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Resumen:

Se ha llevado a cabo una extraccion de datos fisico-quimicos de internet con técnica

de webscraping con scripts de Python y se ha hecho un grafico con los datos.

Se ha realizado un gréfico interactivo con Python que nos permite visualizar un

diagrama liquido-vapor cambiando el parametro de la temperatura en tiempo real.

Se ha disefiado un grafico interactivo con Python de un diagrama liquido-vapor tal
gue se nos permite ver los datos relativos a la regla de la palanca en tiempo real,

con el raton.
Abstract:;

Data on physicochemical properties has been extracted from the internet using web

scraping techniques with Python scripts, and a graph has been created with the data.

An interactive graph has been made with Python that allows us to visualize a liquid-

vapor diagram, changing the temperature parameter in real-time.

An interactive graph of a liquid-vapor diagram has been designed with Python, which

allows us to see data related to the lever rule in real-time, using the cursor.



Preambulo.

El presente trabajo de fin de grado (TFG) supone el colofon al Grado en Quimica. En
él se plantea la utilidad de las herramientas de software, particularmente de la
programacion de cédigo en lenguaje Python para el recién graduado en Quimica o

quimico profesional.

La eleccion de este tema se ve motivada por un interés en aprender programacion,
asi como de un trabajo personal y conocimientos previos sobre el tema. Este trabajo
no podria haberse hecho de otra manera, no hubiera sido posible sin un bagaje

personal al respecto. En el Grado en Quimica no se ensefia ni se usa Python.

El trabajo consiste en scripts (piezas de cédigo ejecutables) con utilidades concretas
que sirven de demo técnica de qué puede hacer Python para el quimico a un nivel
personal y como introduccién a las posibilidades del lenguaje a nivel profesional de

la quimica y el ambito general.

Estos scripts pudieran ser una introduccion a la programacion en Python para un
estudiante de quimica. No obstante, no pretenden servir como curso o tutorial al

respecto.
Todos los scripts han sido escritos por y para el master, son de autoria personal.

Por su complejidad estimamos que se situan mas bien en algin punto del camino
entre un conocimiento sélido de las bases y el uso profesional, como el que se

puede ensefar en un Master.

Este TFG se ha visto constrefiido por la limitacion de su extension por ser un TFG.
No todos los scripts hechos para este TFG se incluyen en él, asi como una revision
de los distintos tipos de software en la industria que también queda fuera en favor de

los scripts escogidos.

El cddigo aqui presente y sus explicaciones no pretende ni debe de ser tomado
como un ejemplo de buenas practicas de programacion. Esto es un trabajo de
qguimica, no de informatica. Este trabajo y su desarrollo no ha tenido ninguna lectura

ni revisién por ningun otro programador mas que el autor.



En la seccion 1 se incluye una introduccion comentando sobre el contexto en que se

realiza este trabajo, el advenimiento y popularizacién de las 1As generativas.

En la seccion 2 se realiza una extraccion de datos de internet con técnica de

webscraping con scripts de Python.

En la seccion 3 se usa Python para crear un widget que nos permite visualizar un

diagrama liquido-vapor cambiando el parametro de la temperatura en tiempo real.

En la seccion 4 se grafica un diagrama liquido-vapor tal que se nos permite ver los

datos relativos a la regla de la palanca en tiempo real, con el raton.
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1.Introduccion:

No tendria sentido realizar un trabajo de fin de grado sobre software hoy en 2024 sin
mencionar al elefante en la habitacion. La inteligencia artificial o inteligencias
artificiales. Hemos decidido comenzar hablando de ello porque, queramos o no, va a
moldear la economia global, nuestro futuro y con ello nuestra industria y disciplina; la
quimica.

Todo lo que escribamos o leamos sobre software hoy va a estar afectado por el
advenimiento de la IA, incluida la revision del software para con la quimica que
haremos mas adelante aunque estos softwares sean anteriores a la |A generativa
actual y los lenguajes de programacion predominantes hoy.

Es un tema enorme que se nos escapa, pero si podemos hablar desde la
perspectiva del graduado en quimica que quiere medrar profesionalmente y tiene
interés por la programacion. Nuestra perspectiva (naif o no, el tiempo lo dird) es que
el software va a generalizarse y sera herramienta y lenguaje comun del cientifico y
de todo profesional, como ya hoy lo son el inglés, las matematicas y la informatica.
Hemos de integrarnos en esta corriente, no quedarnos atras.

En su momento la aparicién de diccionarios, enciclopedias y calculadoras no
sustituyeron a linguistas, profesores ni matematicos.

Tampoco lo hicieron los softwares de traduccion, el buscador de Google ni las hojas
de calculo.

De esta manera tampoco nos dejara obsoletos la IA generativa ni ninguna forma de
machine learning, deep learning o cualquier tipo de algoritmo ni base de datos.

Pero si cambiara nuestra forma de trabajar, forzandonos a trabajar de otras maneras
mas productiva y eficientes para usar estas herramientas y que no nos sustituyan.
Actualizarse o morir.

Creemos que limitarnos a hacer uso de las herramientas publicas (ChatGPT, Google
Copilot,etc) no es suficiente. El universitario de hoy habra de ser parte de los
avances del futuro. Habra de participar en el desarrollo. Tendra que aprender a
programar y programar.

Nuestro lenguaje de eleccion ha sido Python. No ha sido una eleccién arbitraria,
aungue no es proposito de este trabajo cantar las virtudes de este lenguaje en
particular.

Por decir algo sélido y con peso: ChatGPT esta escrito en Python.

Me gustaria aclarar que no obstante no es por eso, que yo empeceé a aprender
Python alla por 2020 cuando aun no habia ChatGPT. He vivido el antes y el
después.



Me complace la idea de que este TFG pueda ser representativo del zeitgeist de este
momento, de este tiempo de cambio.

Sea el mio otro testimonio de que la IA no va a trabajar por nosotros; sino darnos
herramientas para producir mas y con ello exigirnos a formarnos mas y ser mejores
y més productivos. No se puede ignorar.

También es un antes y después para los trabajos escolares y universitarios, y con
ello los TFGs.

Durante la realizacion de este trabajo yo desconocia el limite maximo de péaginas vy;
aparte de los scripts (porque iba a haber scripts si o si, de hecho el script de la
regresion lineal se basa en algo que yo ya tenia hecho y es lo que motivo la eleccién
de este trabajo), planteé hacer una revision bibliografica de usos de software en la
quimica para hablar de ello antes de hablar de mis scripts de creacién propia.

Esta parte no se incluye en el TFG final porque no cabe y no estaba entre las
prioridades. 25 paginas tenia hechas. Me hubiera gustado incluir aqui mi experiencia
usando el ChatGPT para redactar textos.

Quiero decir; que este trabajo no lo ha escrito el ChatGPT. Aunque quiza pudiera
haberme escrito un TFG valido. Si se ha usado como consulta para la programacion.

Usando Google, Github y ChatGPT para consultas resulta muy dificil hacer una
bibliografia relativa al codigo. No la hay. Que el cédigo se justifique por si mismo en
tanto funcionando.

Mi referencia mas sélida es el curso Automate the Boring Stuff with Python de Al
Sweigart, la primera mitad. Lo recomiendo como curso para empezar con Python.



2.Extraccion de datos fisico-quimicos con Webscraping.

Queremos hacer un plot con unos datos fisico-quimicos.(proton affinity, gas basicity)

Del inglés Plot

Dictionary

Definitions from Oxford | anguages - Learn more

4. a graph showing the relation between two variables.

« Us
a diagram, chart, or map.

Gréfico que muestra la relacion entre dos variables. Diagrama, cuadro o mapa.
Decidimos hacer un plot de la afinidad protonica. (Proton affinity).

Escogemos este pardmetro por ser uno no en exceso estudiado o conocido, que
puede ser de mayor interés plotear en lugar de algo mas manido como la

electronegatividad o afinidad electrénica.
Proton affinity:

The negative of the enthalpy change in the gas phase reaction (real or hypothetical)
between a proton (more appropriately hydron) and the chemical species concerned,
usually an electrically neutral species to give the conjugate acid of that species.
Proton affinity is often, but unofficially, abbreviated as PA.

'‘proton affinity' in IUPAC Compendium of Chemical Terminology, 3rd ed. International Union of
Pure and Applied Chemistry; 2006. Online version 3.0.1, 2019.
https://doi.org/10.1351/goldbook.P04907

El negativo del cambio de entalpia en la reacion fase gas (real o hipotética) entre un
protéon (0 méas propiamente un hidron, H+) y la especie quimica correspondiente,
normalmente una especie eléctricamente neutra para dar el acido conjugado de la

especie. (Abreviada como PA en inglés de manera informal)


https://doi.org/10.1351/goldbook.P04907

Buscamos por internet y encontramos datos relacionados en la pagina del NIST

https://webbook.nist.gov/cgi/cbook.cgi?ID=C1333740&Units=SI&Mask=20#lon-
Energetics

Estos datos son del hidrégeno:

c & webbook.nist.gov/cgi/cbook.cgi?l

[ |
View reactions leading to H," (ion structure unspecified)

Quantity Value Units |Method Reference Comment
IE (evaluated) 15.42593 + 0.00005 eVl N/A |N/A L

Quantity Value Units |Method Reference Comment
Proton affinity (review) 422 3 k)/mol] N/A |Hunterand Lias, 1998|HL

Quantity Value Units |Method Reference Comment
Gas basicity 394.7|kd/mol]l N/A |Hunterand Lias, 1998|HL

Figura 2.1

Necesitamos la afinidad proténica de todos y cada uno de los elementos de la tabla
periodica. Pero, ¢cémo lo hacemos? ¢ entramos en decenas de paginas y copiamos

el dato uno a uno? No. Hacemos un webscraping. ¢ Qué es el webscraping?

El webscraping se refiere a las técnicas de extraccion de datos utilizada para
recopilar informacién de paginas web de manera automatizada. En nuestro caso
vamos a analizar el codigo HTML de una pagina y extraer los datos relevantes,

como texto, imagenes o enlaces, mediante la utilizacién de scripts o programas.
¢, Qué es el HTML?

HTML o HyperText Markup Language es el lenguaje de marcas de las paginas web.
Un lenguaje de marcado o lenguaje de marcas es una forma de codificar un
documento que, junto con el texto, incorpora etiqguetas o marcas que contienen

informacion adicional acerca de la estructura del texto o su presentacion.
¢, Qué es un script?

El script es la serie de instrucciones que le damos a nuestro programa Python y que

es ejecutable. Los archivos .py que usamos aqui son nuestros scripts.


https://webbook.nist.gov/cgi/cbook.cgi?ID=C1333740&Units=SI&Mask=20#Ion-Energetics
https://webbook.nist.gov/cgi/cbook.cgi?ID=C1333740&Units=SI&Mask=20#Ion-Energetics

Vamos a hacer un script que abra multiples paginas y vaya extrayendo el dato del
codigo HTML que nosotros le indicamos.

Primero necesitamos definir qué paginas queremos scrapear (hacerle webscraping,

extraer datos de ella)
De la pagina

https://webbook.nist.gov/cgi/cbook.cgi?ID=C1333740&Units=SI&Mask=20#lon-

Energetics

observamos que en el enlace aparece el codigo CAS del elemento, en este caso del
hidrogeno. (lo hemos subrayado). En cada pagina de cada elemento varia esa parte
de la ID.

La lista con todos los elementos y sus numeros CAS si es algo facil de encontrar. Lo

metemos en un Excel:

L .
atomic number Aweight Name Sym M.P B.P. Density  Earth Group Electron Configuration
CcAS cas

Hydrogen (H) - CAS Number: 1233-74-0 1 1.008 Hydrogen H -259 -253 0.09 014 11s! 1233740 1333740

Helium (He) - CAS Number: 7440-59-7 2 4.003 Helium  He 272 269 0.18 18 15 7440-59-7 7440597

Lithium (Li) - CAS Number: 7439-93-2 3 6.941 Lithium  Li 180 1347 053 1[He] 25" 7439-93-2 7439932

Beryllium (Be) - CAS Number: 7440-41-7 4 9.012 Beryllum  Be 1.278 291 1.88 2 [He] 28° 7240-41-7 7440417
) 5 10.811 Boron B 23 2,55 234 13 [He]

Boron (B) - CAS Number: 7440-42-8 252 25" 7040-42-8 7440478
. 3 12.011 Carbon  C 35 4827 2.26 0.09 14 [He]

Carbon (C) - CAS Number: 7440-44-0 262 22 2800400 7440840
i . 7 14.007 Nitrogen N 210 196 1.25 15 [He]

Nitrogen (N) - CAS Number: 7727-37-9 252 2p° 7797-37-9 7727379
. 8 15.999 Oxygen O 218 183 143 4671 16 [He]

Oxygen (O) - CAS Number: 7782-44-7 252 2p 7780-44-7 7782847
. . 9 18.998 Fluorine F 220 188 1.70 0.03 17 [He]

Fluorine (F) - CAS Number: 7782-41-4 262 27 7782414 7782M14
. 10 20.180 Neon Ne 249 246 0.90 18 [He]

Neon (Ne) - CAS Number: 7440-01-9 252 25 7782-41-4 2023453

Figura2.2
Definimos una columna adicional en Excel en la que cambiamos la parte del enlace
del cddigo por la del sendo elemento que le corresponda. Obtenemos una columna

qgue tiene todos los enlaces de la pagina de datos de energias de ion del NIST

=CONCATENAR("https://webbook.nist.gov/cgi/cbook.cgi?ID=C";P5;" &Units=51&Mask=20#lon-Energetics")

M N o] P a

tron Configuration
CAS CAS web

1333-74-0 1333740 https://webbook.nist.gov/cgi/chook.cgi?ID=C1333740&Units=SI&Nask=20#lon-Energetics
7440-59-7 7440597 Ihttps:;",fwebbook.nist.gov}'cgi,fcb0ok.cgi?ID:C?MDSB?&Units:SI&Mask:ZD#Ion-Energetics

2 7439-93-2 7439932 https://webbook.nist.gov/cgi/cbook.cgi?ID=C7439932&Units=SI&Mask=20#lon-Energetics
25° 7440-41-7 7440417  https://webbook.nist.gov/cgi/chook.cgi?ID=C7440417&Units=SI&Mask=20#lon-Energetics
p' 7440-42-8 7440428 https://webbook.nist.gov/cgi/cbook.cgi?ID=C7440428 &Units=S1&Mask=20#lon-Energetics
" 7440-44-0 7440440  https://webbook.nist.gov/cgi/cbook.cgi?ID=C7440440&Units=S1&Mask=20#&lon-Energetics

Figura 2.3



Como hemos hablado previamente Python puede leer Excel, pero no es el formato
ideal para almacenar datos (aunque a esta escala nos valdria). Transformamos la

hoja de calculo a formato JSON.

JSON (JavaScript Object Notation, pronounced /'d3ersen/ or /'d3e1 son/) is an open
standard file format and data interchange format that uses human-readable text to
store and transmit data objects consisting of attribute—value pairs and arrays (or

other serializable values)

JSON o json es un formato de archivo estandar abierto y un formato de intercambio
de datos que utiliza texto legible por humanos para almacenar y transmitir objetos de
datos que consisten en pares y matrices de atributo-valor (u otros valores

serializables).

Lo usamos como un archivo de almacenamiento de datos, sabemos cémo

referenciarlo y extraer datos de él con Python.
Usamos una pagina web que nos lo hace:

https://products.aspose.app/cells/conversion/excel-to-json

Transforma nuestra hoja de Excel en un archivo json.

Entendemos que para documentos sensibles no debamos usar cualquier plataforma

para hacer esto, pero para este trabajo esta pagina nos vale.

El formato json es peor para visualizar los datos como tablas pero permite mas
posibilidades (las cuales no explotamos en este TFG, pero si conocemos aunque
sean tan simples como que el json permite almacenar muchos mas datos que al

trabajarlos en Excel en nuestro portéatil de 2009 hacen colgarse el sistema)

Asi se ve el documento json, abierto dentro de PyCharm, la terminal de Python de

nuestra eleccion.


https://products.aspose.app/cells/conversion/excel-to-json

Este documento json lo metemos en la misma carpeta donde tengamos el script

para que pueda leerlo.

Comenzamos con el script:

BeautifulSoup

A principio del codigo siempre deben estar las importaciones de las librerias a usar.
Una libreria es una serie de funciones prehechas por otros usuarios. Suponen gran
parte de la potencia de Python. Esto no es lo primero que escribimos al empezar a
programar pero si debe ir al principio del script, o por lo menos previo a llamar (hacer
uso de) a esas librerias. Esto es asi con todo, el cédigo no se escribié de arriba
abajo; se fue construyendo mas como un cuadro o dibujo, afiadiendo detalles segun

van siendo necesarios.
Json es la libreria para leer json.
Requests para abrir paginas web.

BeautifulSoup una libreria de webscraping.



Re es una libreria de expresiones regulares para buscar y manipular cadenas de

texto.

Definimos una funcién para extraer el texto eliminando todo excepto numeros y
puntos de decimal. Nos servira mas adelante. Una funcion es un trozo de codigo que
estructuramos como funcion para poder usarlo multiples veces mas delante de forma

conveniente.

Scrappo (

Definimos una funcion que busca el texto (‘Proton affinity (review)’) en el HTML de la

pagina.

Manda un request a la pagina. Recoge el texto de la pagina (con toda su estructura
HTML, no el texto limpio). Busca el desired_text en el texto recogido. Para esto
hemos tenido que inspeccionar el HTML de la pagina y buscar como aparece

nuestro dato.



Mueva pestafia Ctrl + T
Mueva ventana Ctrl + N

Mueva ventana de incégnite  Cirl + Maylds + N

it Histarial L
Descargas Ctrl +J
] Marcadores 4
it
= Zoom - 10%  + g
= Imprimir... Cirl = P
it .
_ Enviar...
Buscar... Ctrl + F
T Guardar pagina como... Ctrl + 5 Mas herramientas »
' SCres ¥ ~ N
Lrear acceso directa... Editar Cortar Copiar Pegar
Asignar nombre a ventana...
Configuracian
Borrar datos de navegacion... Ctrl + Mayus + Supr Ayuda 2
Extensiones
Salir
Rendimiento m
Administrador de tareas Mayis + Esc
Herramientas para desarrolladores Ctrl —I\I\\.ﬂayﬂs +1
lng”

Figura 2.4

Para entrar al HTML de la pagina.

[e DevTosls -

@ Deviools is now available in Spanish! [QURCRS R T BEE AR WEREY BN VERCRERESEE Y Don't show again x
= ol Elements  Console  Sources  Network  Performance  Memory  Application  Security Lighthouse  Recorder & Performance insights & B £ :

Computed  Layout EventListeners %

8 hov .as +, 8 [

webbook-core,css:141

</ntml> pracer
color: Mvar(--fg-color);
margin: b @px;

min-width: 1208px)
nist_base,css:485
1.06rem;

Layer <anonymous:
body {
By

nist base.css:479

gnt: 1

html  body Layer <anonymous> -

Console  What's New Search X x

Aa * proton affinity \ [ ]

¥ cbook.cgiZID=C1333740&Units=SI&Mask=20  webbook.ni

7408 Units=SI1&Mask=20
3</td><td style="text-align: right;">kJ/mol</td> <td style="text-align: center,">N/A</td><td style="text-align: Ieft"> <2 href="2ref-1">Hunter and Liss, 199..

ov/egifebook cgi?ID=C1
11 > <td style="text-align: |eft">Proton affinity (review)</td> <id class="right-nowrap">

Search finished. Found 1 matching line in 1 file.

Figura 2.5

Buscamos el término ‘proton affinity’ porque es fijo en la pagina, el valor en concreto
varia. Vamos a utilizarlo para pedirle al script que busque el elemento posterior a

este, que es el valor del proton affinity.



Nuestros conocimientos de webscraping son muy basicos, pero hemos conseguido
hacerlo de esta manera. El objetivo inicial no era necesariamente scrapear datos,

sino hacer un plot de datos. El scraping surgié como una necesidad y resolvimos el

problema.

Este cddigo sigue dentro de la funcién scrappo()

Si encuentra el elemento buscado anteriormente (en algunos elementos no esta
recogido, es importante que el cédigo sepa continuar si no lo encuentra) define ese
elemento como el parent_element y define como next_tag el elemento posterior a
ese parent.element. Si lo encuentra, lo pasa por la funcién que lo deja solo en
valores numéricos y puntos decimales y no los devuelve, lo printea en la consola. En

caso contrario de que lo encuentre (Else: ) printea “-----

Abre el json, lo carga y lo guarda como “data” para referirlo dentro de este script.



Define una variable como True para crear un bucle infinito que sélo se rompe y

termina cuando no consigue realizar lo que esta dentro del Try

Se define contador ii con valor 0.

Carga la url del json, el valor ii de la columna ‘web’.

Suma uno al ii, para que luego entra a la web 1 (la 2°) y asi sucesivamente.
Aplica la funcion scrappo a esa url. Esta funcién printea el valor.

Cuando ya no hay mas urls el Try no se consigue y la funcion hace Break y acaba el

script.

Podria pensarse que quizd también podria haberse hecho con un bucle For con
tantas iteraciones como longitud de la columna ‘web’, pero no sabiamos cémo
obtener la longitud de una “columna” en json. Lo hicimos de la manera que nos

resulté mas intuitivo, pero debe haber multiples.

Veamos cémo funciona. El script en funcionamiento lo hemos dejado para el final
porque no tiene ningun input manual ni de copia-pega, no es un script que tenga

sentido para un usuario distinto al creador.



e
T
+
>
e
-
[

Figura 2.6

Van apareciendo los datos en columna uno a uno, a velocidad de uno por segundo

mMAas o menos.

Una vez el script ha terminado, seleccionamos la columna entera y la copiamos y

pegamos al Excel de antes para tenerla guardada y poder usar los datos para el plot.
Ya hemos hecho un webscraping de unos datos que necesitdbamos.

De igual manera que hemos hecho para la protton affinity también podemos obtener

datos de la gas basicity
¢, Qué posibilidades tiene esto?

En este caso hemos scrapeado unos datos estaticos de una institucion. No resulta
facil buscar ejemplos en lo que se recopilen datos de internet en la investigacion en
quimica como una persona fuera de ése ambito, pero si sabemos que recopilar

datos es una de las tareas mas lucrativas para las grandes empresas.

Hemos explorado un script que abre paginas web, y esto no solo abre la posibilidad
de leer sino de escribir en la pagina; rellenar formularios, hacer descargas, realizar

basquedas, etc.
Con este tipo de scripts se puede:

Recopilar datos de distintas paginas web para organizar y presentar la informacion;

por ejemplo:

- Los datos meteorologicos de distintos lugares para presentarlos juntos y
trabajar con ellos.

- Comparar precios de distintas paginas.



- Analizar datos econdmicos y sociopoliticos de redes sociales, algo que es

todo un mundo y se nos escapa.

Buscando por internet vemos:
El webscraping tiene una amplia gama de posibilidades y usos en diversos campos:

Recopilacion de datos: Permite recopilar datos de multiples fuentes en la web,
como precios de productos, informacion de empresas, datos meteoroldgicos,
noticias, y méas. Esta informacion puede ser utilizada para andlisis, investigacion,

toma de decisiones, entre otros propositos.

Monitoreo de precios y competidores: Las empresas pueden utilizar webscraping
para monitorear los precios de sus productos y los de la competencia en linea, lo

gue les permite ajustar sus estrategias de precios en consecuencia.

Andlisis de opiniones y comentarios: Permite recopilar opiniones y comentarios
de usuarios de diferentes plataformas, como redes sociales, foros o sitios de
resefias, para realizar andlisis de sentimientos, identificar tendencias o evaluar la

reputacion de una marca.

Generacion de leads: Se puede utilizar para extraer informacién de contacto de
clientes potenciales, como direcciones de correo electrénico o numeros de teléfono,

a partir de sitios web y bases de datos en linea.

Seguimiento de noticias: Permite recopilar y clasificar noticias de diferentes
fuentes para estar al tanto de los acontecimientos actuales y tendencias en diversos

campos, como politica, economia, tecnologia, entre otros.

Creacion de conjuntos de datos para machine learning: Es util para recopilar
grandes cantidades de datos etiquetados necesarios para entrenar modelos de
machine learning en areas como reconocimiento de imagenes, procesamiento de

lenguaje natural, entre otros.

Automatizaciéon de tareas: Puede utilizarse para automatizar tareas repetitivas en
linea, como completar formularios, realizar busquedas o descargar archivos de sitios

web.



Investigacion académica: Los investigadores pueden utilizar webscraping para

recopilar datos relevantes para sus estudios, como informacién bibliografica,

estadisticas o resultados de encuestas, entre otros.

Existen softwares y plataformas que te facilitan este tipo de tareas de automatizacion

y busqueda de datos en internet. No obstante la que probamos para realizar esta

tarea (Bardeen) exige pago para mandar un algoritmo a multiples paginas.
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3.Diagrama liquido-vapor.
Nos planteamos realizar un diagrama liquido vapor en funcibon delaP o la T.

Decidimos hacerlo de la mezcla butano-isobutano por ser una mezcla comun en los
hidrocarburos y sin azeotropos. Decidimos usar la ecuacion de Antoine por su

simplicidad y por encontrar sus parametros en el NIST.

https://webbook.nist.gov/cgi/cbook.cqi?ID=C106978&Mask=4&Type=ANTOINE

https://webbook.nist.gov/cgi/cbook.cqi?ID=C75285&Mask=4&Type=ANTOINE

Comenzamos testeando la ecuacion, relacionando la P con la T en las sustancias

puras.

Veamos el cddigo para esto. Iremos mas rapido porque ya hemos hablado de los

plots en la seccidn anterior. (la seccion del plot queda en los anexos)

Librerias importadas. A menudo copiamos librerias usadas en scripts similares
aunque posteriormente no las necesitemos. Por si acaso. Trabajar resulta cada vez
mas facil y nos permite llegar a cosas mas complejas porque nos apoyamos sobre lo

anterior.



https://webbook.nist.gov/cgi/cbook.cgi?ID=C106978&Mask=4&Type=ANTOINE
https://webbook.nist.gov/cgi/cbook.cgi?ID=C75285&Mask=4&Type=ANTOINE

Nos dejamos apuntada la expresion. Todo lo escrito después de una # no se

interpreta como cédigo, esto sirve para hacer anotaciones.

Definimos la funcion de Antoine para el butano y el isobutano. Es una funcion que

devuelve la presion en funcién de la temperatura.

Introducimos el rango de temperaturas que vamos a plotear. Desde 220 hasta 400,

con 500 puntos en ese intervalo.

Calculamos las presiones como la funcion aplicada a ese rango de temperaturas

para los parametros del butano y del isobutano (antoine2)



Hacemos el plot, esto ya lo explicamos antes.

P-T Diagram for Butane and Isobutane (Antoine Equation)

—— Wapor Pressure of Butane
— Vapor Pressure of IsoButane

30
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225 250 275 300 325 350 375 400
Temperature (K)
Figura 3.1

Ahora que hemos comprobado que la ecuacién funciona vamos a graficar la mezcla

binaria en funcion de la presion.



Definimos estas dos funciones de dos variables. Ahora mismo la T es fija, pero mas

adelante haremos algo al respecto de eso.

La x es la fraccion del isobutano en el liquido, el componente méas volatil (como

hemos observado antes que tiene mayor presion de vapor).
Tenemos una funcién antoine que nos da la presion total segun la T y la x.

Y una funcién antoine_dew (rocio) que nos da la y, la fraccion de isobutano en el

vapor.

Definimos la temperatura fija, el rango de la x y el rango de la P como funcionde la T

y la x.



Definimos la'y como la y obtenida la funcion del rocio.

Hacemos el plot. Recordemos que P_range,x e y son una extensa lista de valores.

Al plotear unos con otros obtendremos una serie de puntos que haran las lineas.
Representamos (plt.plot)

LaxylaP . En azul, punto de burbuja.

Lay con la P. En verde, punto de rocio.

Para cada x hay una y ( y>x excepto al principio y al final) y ambas se representan

con la P en el eje vertical. Y es funcion de x.

PXY butane and isobutane, 350 K, isobutane most volatile

—— bubble point, x
125 — dewpointy

12.0

=
e

Pressure, bar
=
(=]

10.5

10.0

95

00 02 04 06 08 10
xy

Figura 3.2

Podemos variar la temperatura en el script alterando esa variable.



PXY butane and isobutane,300 K, isobutane most volatile

—— bubble point, x

—— dew point, y
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Figura 3.3

¢ Y si pudiéramos hacer un plot en el que pudiéramos tocar la T en tiempo real?

Descubrimos la libreria de widgets Bokeh, que nos permite esto. Esto llevd un

tiempo buscando cddigo y documentacién al respecto.

Se trata de una libreria que lo traduce a Javascript y abre un servidor local web
donde aparece la grafica con el widget. Esto implica ejecutar el cddigo y
posteriormente abrir la caja de comandos y abrir el servidor para verlo. Conseguimos
automatizar todo esto dentro el script de Python (que puede abrir y ejecutar en la

caja de comandos) y ese es el script que vamos a ensefar.

Esta es lo que aparece en la consola de Python al ejecutarlo:

Figura 3.4



Este es el resultado.

localhost

Temperature (K): 350

Temperature (K): 350

PXY butane and iscbutane

Pressure, bar

— Bubble Point, x

— Dew Point, y

Figura 3.5



Moviendo el widget de la temperatura se ajusta la gréfica:

Temperature (K): 462

Temperature (K): 350

PXY butane and isobutane
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— Bubble Point, x

B — Dew Point, y
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Figura 3.6
Temperature (K): 217

Temperature (K): 350
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Figura 3.7

Este codigo aparece en los anexos.



4.Visualizacion de la regla de la palanca:
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Figura 4.1

La regla de la palanca en termodinamica es una manera intuitiva de entender cémo
las proporciones de dos sustancias en equilibrio afectan las condiciones
termodinamicas. Se basa en la idea de que cuando una sustancia se evapora o se
condensa, la otra sustancia en el sistema experimenta un cambio compensatorio en
su proporcion. Por ejemplo, en una mezcla liquido-vapor, si la proporcién de vapor
aumenta (por evaporacion), la proporcion de liquido disminuye para mantener el
equilibrio. Este fendbmeno se relaciona con la ley de Raoult y la ley de Dalton para
mezclas de liquidos y gases respectivamente, donde la presion parcial de cada
componente en el equilibrio depende de su fraccion molar y presion de vapor. En
esencia, la regla de la palanca ilustra cémo los cambios en una fase afectan las

proporciones de las fases restantes para mantener el equilibrio termodinamico.



Veamos el resultado final:

—— punto de burbuja, x
—— punto de rocio, y

Liquido

4:0,38, ratio de vapor: 0.32, ratio de liquido: 0.68, butano en el liquido: 0.53, butano en el vapor: 0.65

“"I"Q E' %=0.571 y=0.3814
Figura 4.1

—— punto de burbuja, x
—— punto de recio, y

Liquido

ﬁ:ﬂjﬁ, ratio de vapor: 0.07, ratio de liquido: 0.93, butano en el liquide: 0.43, butano en el vapor: 0.55

|ﬂg§|‘ x=0.437 y=0.3625
Figura 4.2

Este codigo también es derivado de los anteriores, pero tiene algunas cuestiones

matematicas interesantes.



Definimos unas funciones inversas a las de antoine y antoine_dew. Usamos el

software Mathematica para ello.

WOLFRAM MATHEMATICA

ClearAll
Clearall

Clear["Global™ +"]

Solve[x (18~ (Ab - (Bb/ (T+Cb)))) + (1-x} # (10~ (Ai - (Bi/ (T+Ci)})) =P, x]

18T 1@t - 188 P

K -
- P b e
19"t - 19" ET

y=x% (10" (Ab - (Bb/ (T+Ch)}}) / (x+ (10" (Ab - (Bb/ (T+Ch)})}) + (1-x)} = (1@~ (Ai- (Bi/ (T+Ci)))))

Solve[y == x4 (10~ (Ab— (Bb/ (T+Cb)})) / (x# (10~ (Ab- {Bb/ {T+Cb}})) # (1-%) # (18~ (Ai - (Bi/ (T+Ci)))}), x]

. Bb
18" y

IR £
Bi . Bb Bi 1)
1867 L 19MaT y o 10" aT y

Figura 4.3

Ademas de la x y la presion funcion de (T,x) ahora también definimos un rango de

presién independiente y un rango de temperatura independiente.



Se comprueba que las funciones inversas dan el mismo plot que las que llamamos

estandar.

El ploteo de [x, P(x,T)] es igual al ploteo de [x(T,P),P]. En un caso la x es

independiente y en el otro es la P la variable independiente.

Igual con la linea de rocio; el ploteo de [y(T,x), P(x,T)] es igual al ploteo de [y(T,
X(T,P)),P]. Enun caso laxyla T son independientesy en el otro sonla Ty laP las

variables independientes.

Posicionamos los textos de leyenda.

Se definen unas variable vacias para ver la posicion del cursor y una funcién para

ver la posicion en tiempo real del cursos y hacer los calculos.

Recordemos que es una grafica de x,y en el eje horizontal y P en el vertical.



La presién es la coordenada Y del cursor.
Presion: {abs(y_cursor):.2f},
El ratio de vapor es la coordenada X del cursor menos la x(T,y_cursor) partido

(x_cursor-

inverse_antoine(T,y_cursor))/abs(antoine_dew(T,inverse_antoine(T,y_cursor))-
inverse antoine(T,y cursor))
La x del cursor menos la X en funcion de la T y la y_cursor (esto es el punto de

burbuja en funcion de la posicion del raton). La x_cursor menos la X de la grafica en
funcién de la y_cursor, divido entre la diferencia entre la linea de rocio en funcion de

lay_cursory la linea de burbuja en funcion de la y_cursor

(_

x_cursor+antoine_dew(T,inverse_antoine(T,y_cursor)))/abs(antoine_dew(T,inverse
antoine(T,y cursor))-inverse antoine(T,y cursor))

El ratio de liquido es la diferencia entre la x_cursor y la linea de rocio dividido entre
las lineas de burbuja y rocio. Viene definido en negativo (-a+b) porque en origen la

lenteja estaba de al revés. Posteriormente lo cambiamos todo.

(inverse antoine(T,y cursor))

Butano en el liquido es la x de la linea de burbuja en funcién de la'y_cursor.

(antoine_dew(T inverse antoine(T,y cursor)))
Butano en el vapor es la y de la linea de rocio en funcién de la'y_cursor.

Resulta complejo de explicar. Basicamente, las lineas en origen estan definidas en
funcién de la x. Para comparar la x_cursor con estas lineas definimos las lineas en
funcion de la y_cursor para obtener la x correspondiente a la linea. Comparando la
x_cursor y la x de la linea es como hacemos calculamos las distancias de las lineas

horizontales de la regla de la palanca.
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Esto llevo un rato de abstraccién y pensamiento matematico, calcular la X en funcion
de la Y (esto fue lo que nos hizo definir las ecuaciones inversas, cosa que requirio
del software Mathematica). Inicialmente buscamos documentacion para calcular
distancias entre lineas y la posicion del ratén. La posicion del ratén si fue algo que

encontramos documentacion al respecto pero las lineas ploteadas no quedan

guardadas como dato y estaba planteamiento no podia resolverse asi.

Después se definen los colores de la gréfica y se muestra.

PXY butano e isobutano, 242 K, isobutano mas volatil

—— punto de burbuja, x
—— punto de rocio, y

0450

0425
Ligquido

0400

Presién, bar
o
)
w

0350

0325

0300

Presion: 0.36, ratio de vapor: 0.07, ratio de liguido: 0.93, butanc en el liquido: 0.43, butano en el vapor: 0.55
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Anexos:

Plot de datos.

Con el webscraping anterior obtuvimos los datos de la Proton Affinity y de la Gas

Basicity (ajustando un poco el script).

& @ webbook.nist.gov/cgi/chook.cgi?l

View reactions leading to Hy* (ion structure unspecified)

Quantity Value Units |Method Reference Comment
IE (evaluated) 15.42593 + 0.00005 evl n/a [n/A L

Quantity Value Units |Method Reference Comment
Proton affinity (review) 4223 kJ/mol] N/A  |Hunterand Lias, 1998|HL

Quantity Value Units |Method Reference Comment
Gas basicity 394 7|k)/mol] N/A |Hunterand Lias, 1998|HL

Con estos datos vamos a hacer varios plots para observarlos en relacion mutua y

con la masa atémica y tabla periddica.
Un plot es una representacion grafica.
Estos son los plots que hicimos:

Plot 1: Afinidad proténica en funcién del nimero atémico. Este fue el primer script y

esta mas en bruto.



Proton affinity-Atomic number
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Plot 2: Afinidad protdnica en funcion del niumero atémico. Este script

estad mas

cuidado, presenta una leyenda de los tipos de elementos en la esquina y tiene el

borde coloreado. Los otros scripts son el mismo con otros ejes de datos. Hicimos

pruebas con distintos esquemas de color y nos decantamos por estos.
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Plot 2-gas-basicity: Gas basicity en funcion del nimero atémico. No traducimos el

término Gas basicity porque no es una propiedad que controlemos ni conozcamos

bien (igual con la afinidad proténica, pero en este caso la traduccibn es mas

inequivoca)



Gas basicity-Atomic number
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Plot 4: La Gas basicity en funcién de la Proton affinity
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Veamos el script.

Proton affinity, kj/mol

Al principio del script siempre estan las importaciones de las librerias.

Matplotlib.pyplot es la libreria para hacer plots.




Seaborn es una libreria relativa a los plots, usada aqui para afadir detalles al plot.

adjustText es una libreria especifica que encontramos buscando una solucion a

como ajustar el texto para que no quedase encima de los puntos, aparece en una

linea especifica.

En este script nos basta con introducir los datos asi (esto es un texto bruto, una
string), por la cantidad de datos no hay necesidad de almacenarlos en un json ni

leerlos de una hoja de célculo.

Si hemos preseleccionado e introducido sélo los elementos que tenian su proton
affinity y gas basicity tabulado con sus sendos datos. Eliminamos en las columnas
de la hoja de calculo las filas con “------ “en lugar de un valor y las copiamos enteras.

Los espacios vacios no son un problema.



Hemos afiadido una columna en la que clasificamos cada elemento en funcién de su
tipo segun su columna en la tabla periédica. Para nosotros quimicos esto es algo
harto conocido. Resulta dificil quitarse la inercia de trabajar en inglés cuando los

datos de base son en inglés.

Las strings bruto las hacemos listas haciendo un list del Split de cada string. Esto es;

separamos el texto en palabras individuales y hacemos una lista con ellas.

Definimos la lista de datos como la lista que hace el bucle de hacer un float (nGmero

decimal computable, hasta ahora era tipo texto) de cada elemento de la lista previa.



Este codigo inerte es remanente de las pruebas necesarias para llegar al final. Se
probd el plot con unos datos de prueba y se comprob6 la longitud de cada lista, que
sean todas iguales, para asegurarnos de que cada elemento tiene sus sendos
pardmetros y tipo, que nos hemos equivocado. Si no fueran iguales habriamos
cometido algun error. Por ejemplo, el hidrégeno y sus pardmetros y tipo estan todos
en la posicién [0] de sus respectivas listas.

Por eso a la hora de llamar el elemento[i] se le relaciona su afinidad[i] y su tipol[i].

Definimos como x e y los parametros que vamos a representar. En este caso la
afinidad y la basicidad.



