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Abstract

En el presente artículo se evalúan diferentes alternativas de uso 
de software de código abierto en el campo de la electroquímica.
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Introducción

Un software o programa es de código abierto cuando permite 
tener acceso a su código de programación, permitiendo al usuario 
modificar, alterar y hacer con él lo que desee.

Aplicaciones en electroquímica

Entre las aplicaciones de código abierto que se han desarrollado 
y que cuentan con elementos relacionados con la electroquímica 
se tienen los programas:

ASE (Atomic Simulation Environment) [1] y Pymatgen (Python 
Materials Genomics) [2], ambos basados en Python como lenguaje 
de programación.

Python es un lenguaje de programación multipropósito, orientado 
en objetos y cuenta también con soporte para paquetes y módulos 
(programas). Es importante destacar que la ventaja principal que 
tienen ambos programas es que, al estar escritos en este lenguaje, 
permite que puedan ser ejecutados bajo cualquier sistema 
operativo, evitando así restricciones de compatibilidad.

Ejemplos

ASE, es un programa que permite efectuar cálculos, visualizar y 
analizar simulaciones a escalas atómicas y electrónicas, también 
permite realizar el cálculo de propiedades termoquímicas, elaborar 
diagramas de equilibrio y Pourbaix [3], siendo estos últimos los 
que se ejemplificarán en este artículo.

Pymatgen, es un programa orientado al análisis de propiedades 
de materiales, tales como la densidad de estados electrónicos, 
estructura de bandas, estados de transición de reacciones 
químicas (por el método Nudged Elastic Band, NEB), así como la 
elaboración de diagramas de fase y de Pourbaix [4].

Kinetiscope, es un programa que permite la simulación de 
reacciones químicas, bajo diferentes condiciones y métodos, tales 
como reacciones fotoquímicas, catalíticas y polimerizaciones 
entre otras [5]. Además, permite simular experimentos como 
voltamperometría cíclica y al mismo tiempo poder obtener 
propiedades del sistema.

Como se puede observar en las figuras 1 y 2 se tiene que 
especificar la especie sobre la cual se quiere conocer el equilibrio, 
además se pueden especificar los intervalos de E y pH, así como 
la concentración de las especies en solución. Posteriormente se 
llama al módulo de gráficos mediante el cual se producen los 
diagramas.

En la figura 3, se muestra cómo se puede configurar la simulación 
de una voltamperometría cíclica, por ejemplo, las condiciones de 
temperatura, el barrido de potencial (E), etc.

Figura 1. Código para construir un diagrama de Pourbaix en ASE.

Figura 2. Código para construir un diagrama de Pourbaix en 
Pymatgen.
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Como se puede observar en los diagramas obtenidos en las figuras 
4 y 5, se cuenta con una diferencia en el número de especies 
de Fe, siendo el diagrama obtenido por Pymatgen más completo; 
sin embargo, al observar el que se obtuvo en ASE, se notan los 
equilibrios con diferentes colores, lo cual permite una rápida 
distinción y facilita la lectura del mismo. 

Conclusiones

Las aplicaciones en electroquímica revisadas demuestran tener gran 
utilidad tanto para el aprendizaje como para su implementación 
en experimentos e investigaciones. Además, al ser software de 
código abierto, permite que cualquiera pueda tener acceso sin 
que se esté sujeto a la adquisición de una licencia.
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Figura 3. Simulación de una voltamperometría cíclica en 
Kinetiscope.

Figura 4. Diagrama de Pourbaix de Fe obtenido en ASE.

Figura 5. Diagrama de Pourbaix de Fe obtenido en Pymatgen.


