~AC
Sa)
280117 ARS AGEZ2)CAC29)
GOTO 374
G IF A{45)<(= T 2
§@§;;; g(sgj*gzeg?>293te options de sortie de la boucle
GOTO 33@ pH, PCOy
218:4(44)=A(441+12A(46)=  déeisions d'inerémentation de
13 IF a(éa)»é 6070 3 pH ou PCOg
Ta
32@:2=2s5: G070 358
IIGIIF A(4EY=1 GOTO 36E
343:IF ABS A(R23< AzZ5 A
643 GOTOL 368 -
I501A(429=-R(42) :
ZeE:AeTI=A (4TI IALRL)=A( FIN BOUCLE pH, PCOp
623 GGT0 58



ITBIIF AC45)>625 PRINT *
SYSTEME IMPNSSIBLE":
STOP

TE@IIF BC4T)>14 PRINT YP
&S DE CONVcRGENCE IE

L ELECTRONZUTRALITE
*: ST(QR

TGBLIF AC4TI<B PRINT *PA
S DE CONVERGENCE 3IE

E_ECTRONEUTRALITE®

: STQP

Igy== L05 H

66)=24%(A(34I+A(5T)

HLE9M+8(5T10+. 5% (A(
SE)+ALSSI+RISII+ACSD
Y+EC48))

4283 L=I(ACEE))

4382 IF (L+A(331)=8 GOTO

78

4482 1F (LxA(33))=8 GOTO
468

4581 AC59Y= ARS (1-A(333/
L)-.285: GJTO 488

4EBtACS9I=1: GOTD 429

478:A(59)=0

&R23:IF A(S9)<(=8 G070 Sz0

4381A(33)=L

SiB:ROTO 28

SIAIBRITAI="AA(~-_Sa9% /(Y
+(,3729%a8, 5% )33

ST ACTIYS1AA(-.5094%L (L
+{,329%3x_ 1))

S4B I=A(SAITRL{TAY K
YHR{TINIACAT =R
68)=Rxl

SRR AEIST(R+VITACASY=T
ZRCEIYIRCAII=ACAT YR
@n:.5

E2BIPRINT ° ¥

E3BIPRINT "%DNONNEES INTT
IALES”Y

640 FRINT "JH= *ia

630:PRINT YPHCO2 “YIiB

EOELPRINT *NAT Y3 USING
YD, BEAAYSENYMOL_ES /L

GTOIPRINT °CAT ¥ilivMOLE
ssLY

6SAIPRINT YMGT *sDivmOL
S/

GIBIPRINT “MLT vYiFs*mOLE
S/

TABIPRINT ¥SN4T i8I YMOLE
Ss

TLBIPRINT ¥ ¥

=H(53
P14
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impression messages d'erreur

calcul pH
caleul force ionique

test de convergence de
la force ionique

SORTIE DES BOUCLES FORCE IONIQUE

RETOUR DEBUT BOUCLE FORCE IONIQE

calcul SAR

fin des calculs
DEBUT IMPRESSION SORTIES

donndes inttiales
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T20iPRINT "TTSTRIBUTION
cSFECES”
TIBIPRTNT © MOLALITE ' concentrations et activités
S ACTIVITFSY
T4RIPRINT YRA "iACS6)5] . des espéces dans la solution
THEAIPRINT *fa *ia(54)iR
TEBIPRINT MG *ia¢ESHY
TTBIPRINT *W . *1A(S1)3H
TEE:IPRINT YOd  *RA(5@3:0

d'équilibre

. TOAIPRINT ML YiadgidikK

BAEIPRINT "804 Y1A(STHIW
BiB:PRINT *C0T *i14(49)iN
E201PRINT "HIEOZ*1A(48)EM
EZHIPRINT YWZRO3 *iG
§a8:PRINT *LALO3 "R
E50:PRINT "facNe P
8§G:PRINT YMEOGOS il
BTAIPRINT "MGSD4 T
BTSIPRINT v *
EBRIPRINT YRGO_UTION®
E9E1PRINT “PH v
P OUSTNG *RER, ERIYIAC
38>
S@EIPRINT “FOFCE IONWIRUE ..
*i USING “IE.ITTAiA force tomque
(66)
910:PRINT "PCOZ
AT PCO
GIAIPRINT YSAR
“TACEY) SAR
94@:1PrRINT *KSP CaLCITE
@.4E~pg" ' -+
RINT "D (Cay(COZy . produtt activités Ca . o4

H
Y1 USING Iz, 8234"38
(
HES

pH

2

9ce

&7)
%INT YKSP GYPSE

@.ZE-@4® L, + —
GTR:PRINT Y0 (CAY(S04) produit activités Ca . So4
YIACEED -

Q75:PRINT *

Gl

LECTRONEUTRA
D.EQUIV. /LY bilan électrique

[ S =3
b

QLR ~RINT
99@:PRINT Al PLAlS FIN DES CALCULS
Rews ¥ : .

999 END
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5. Exemple d'exécution

#IONNEES TNTTTALES
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REGRES

1. Généraliteés

Le programme REGRES permet de calculer et d'optimiser des cor-
rélations linéaires:

1 Y=AX +8B

2 Y=AlogX +8B
3 TogY =AX +8B
4 logY =AlogX +B soitY=_¢C XA ( avec C = 108)

La capacité est 1imitée a 36 couples X, Y. Ces derniers sont
introduits de fagon d constituer un fichier de base,imprimé par 1'ordinateur,
chaque couple étant affecté d'un numéro d'ordre. Une premiére régression est
alors calculée. ‘

Par la suite, i1 est possible de tenter d'améliorer les résultats
en éliminant progressivement les couplas de valeurs les moins satisfaisants (1).
On peut recalculer une correlation autant de fois qu'il est nécessaire aprés
suppression de un ou plusieurs couples de valeurs. Les muméros d'ordre des
couples éliminés et le nombre de couples utilisés pour chaque calcul sont im-
primés par 1'ordinateur.

2. Elements du calcul

Pour une série de couples de valeurs Xy ¥ on calcule les coef-
-ficients de la droite de régression. (Le meme calcul peut étre effectué avec
les log x; et log Y; )

in.yi - n.X.y n = nombre de couples
pente: A= Ix.
- 1
2 -2 X =—
IX. -  n.X n
i , I
oy
y =0
y (x=0): B =F -AX
' Zx2 _ 2
i nlx

coef. correl,: R

V(ﬁxf - n.iz)(ZYi - n-?g)

(1) I1 n'est pas possible de modifier ou rajouter des couples X, Y en cours
d'exécution. Si le cas se présentait, il faudrait réintroduire toutes les
'données .
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3. Instructions d'utilisation du programme ( sur SHARP PC 1211)
3.1. Chargement du programne
Interface CE 122: Power, Print et Remote sur "ON"
Lecteur de cassettes: Touche PLAY enfoncée et cassette rebobinée
Ordinateur: mode "DEF"
Ecrire le message: CLOAD"REGRES"
Enfoncer la touche "ENTER"
LorsqueHYe lecteur de ‘cassettes s'arrete, enfoncer la
touche "STOP"

3.2. Exécution
a) Lancement
Enfoncer la touche jaune "SHFT" puis la touche "A". Lorsque
le message “OPTION CHOISIE?"apparait sur 1'écran, introduire le chiffre cor-
respondant & la formule sélectionnée, selon les indications du "MENU" imprime
par 1'ordinateur.

b) Introduction des données

Lorsque le message "X,Y" apparait sur 1'écran, introduire
la donnée X (valeur, ENTER) et aprés apparition du “?" la donnée Y. Introduire
ainsi tous les couples X, Y. Aprés introduction du dernier couple, enfoncer
les touches "SHFT" et "B" sans porter attention au message "X,Y" figurant sur
1'écran. Ce message disparait.

c) Correction du fichier

L'ordinateur émet alors un triple signal sonore en meme temps
qu'apparait sur 1'écran le message: "POINT A ELLMINER 2?". Si 1'on désire écarter
un ou plusieurs couples X, Y, répondre: “OUI" ENTER.

Apparait alors le message: "NO DU POINT A ELIMINER ?". Introduire
alors le n® de fichier du premier couple d& éliminer. Ce numéro est impriné par
1'ordinateur tandis que la question "POINT A ELIMINER ?" est répétée. On peut
alors eliminer un autre couple etc. /

Les corrections terminées, ou si aucune correction n'‘est souhaitée,
répondre "NON" EWNTER & la question "POINT A ELIMINER ?". '

d) Résultats

A la suite de la réponse "NON", 1'ordinateur imprime la valeur
des coefficients de la régression et du coefficient de correlation ainsi que
. le nombre de couples utilisés pour le calcul. ' ‘
e) Retour au fichier pour corrections complémentaires
Si le résultat n'est pas satisfaisant et que 1'on désire accéder
au fichier pour de nouvelles corrections, enfoncer les touches: "SHFT" puis "B".
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NOTA BENE

Les calculs pouvant faire intervenir la fonction log X, il n'est pas
possible d'introduire des données X ou Y nulles. Si le cas se présen-
tait introduire 1070 ay lieu de 0.
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4, Texte du programme

ZEAUPRIMT "MA Impression message d'instructions d'utilisation
X.it ZE POINT :

S POURE O INT

F.l1E-5FIM D&

T8 ET COR-FE

CTIOM FICHIE

F:SHFT B

FRINT "———-"

TPRINT "MEHU .

S ERIHT o1 Impression Menu
|,',‘=H:':+E: il :

FRIMT "2 Y=

R, LOGH+E":

FRIMT "2 LG

SY=fn+E"

FRIMT "4 &=

B tefats

FRIMT "——-—"

n

(x4
.

G:SEE$§HLI?EE} Introduction de l'indicateur du type de variable d
GTED nim utiliser (ef. lignes 35-50)
SIET "3
10 FHUSE “"DOHNE
gzt
15:L=2TiH=G+1 U Imitial isation indicateurs de mémoires utilisées
o S pour le fichier des données
lae THPUT Meaf™s . , . . . ..
BEG B H Introdustion des domnées; constitution fichier
17:PRINT LSING _
CERRLU AL W Impression des couples de valeurs X, Y avec leur
=UIUSING "RE numéro d'ordre
BR.BEE" R0
; it '.l.'=ll;
) @iH?
1H:Hiﬁ+liﬂi6il: Incrémentation des indicateurs des mémoires et
;‘-*1'““TU 1 retour d l'introduction des domnées
ED:UBTﬁigﬁlii Adresse d la fin de l'introduction des données
IEFELIHEhEgl ou de retour au fichier; signal gonore et déci-
i TE " 8ion de correction du fichier. Réponse OUI/NON
El=é§T;$?;HGH" 57 réponse NON: calculs de correlation
228 INFUT WG DU Si réponse OUI: correction
FT.& ELIMIM Introduction du n° du couple de valeurs d éliminer
ERY M35
LRIRIISHZATI NS Mise ¢ 0 du X du couple d éliminer
i

241FRINT "PT. E
LIMIHE: 5
USTHG “#88"s

SIAGTH 20

Impression du n° du couple élimiré

Retour en début de correction fichier



SETFOR B=3TD 14

STIACAY=0
ZiMEET A
ZHFPRINT “~—~-t
202 Y=U~13G=27:H

' =5+1

S22 E=alGaiY=acH

2IF H=050T0

120

I5: IF Z=1G0T0 €
0

ZetIF Z=3G0T0 5
i}

40t H=LOG Wi IF 2

=2G0TO &0

SO:y=Lon Y

£0: I=I+x: J=J+5'¢
E=k4ins L=+
WA M=p Y
H=H+1

1203 G=H+1 1 H=0G+1:
IF Gl=(2e+02
#WIIG0TE 33

1Z0: T=1H: J=J7H

1408 K=K~ Ia 1 L=
L—HM#T+11 M=M~
Mot T T

l1e0s @=Lk B=J-fA#
ItIF Z=4LET
BE=10"E

ITVOSPREINT "a="3
USTHNG ", naeg
SRR PEINT ¢
E="iE

175: =L L (R4

1Tat PRINT "COEF.
COREEL.: R
="iE

1853 PEINT " FTS.
REELEMENT
UTILISES: *3§
LESTHNG “gREge

FH3 Y -

ZZ0:EHD

[ =

regres o

Mise d 0 des mémoires utilisées par les
caleuls de correlation

Réactualisation des indicateurs des ménoires
fichier pour lecture du 1° couple X, ¥
Lecture du fichier .

57 X=0 le couple n'est pas utilisé
Transformation des données X, Y selon la
valeur de l'indicateur du type de variable

a utiliger (ef. lignes 6-8):

I» X et Y; 2> logX et ¥Y; 3+ X et logY;

¢ logX et log Y et dans ce cas B + 10°

Début des caleculs de corrélation

Caleul des coefficients A et B
Si option 4: B + 108

Impression des sorties: A, B

Caleul coefficient de correlation R
Impression R

Impression du nombre de couples utilisés
dans le ecalcul ' ‘

Fin des caleculs

(ST nécessaire, retour direct au fichier
pour corrections complémentaires avec SHFT B)
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5. Exemple d'exécution

Mi. 3 36 POIHTS
POUR O IMTR.1E-6
FIN DATA ET COR-
FECTION FICHIER:
ZHFT E

LOcH+B

‘=fE+E

s

T I T e T

25 2,000
Y L0
M ]
y L0
# ixin}

5

000
By}
. 20

R F A AT

= 1.2000FE 00

B= 4, Q0
CLEF .

PTS. REELEMEMT
UTILISES: S
FT. ELIMIME: 5
= 2.0000E 00
CHEF. CORREL . :
= 1, QOOCE Dl
ETS. REELEMENT
UTILISES: 4
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POLYGR

1, Généralités

Le progranme POLYGR permet d'ajuster une équation polynomiale du
3° degré, de la forme AC + Al.X + A2.x2 + A3.X3= Y, & un graphe expérimental
dans le cas ol ce dernier’est trop incurvé pour etre assimilé a un ou plusieurs
segments de droite. '

Les données nécessaires au calcul sont les coordbnnées'XO. YO et
X1, Y1 de deux points (suffisamment &loignés) du graphe ainsi que la valeur
des tangentes dY0/dXO0 et dY1/dX1 en ces points. La valeur de ces tangentes
doit etre mesurée avec le plus de précision possible sur le gfaphe expérimen-
tal: c'est elle qui commande la courbure du graphe de 1'équation polynomiale.

le programme offre & 1'utilisateur la possibilité de vérifier la?
~ qualité de 1'ajustement analytique en calculant 1'ordonnée Yi de tout point
d'abcisse Xi et, le cas échéant, de répéter le calcul d‘ajustement aprés
modification de la valeur d'une ou des deux tangentes, jusqu'a obtention d'un

résultat satisfaisant.

2. Eléments du calcul

Les coordonndes X0, YO et X1, Y1 et les tangentes dY0/dXO et
dY1/dX1 étant déterminées, un point quelconque du graphe, de coordonnées
X, Y vérifie 1'équation suivante:

Y1 -Y0 | 4yo/dxo

Y = YO + (dY0/dXO)(X-X0) + L = XO . (X-x0)2
X1 -X0 -
Y1 - Y0

©(dY1/dX1 + dY0/dX0). - 2.

2
. X0 . (X-X0)°. (X-X1)

X1

(X1 - X0)°

(Vérification: pour X=X1, on a Y=Y1)

En développant et en ordonnant, on obtient:

Y
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¥

B. X3 + (A - 2B.X0 - B.X1)X2+(dYO/dX0 - 2A.XO + 2B.X0.X1 + B.X0%)X

Y =
- YO - (dY0/dX0).XO + A.XO - B.X1.X0%
avec: ‘
o (Y1 - Y0) - (dY0/dX0)(X1 - X0)
(X1 - x0)2
5 - (dV1/dX1 + dYO/dX0) (X1 = X0) - 2.(Y1 - Y0) ‘

(x1 - x0)3

soit finalement:

y = p3.x3

+P2.X% + P1.X + PO

les polynomes PO, Pl, P2 et P3 ne contenant que des termes connus.,

3. Instructions d'utilisation du programme ( sur SHARP PC 1Z11)
3.1. Chargenent du programme

Interface CE 122: Power, Print et Remote sur "ON"

Lecteur de cassettes: Touche PLAY enfoncée et cassette rebobinée

Ordinateur: mode "DEF"

Ecrire 1e message CLOAD"POLYGR"
Enfoncer Ta touche ENTER
Aprés arrét du lecteur de cassettes, enfoncer la touche
"STOP". '
3.2. Lancement et introduction des données

Enfoncer 1a touche jaune “"SHFT" puis la touche "A". Lorsque le
message "X0" apparait sur 1'écran, inscrire 1la valeur correspondante puis
enfoncer 1a touche ENTER. Procéder de méme pour les données suivantes aprés
apparition des messages successifs sur 1'écran: YO, DYO/DX0, X1, Y1 et DY1/DX1.
3.3. Verification _

A la suite de 1'équation polynomiaie calculée, 1'ordinateur imprime
1e message: VERIFICATION (SI VERIFICATION TERMINEE INTRODUIRE X=0) tandis que
Te message "X=" apparait sur 1'écran. Aprés introduction de la valeur désirée,
1'ordinateur imprime les valeurs de X et de Y calculé d'aprés 1'équation et le
message "X=" apparait de nouveau sur 1'écran. Si 1'on désire mettre un terme 3
la vérification, introduire la valeur 0. Apparait alors sur 1'écran le message:
SATISFAIT ? tandis qu'est émis un signal sonore. Si tel est le cas, répondre
OUI. L'exécution est alors arrétée.
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3.4. Correction de la valeur des tangentes

.51 la vérification a fait apparaitre un ajustement inadéquat, i1
est possible de 1'améliorer en corrigeant la valeur des tangentes dY0/dX0 et
dYl/dX1l. Dans ce cas, a la question SATISFAIT ? répondre NON. Un double signal
sonore est alors émis par 1'ordinateur tandis que le message DYO/DX0= apparait
sur 1'écran. Introduire alors une nouvelle valeur le cas &chéant ou répéter la
valeur précédemunent introduite. Procéder de méme pour DY1/DX1 dés que- le mes-
sage correspondant apparait sur 1'écran.

L'ordinateur imprime ensuite le n° de 1'essai d'ajustement puis

Tes nouvelles valeurs des tangentes et la nouvelle équation polynomiale. Enfin
le message VERIFICATION est imprimé et "X=" apparait sur 1'&cran. Procéder alors
comme indiqué au § 3.3. Si une nouvelle correction s'avére nécessaire, répondre
NON @ la question SATISFAIT ? etc.
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2V 'A"CLEAR

SIPRINT “skaokod
dob ok kokkkofo gk

10 PRINT “AJUST
EMENT ANALYT

IGUE -- GRAP
HE QUELCONOU
Ell
15:PRINT P—-—mm
16:FRINT * D
ATA * -

COGRDONHEES
ET THHGENTE
FOUR 2 POINT

5 EXPLT
1P:iPRINT "-————
___________ 1]
200 J=1:iPRINT *
ESEAl
1 "
IEIPRIMT » o »
40: THPUT "X0="3
A "YO="3B

S0:PRINT "X0= *
FLSING "nams
e Y

FRINT "yi=

iB

80: IMPUT "DYO-/D
a0 ="35Ct
FRIMT "DY0O/D
A=

100:PRINT

110: THFUT "¥1="3}
Ta "v1="3E

1200 PRINT "®i=
$DIPRINT "¥i
= n ; E

150: ITHNPUT "D¥1-D
w1 ="3F:
FEINT "Dy¥1-D
“l="iF

170:FRIMT "."

120: "E"IF J=1
oOTO 190

1S1:BEEP 2: INPUT
"Iy0-Tm0="35C
TIHPUT "Ivi~s

Ii="5F
122:PRINT USING
" nnn I ; 1

ESSRIMST

18Z:PRINT ". "

185: PRINT "DYI-D
nO="31ISING
1uy. g C

126 PRIMT “DY1-D
1="3F

1STIPRINT ".¢

190:5=D-A: H=E-R:
I=F+C

200 8= (H-(CHG) D
FaqrTicy]

2100 T=0(I#Gy (2%
H2 )7 (GGG

2203 =5~ (24 THA) —
{T+D>

220 W=C-(2RS+D+
C2THA+D 1+(T
*ERAY

240: W=E-(C*Ad+(S
kA ) = (T+D4A
LTAY)

2451 I=J+1

4. Texte du programme (BASIC SHARF) polygr 4

Remise d 0-des mémoirea

Ll

Impression de commentaires introductifs

Initialisation du comptewr d'essais
Impression du n° du premier essai

Introduction de X0 et Y0

Impression X0 et YO0

Introduction de dY0/dX0
Impression d¥Y0/dX0

Introduction de X1 et Y1

Impresgion X1 et Y1

Introduction de dY1/dx1

Impression dY¥1/dX1 -

S 2° essat ou plus: corrections tangentes
St 1° essat: caleul de l'équation

Signal sonore; introduction dY0/dX0
Introduction d¥1/dX1

Impression du n° de l'essal (>1)

et des nouvelles tangentes

Calcul des coefficients de l'équation
polynomiale

Inerémentation du compteur d'essais



2501 FRINT “EQUAT
I0N FOLYNOMI
ALE: ™

260: PRINT Y= *;

USING "y, a8t

n."\. o ; T; ts "\:3 L1}
265 K="+ IF UC
OLET Kg=n—»
267:L=AES U
2TOFRINT % “3K
HECIC-TI
275 K$="+" IF W
OLET K$="-o
27TiL=RES V
ZE0:PRINT *  "3K
CHRTT
285 K$="+"1 IF W<
OLET K$="-"
267:L=AES W
230 PRINT " "5K
$iL
Z00:PRINT "----n
310:PRINT "VERIF
ICATION"
215: IF J¥2G0TC 3
ZZ0:PRINT “(SI V¥
ERIFICATION
TERMINEE INT
RO- DUIRE %=
0) "
ZZ5PRINT »
T30 INFUT “%="§%
$IF H=OGOTO
z75
B0z Y= THEHRD +
CLRSE 1 (YK
Y+

ZS0PRINT "k = "
SUSIHG "duxn
38 0 B4

SEO:FRINT * Y =

ll;?

ZT0:06070 220

ZTS:PRIMT "4+4+4
+++t+ttt b+

380: BEEP St INFUT

) "SATISFAIT ?

"ifE
Z30: IF M$="HON"
GOTO 181
ZASIPRINT " A LA
PROCHATHE"
QO PRINT “"+++++
++++++d+ 4 Y

420 END

polygr &

Impression de l'équation polynomiale:

~ coefficient de x°

sélection du signe d imprimer devant
le ecoefficient de X2

coefficient de X2
8élection du signe 4 imprimer devant
le coefficient de X

eoefficient de X

8élection du signe d tmprimer devant
le terme constant

terme constant

Impression du message indiquant le début de
la vériiecation point par point

51 le n“ de l'essai est >1 ne pas imprimer
l'instruction de fin de vérification
Inmpression de l'instruction de la manoeuvre
d effectuer pour arréter la vérification
(exécutée seulement au 1° essai)

. Introduction de Xi

Vérification arrétée si Xi=0
Caleul de Yi

Impression de Xi et Yi

Retour en début de vérification
Sortie de la vérification

Message sonore; message @ 1'écran avec demande
de réponse OUI/NON

St réponse NON: retour 4 la correction des tan-
gentes pour un nowvel essat

57 réponse OUI: fin du caleul et impression
message . ’
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5. Exemple d'exécution

skesgogesk ook sk spetok sk ook
AJUSTEMENT AMALY
TIGUE -- GRAPHE
QUELCOGHNRUE

DIATA
*COORDOMNEES ET
TANGENTE POUR 2
POINTS EXP.

ESSAI 1
XO= 0.220
YO= 20.000

DY0-Dx0=  73.00
0

X1= 2.830
Yi= $0.000
DY1-DK1= 2.85
T

EQUATION POLYHOM

IALE:

Y= 3.5€0FE 00 ¥3
- Z.013E 01 X2
+ 8.773E 01 X
+ 2.118E 00

VERIFICATION

(ST WERIFICATION
TERMINEE INTRO-
DUIRE X=0>

0.500

= 28,901
1.000

= 6%.300
1.500
T7.98%
2.500

=  B8R.887
2.850

= 89,999
S S s RS RE
ES5RI 2

X
X
X

=<

<H=<Ch=H=Cit=CH
n

X

DYO-DX0= 75.000
DY1-DXi= 3.030

EQUATICGN POLYHOM

IALE:

¥= 3.385E 00 X3
- 3.013E 01 X2
+ 8.776E 01 X
+ 2.115E 00

VERIFICATION

0.300
335.897
1.000
63.272
1.500
T7.928
2.3500
82.842
2.830
= 90.000
B e 3
A LA PROCHATHNE
++++ b+

b
X
X
¥
X

~<H<<N=CH=<h-CH
]

- polygr 6



eordec
corlog

CORDEC

CORLOG

1. Généralités
n s'agit de programmes simples pour le calcul de régressions

linéaires. Pour les deux programmes, le nombre de couples de valeurs X,Y
que 1'on peut traiter est illimiteé.

CORDEC calcule les coefficients de Y = A X + B

CORLOG calcule les coefficients de log Y =A log X + b

soit: Y =B XA (avech = log B)

Les éléments du calcul sont identiques & ceux du programme
REGRES (§2).

Les programmes CORDEC et CORLOG permettent en outre de vérifier
la précision de la régression.en calculant la valeur de Y pour toute valeur
de X.

2. Instructions d'utilisation ( SHARP PC 1211)
2.1. Chargement ,
Lecteur de cassettes: PLAY, cassette en début du programme voulu
Interface CE 122: Power; print et remote sur "ON"
Ordinateur: mode "DEF"
Ecrire le message: CLOAD"CORDEC" (ou "CORLOG")
Enfoncer 1a touche "ENTER"
Aprés arret du lecteur de cassette, enfoncer la touche "STOP"

2.2, Exécution

Enfoncer successivement la touche jaune "SHFT" puis "A"

Lorsque le message "X,Y" apparait sur 1'écran, introduire la don- .
née X (valeur, ENTER) et aprés apparition du "?" la donnée Y. Introduire
ainsi tous les couples X, Y. Aprés introduction du dernier Y, enfoncer les tou-
ches "SHFT" puis “C" sans porter attention au message X,Y figurant sur 1'écran.
Ce message disparait.

A la suite des résultats est imprimé le message "ESTIMATION" et le
message "X=" apparait sur 1'écran. Introduire la valeur désirée. Cette valeur
et la valeur calculée de Y sont alors imprimées. Une nouvelle valeur de X est
alors demandée. Pour arreter la vérification, enfoncer 1a touche "ON/BREAK".
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’ S "RUIRRINT 'F
IH IATH: SHF

T D~ n
1Z2:0F0OR p=3TCO 14
15 80AY =0

ITIHERT @

208 THRUT "2sW"s
Ml

ZOIPRINT "s= "3
UEING "#ines
piie i 0id il B
He T-— e H I‘

ol I=I+5

TO: I=TJ+%

1 l.:‘ I:i H f ‘1=I’ '1+";” + ‘T‘
115 H=H+1
1200 60T 20

C1Z0:"CMIFPRINT -

———="1 I= I /M
I=IH

14z k=k-H+I+1il=

L-H«I+]T

1508 M=f—MaT4T

180 A=~k E=J-O%
I

ITOSFRIMT * fA="1
FHIFRIMT " E=
II,E‘

175 E=ls T Ok

120 PRINT " R="35
=

190 FFINT Nl

ZINIPREINT “ESTIM
ATIGH"

2208 THRUT "=="3X

‘_:l—q FFII.JT llk- Il,

EEU-{=H+A+B

ZENSPRIMT "y= 3
.lql

STOGEHTH 220

2E0tEMD

ecordec
eorlog

3. Texte du programne CORDEC et exemple d'exécution (BASIC SHARP)'

FIN DATA: SHFT C
= 1. 0000
= 5. Q00

x= 10,0000

Y= 50. 0000
= 20. 0000
= 10Q. 0000
A= 44,9999

= 0. 0000
p= 0.9999

ESTIMATION

A= 4. 0000

Y= 20. 0000

n= 8. 2000

Y= 40, 0000



cordec
corlog

4. Texte du programme CORLOG et exemple d'exécution (BASIC SHARP)

10: "A":PRINT "F
IH DATR: SHF
T C_____“
12:FOR A=9T0 14
1St ARM=0
1T:NEXT A
203 THPUT "XaY"»
XY
ZM:PRINT "= "3
USING “.Runn
u/k " ; X; 1] Y: 11
'Y
40: W=L0G ¥
SQ:2=L0GC Y
e I=I+l
T0:J=1+7
205 K=K+W+N
S0 L=l +hZ
100 M=M+Z42
110: NH=N+1
120: 6070 20
1202 "CY:PRINT "~
———="3I=IrNs
J=JN
140 K=K-H+I*]il=
L-MN+I#J
1502 M=M-N+J*J
160: A=L /K1 B=J—A*
I:B=10"F
170 PRINT " ¥="i
B.: ll:*: x**"
SUSING “Husu
LHRABYIA
1208 R=L-J (K&MD
190: PRINT " R="}
USING "#n.81
BU"iR
ZO00: PRINT "“————=

210:FRINT “ESTINM
ATION"

220: IMPUT "H="i}

ZESIPRINT "X= "3
USIHG "snst. &
15151810l Y

ZE0tY=r"A

240: Y=EwY .

260:PRINT Y= "§
Y

27006070 220

280 END

FIN DATAR: SHFT C

%= 1.00000E 00

Y= 4.00000E 00

®= 5.00000E 00
= 2.00000FE 01
= 8.00000E 00
= 4.,00000E 01
Y= 2.90643E 00+

ek 1,0797

R= 0.9967

ESTIMATION

¥= 6.0000CE 00 .

Y= 2.70382E 01

%= 1.20000FE 01

Y= 5.71491E 01

3
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TRADAT

1. Généralités

Le progranme TRADAT est destiné a préparer automatiquement
le fichier de données initiales du programme SIMUL (Rieu,1983). I1 peut aussi
8tre utilisé pour harmoniser les données courantes fournies par le laboratoire

d'analyse pour un profil de sol de 180 cm maximum.

Données labo. Sorties TRADAT
Densité apparente:
da (g/cm3) de 10 en 10 cm da (g/cm3) de 5 en 5 cm
ou de 15 en 15 cm da moyen par strates de 15 cm

. Teneur .en eau:

H (g/100g) ou ® (cm3/100cm3) H (g/100g) et o (cm3/cm3) de5enba
de 10 en 10 cm Hauteur d'eau par strate de 15 cm

Solution du sol:

ca*™, ug**, na*, Heo3”, €17, S04”" ca*™, mg™, Na*, HCoy", €17, S04
en mé/100g ou mé/1 dans extraits en moles/litre de solution du sol
172, 1/5 ou 1/10 (pour la teneur en eau correspondant
données par strates de 15 cm au profil hydrique)

par strates .de 15 cm
Calcaire
calcaire total (g/100g) CaCO3 en moles/Titre de solution du
par strates de 15 cm sol et par strates de 15 cm

2. Eléments du calcul

2.1. Normalisation de la profondeur du profil (sous-programme DAP)
En raison de la distribution en strates de 15 cm, la profondeur

du profil réel est ramenée ou étendue @ un multiple de 15 cm. On a 1a profondeur
Z = 15 . partie entiére,de (Prof. réelle +7)/15
Anst, une profondeur comprise entre 165 et 172 cm sera ramende

a 165 em; wne profondeur supérieure d 172 com sera étahd@e a 180 em.

[N
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2.2 Ventilation de 1a densité apparente (sous-programme DAP)

a) Données de 10 en 10

Les valeurs de da de 5 en 5 cm sont alternativement la donnée de
laboratoire ou 1a moyenne arithmétique de deux données successives.

Ainsi, la valeur de da(10-20) est attribuée d la cote 15 cm et la
moyerme entre da(0-10) et da(10-20) 4 la cote 10 em. On. attribue a4 la base
du profil la valeur de da 5 cm au-dessus et d la surface celle de da a la cote

b) Données de 15 en 15

‘La valeur de da a une profondeur égale a un multiple de 15 an est
la moyenne de deux données successives; les deux autres valeurs intermédiaires
sont égales & la donnée du laboratoire. '

Anst, la valeur de da(15-30) est attribuée aux cotes 20 cm et 25 ci
et la moyenne des valeurs de da(0-15) et da(156-30) a la cote 15 cm. On attribue
d la base du profil la valeur de da 5 em au-dessus et d la surface celle de da
la cote 5 em. .

¢) Densité apparente moyenne par strate de 15 cm
On calcule une moyenne de 4 valeurs successives de da de 5 en 5 cm:
O a par exemple: da(0-15) = (2.5da, + Sda; + Sda,, + 2.5da;5)/15

d N Cos

2.3. Ventilation de la teneur en eau (sous-programmes THETA ou THETA1)

a) Etablissement du profil hydrique de 5 en 5 cm

Les données sont distribuées de la meme facon que pour 1a densité
apparente (données de 10 en "10). On calcule ensuite suivant le type de donnée:

o =H .da/l00 ou H = e/da o

b) Hauteur d'eau par strate de 15 cm

On calcule le stock dans chaque strate & partir de 4 valeurs succes
sives de 6 de 5 en 5 cm:

On a par exemple: stock(15-30) = 2.5015 + 60y, * 5925 + 2.5930

2.4, Ventilation des compositions chimiques (sous-programmes COMPO, SITION, CHI!
Les données de laboratoire sont multipliées par.le coefficient:

15 . da
200.Stock.z
avec Z =1 pour les mé/100g ou mé/1 dans extrait 1/10
z = 2 pour les mé/1 dans extrait 1/5
Zz =

5 pour les mé/1 dans extrait 1/2
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2.5. Vénti]ation de la teneur en calcaire (Sous-programme BECAL)
Si on prend un poids moléculaire de la calcite de 100g, les données
du laboratoire doivent étre multipliées par le coefficient”

15 . da . 20
200 , stock

3. Instructions d'utilisation du programme ( sur SHARP PC 1211)
3.1. Chargement du programme
Interface CE 122: Power, Print et Remote sur "ON"
Lecteur de cassettes: Touche PLAY enfoncée, cassette rebobinée
Ordinateur: mode “RUN"
Ecrire le message: CLOAD"TRADAT"
Enfoncer 1a touche "ENTER"

La lecture et le chargement du premier sous-programme
sont alors exécutés.

3.2. Lancement du calcul et exécution
Interface, lecteur de cassettes et ordinateur: inchangés
Ecrire le message "RUN"
Enfoncer la touche "ENTER"
Lire attentivement les instructions apparaissant a 1'imprimante
et introduire les données demandées sur 1'écran lorsque le point d'interrogation
apparait. Enfoncer la touche "ENTER" aprés chaque donnée. '




N
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NOTA BENE

Le début du chargenent en mémoire d'un programme enregistré
sur cassette est facilement identifiable par le son particu-
lier ( semblable au signal morse " .—") émis par 1'ordinateur.
Si ce message n'est pas émis trés clairement, le programme n'a
pas été correctement identifié et n'est pas chargé.

Dans ce cas, sans rien toucher a 1‘'ordinateur, arreter
la lecture de la cassette (STOP), rebobiner quelques tours
(REW) et recommencer la lecture (PLAY). .

Si le message "5..... " apparait sur 1'écran et la cassette .

s'arréte, une erreur de chargement s'est produite.

Enfoncer la touche "ON/BREAK de 1'ordi-
nateur pour effecer le message de 1'écran.

Interface CE 122: touche "Remote" sur "OFF"

Lecteur de cassettes: rebobiner jusqu'au
début approximatif du programme & charger.

Interface CE 122: touche "Remote" sur "ON"

Lecteur de cassettes:"PLAY"

Ordinateur: Ecrire le message de charge-
ment: CLOAD"nom du programme" et enfoncer la touche "ENTER".



4. Texte du programme ( BASIC SHARP)

4.1. Sous-programme TRADAT

—

SIFRINT "+++++

ettt

10:FRINT "FPROGR
AMME TRADRT"
15 PRINT

Z0:FRINT "TRAIT
EMENT IMiN- N
EES EXFERIME
B~ TELES SOL

Z0:FRINT "#PROF
ILS DENSITEA
PFAREHTE ET
TE-NEUR EN E
Al TE SEN 5
ik

TEIPRINT "»STOC
£ D EAU-ET D
& PaF STRATE
& IE 15 CH"

T7IPRINT "*MOLA
RITES DAMS L
A SOLUTION D
U SGL & LA
TEMELR EN EA
U THET&"

TLIPRINT "FAR S
TRATES DE 1
5 CH®

THFRINT » »

4 FRINT & PAR
TIR IE :

-I& DE 10 EN

10 06U 1S E
N 15 ET THE
Té POHIERAL®

S50:PRINT " OU
VOLUMIGUE

DE 10 EN 10

TOSFRINT ™ -AHR
LYSES I E¥-
TERITS 12
15 Gy 110

GOIPRIHT "4+4+++
++++++ 4"

SSIPRINT " M

EBTiPRINT ¥ EX
ECUTICH"

SEIPREINT * 0"

Qi CLERE

100: CHATH "TiaP"

tradat &

Impression de commentaires

et instructions préliminaires



SIFPEINT "e=——-
"2 INFUT "PRO
FIL ¢CMa»"3Xs
FRINT “PROFI
L "iUSING "3
nuEs s "CMe

TixN=159+INT C(¥
+72-15):
FRINT "FREOF.
MORM, "3 %3 "CH

{IMeFRINT " 1.
DEHSITE AF-P
ARENTE"

ZOEFRINT “"IMPUT
S DRz "iPRINT
"DE 10 EM 10
P Z=1"iFRINT
"IE 1% EN 15
PoI=0n

TEIPRINT " a P
RETIR DIE LAS
UEFACE. ®

ZOsPRIMT "SI
DOHHEE MAN-Q
LIAHTE FEDOLIR

LERLA PRECED

EMTE. ®
G0 FRINT "SORTI
ES: Dy DE SE
H 3"
ED=§EIHT Moo

S0t INPUT "Z="32
A0 Y=(R-T+2T
Q0 IF Z2=150T0 2
< 2R
G2 =815
100: PRINT "I DE
15 EM 18: v
$USIHG "#oge
§L3" DOHHEE

1I0:FOR W=1TO U
1200 FRUSE "DR-Y3
b2 INFUT A
1Z0HEXT W
150 M=271 =1
160 ACVYI=ACK)
1708 W=e ]
12802 ACD=RTND
190 Y+ d=ACHD
1953 IF ACH+1)Y=0
LET ACK+]2=A
LSTR)
2008 ACVH2 =0 A0
AN+ 222
21080=+Til=p+1
220: IF Y{=YGOTO
180
2286070 270
2263 U=INT (CR+5

A103 :
Z30:FRINT "Dé& DE
10 EN 10 "

JUSIHG "gug
ilUi" DUOMMEES

ZENIFGR W=1TO U

260: FAUSE "Da-"3
W2 INFUT ACHD

2TUsMEXT M

tragdat 6

2502 Y=271 k=1

290t ALY I=ACWY

Z00: Y=Y+l

Z10:ACYI=ACD

Z15: IF ACH+1)=0
LET ack+1>=A
W)

Z20: ACVH1I=CACHD
+ACUH1 ) /2

T2 Y=+2e sk

240: IF Y<="GOTO
310

I70:PRINT "DEMNSI
TES AFFERENT
ES (GoCH3)

TA0: =275 Z=00

I35 IF WrE3GOTO
420)

4003 PRINT USIHG
RT3
USING “pitnas
WL BB AU

405 T=Sk-2E) 1
=W+1: IF WC=Y
GGTO 335

TO:CHAIM “THETA

4.2. Sous-programme DAP

ou de 15 en 15

5~7 Normalisation profondeur profil
80 Sélection des données dA de 10 en 10

100-225 Ventilation de dA; données de 1 en 1
230-340 Ventilation de dA; domnées de 10 er 10
400-405 Impression dA de 6 en &



1:PRINT "-—--n

2:PRINT "SI DO
NNEES THETAY
OLUMIGQUES IN
TRODUIRE 2=0
SINGON 2=1"

3=eRINT Mo

45 INPUT "Z="32
:IF Z=0GOTO
190

S:x=15#INT (CX
+73/15)

9:FRINT "INPUT
S3 H POND, %(

LE 10 EN 105
[0

103 U=INT ((X+5)
s10):iv=1tU=6
4:0=27:P=3%(
X7150+1

20:PRINT USING
"gRRriust D
ONNEES":

Z0:FRINT "SORTI
ES":FRINT "
TENEURS EN E
Al DE 5
EN S"sPRINT
"PROF H %
THETA"

40: PRUSE "HX"3V
SINFUT R

45: (i=-5

50: 0=0+5: a{ =,
g1#acfo+R:
PRINT UZING
"gungta Qs
USING "#8t. %
"SRILUSING "8
ng. ang s aclD
t=l+ L s =0+

&0: IF W=5560TO
50

TO: IF W=C(eZ+F)
GOTO SO

80:IF WXCEZ4P)
GOTO 112

90 Y=Y+ 1 FAUSE

© YHEUSUSING ¢
#Hn"s v INPUT
pu

95 O=0+5

1003 T=(R+502 723 AK
Wo= 014f QD+
TPRINT
USING "#gug”
SOYUSTING “EU
B.U"TIUSING
B (319 0 819 NN 414
Wo

110:R=S:=L+1:0=
Q+1:G0TO S0

1120 =271 H=K 15
FOR ¥=27T0
2E+H»

tradat 7

1302 ACYI=((2. 5%
A HAHFED
IH(GHCAN+HLD
+ACH+F2) 00071
S

1402 W=W+Z e HEXT V

1502 W=64: FOR V=(
2T+NITO (264
(2422

160 ACYI=C2, D4R
CHIHRTHTENDD
+(5F AT+
ACH+22 )

170 W=b+Z 2 HERT ¥

180 CHARIM “COMPO

190:CHAIH "THETA
1"

4.3, Sous-programme THETA

4 Sélection des donrées pondérales ou v

miques

QZu~

40-100 Ventilation H%, caleul & et sorties de

o en b

110-140 Caleul de dA moyen par strate de 15 cm
150-170 Calecul du stock par strate de 15 cm



S5:¥=15+INT C((¥
+7)/15)

FiPRINT "INFUT
g: THETR %(
PE 10 EN 10D

10:U=INT ((X+3)
~1031v=1:{=6
4:0=27: P=3%(
®/15)+1

20:FRINT USING
“gagtsUst D
GHNEES" S

A PRINT “SORTI
ES"iPEINT "
TEHMEURS EN E
Al "LE 5
EN S":FRINT
"PROF H %
THETA"

40:PAUSE "THETA
"IVIINFUT R

45: (=-5

S0:0=0+51ACHI=,
O14R: T=R- AL
JIPRINT
USING "guuge
sOSUSING "8%
.83 THUSING
"RRt. BRI AC
W2 s bi=li+1 2 G=0Q
+1

&Q: IF W=45350T0
a0

TO:IF W=CAZ+4P)
GOTO 50

SOIIF W(EZ+P)
DOTO 112

S0 V=N4+ 1 PAUSE
"THETA"$
USING "f#ftg"s
V2INFUT &

955 O=0+5

100 T=(R+S3-2:A(
Wr=,014T3T=T
AROEDIFRINT
USING "Hksag"
SOTUSTHG "us
H.A"SsTILUSING
"RRL. uRnt I AC
k>

1i0iR=51=+1:Q=
G+1:50T0 50

112: W4=2T7: N=x"1352
FOR W=27TO ¢
ZEe+H

130 ACYI=( (2, 5% (

RCWI+ACKHZ) )

PR ISSEINADINE S B
+ACW+2222241
S

140 W=+ T HEXT

150 =641 FOR V=¢
2T+NOITO (26+
(24N> D .

160 ACYI=(2. 5% (A
CHI+RCU+EI )
+CSECPCH+HL Y+
A+

170 W=W+ZINEXT ¥

180: CHAIN “COMPO

tradat 8

4.4. Sous-programme THETAl

Ventilation 6%, calcul H% et sorties
de 5en §

Calcul de dA moyen par strate de 15 em

Caleul du stock par strate de 15 cm



15:N=X-15
20: W=27s Y=W+Ns
PRINT "——-—

ZD:PRINT “SORTI
ES: DA ET S
TOCK FAR STR
ATEDE 15 CM"
PPRINT " G~/
CH3 CHz"

40: FRINT USING
YRR Bants A
WXSUSING 88
fun. guRt AV
b

45: AC=15+A KD
7 C200+8(V2 )

S0z k=ki+1:¥=Y+11

IF W{=(26+N)
GOTO 40
SSEPRINT ek
Ak dokbok Aok !
G0 FRINT "VENTI
LATION COmM-P
OZITIONS CHI

MI-QUES"
€5 FRINT "=~
TO:FRINT " INP
uTs: M

E-100G SOL:
Z=1ME-L EXTR
AIT = 1-10

: 2=1"
gD:PRINT "1-95
: 2=21
2 H

‘:=5Il
Q0 INPUT "Z2="32
100:FRINT “ECH.
DE 1% EW 15"
110:FPRINT USING
"qURRVIHEN D
OMHEES PARES
FECE. DAMS
L GRDEE: CA»
MGs NAs HCOZ. C
LS04
1Z0:PREINT * &1 .
DOHHEE MAMN-Q
UANTEs FEFPET
EF LA PRECED
EMTE"
140:PRINT "=—v=-

2003 CHAIH "SITIO
N NY o

tradat 9

~

4.5. Sous-programme COMPO

Sorties dA moyen et stock par strate de
15 em

Calcul des coefficients de t‘z'ansj’or'rﬁation

en moles/litre

Sélection du type d'extrait



40: T=X-/15:¢¥=1:S
$= "Cﬁ i : K=39

SO:Y=1: =27

TO: PAUSE S$F3"-"
SUSIHG "gug”
Y

20: INPUT ACYD

1201 ACKI=ACY I ¥R
Wr-2 '

125 A=X+11Y=Y+1¢
W=k+1

140: IF W<{={26+T>
GGTC 70

1308 4=Y+1

170:IF Y=2LET S%
="MG":GLTO S
G

180t IF Y=ILET &%
="NQA":LOTO 3

0

1903 IF Y=4LET &%
="HCOZ Y G0TO
S50

200: IF Y=5LET S%

o =MCLYIGHTO 9

0

2103 IF V=ELET S%
="S04": GOTO
S0 '

2Z03F0OR K=(39+2%
T)TO <30+5#T

2
230 ACRI=2HRACKD
240:HEXT X
250: CHAIM "CHIMI
CII

tradat 10

* 4.6, Sous-programme SITIUN

Introduction données espéces en solution

Calcul des molarités



-

B0 IF K=(Z9+24T

20:FPRINT “"MOLAR
ITES DANS L
A SOLUTION D
U 80L PRR S
TRATES = DE
15 CM. "
Z0:FOR ®=39T0 ¢
Z2+6xT)
402 IF K=39PRINT

WA e

50: IF X=(33+T)
FRINT "MO

JPRINT “NAR

- POIF H=(39+34T
JPRINT "“HCO3Z .

8O IF X=(39+4%T
JPRINMT “"CL

e e s . e e e e

90: IF K=CI9+54T
SPRINT “S04

100:PRINT USING
R & i $18:3 1 bt T 414
o

T10SHERT ¥

1200 PRINT "otk
sk shopfotopkogeok M

130:FRINT “VENTI
LATIGNH CAL-C
ITE"

140: FRINT *=—m—-
“IPRINT * 1
NPUTS:

150 FRINT "CALCA
IRE TOTRL E
N zll

160:FRINT USING
"aRRnARITS

DONHEES  PA
k ESFECE":
FRINT "—=——-

170:CHRIN “"BECAL

tradat 11

-

v

4,7, Sous-programme CHIMIC

Sorties : Molarité espéces digsoutes
par strate de 15 em
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4.8. Sous-programme BECAL

10:S¢="Cargz":1 X
=331 =27
200F0R W=17T0 T
30:FAUSE S5 - . . _
SUSIHG "sage Introduction données calcaire total %
T
40 IMPUT ACY) .
50'2;?&?9”)*20 Caleul molarités CaCO
GO W=+l 2 8=X+1
TOLHEXT Y . -
220‘5’?&21'" " SOR Sorties: Molarités CaC0, par strate de 15 cr
2301 PRINT "CalCl :
TE ¢(MOLESALS
OLUTION DU S
GLOPER STRAT

3

E IE 15CH. "
ZB0IFOR ¥=33T0 3
g+T

2an FRINT USING
L ERERS 3 ACK
3
TO0:HEXT X
TI0IPRINT bbbk
sekoksgpdokp bk .
To0:FRINT “* EES X :
T REGERDS *° Fin des caleuls
TINIFRINT  Vdsekeodok -
kR kR
Z40: END



5. Exemple d'exé&cution

T A

PRUGEAMME TRADAT ;

TRAITEMENT DiiH-
HEES EXPERIMEH-
TRLES 300 3
#PROFILS DENSITE
AFFARENTE ET TE-
HEUR EH EAU IE 5
EH 5 CM

#ETOCK T EAUET
& FER STRATES
LE 15 CM
#MOLARITES DAHS
Li SOLUTION DU
SOl A LA TEMEUR
EM EAU THETA -
FEF STRATES DE
15 o

A FARETIR DE 3
-bi DE 10 EN 10
Ol 15 EM 15 ET
THETH POMDERAL
Gl WoLUMISUE
TE 10 EM 10
-AHALYEZES D EX-
TRAITS 172 1.5
Gu 1-10
N R R as R

EXECUTIUN

-

o e g e e

FROF.HORM.  450M

1. DENSITE aP--

FRRFEHTE

IMPUTS DAt

LE 10 EN 10: Z=1
DE 15 EN 15: &=0

A PRETIFE DE LA
SURFACE.

51 DOHHEE MAN-
GUAHTE REDOUELER
L& FRECEDEWTE.
SORTIES: DA DE S
EM 5
I DE 1S EH 152
, I DIGNHEES.
DEMSITES APPAREN
TES (GB/CH3)

0 1.500
S 1.500
10 1.500
15 i.800
20 1.500
25 1. 500
=0 1.500
z5 1.500
40 1.500
45 1,500

=1 DCMHEES THETA
WOLUMIGUES IMTRO
DUIRE Z=0 SIHON

THPUTS: H POND. %
{DE 10 EH 100
S5 IDCHMEES
SCETIES
TEHEURS EH EAU
DE 5 ENS
FROF H X THETA
0 40,0 0.400
S 40,0 0.&00
10 40,0 0,600
1% 40.0 0.400
20 40.5 0.607
25 41.0 0.815
30 41,5 0,822
5 42,0 0,530
40 42,5 0.83F
45 43.0 0.545
SORTIEST DA ET
STUCK PAR STRATE
IE 15 CH
GoCM3E Ci3
1.500 9,000
1,500 9. 168
L1.900 0 - 3.506
Nedattok kR

tradat 13
YENTILATION COM~

'FOSITIONS CHIMI-

QUES

IMFUITS?
ME-<1000G S0L: Z=1
ME~L EXTRAIT & .
1-10 3 2=1
1.3 : Z=2
1.2 : Z=3

ECH. DE 15 EN 15
3 IWOHMEES PAR

EZFECE. DAMS L
ORIDRE: CrrHMGsMHAs
HCOZs CLy S04

SI DOMHEE MaH-
GLIAHTEs REPETER
LA FRECEDENTE
MOLGRITES DRHS
LA SCGLUTIGH DU
SOL FaR STRATES

LE 15 CM.

6. ZS000E-03
e 13496 E-03
5.91715E-03

« 2S0O00E-G3

£ 1Z2496E-03

2. 91T15E-03

MA -
1.25000E-02
 Z259FE-02
1.15343E-02
HOOS, ———
1.25000E-02

1.22699E-02 -

1.138343E-02

1, 25000E-02
1. 2262302
1.18243E-02
504 ——m—em———-
6. 25000E-03
6. 13435E-03
S5.917T15E-03
kb Rk R ok

- WEHTILATION CAl-~
CCITE -

IMPUTS:
CALCAIRE TOTAL
EM %

3 DOHHEES
PAR ESPECE

SURTIES:
CALCITE CHMOLES-L
SOLUTION DU SOL> -
Pak STRERTE DE 13

 CM,
2. 5000E~-01
2.4539E-01
2.3668E~01
sk bRk ek K R g

% BEST REGARDS * -
dpdohdokokiokg -



