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● Instalación de Sage

● ¿QQué podemos hacer con Sage?

– Sage como calculadora
– Funciones
– Integración, diferenciación
– Ecuaciones diferenciales
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● Visualización interactiva
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Material del curso
htp://ciencias.uis.edu.co/grupobioquimicateorica/clases/

→ Lectures/Clases → Sofftware → Taller

http://ciencias.uis.edu.co/grupobioquimicateorica/clases/


  

Sage - instalación y arranque
Instalación 
htp://ciencias.uis.edu.co/grupobioquimicateorica/clases/sagemath/

Iniciar Sage y el notebook

Definir una contraseña

Alternativa:

http://ciencias.uis.edu.co/grupobioquimicateorica/clases/sagemath/


  

Sage - instalación y arranque
El notebook se abre en un broftwser.

nuevo
ftworksheet

importar ftworksheet
de un archivo

Acceso: 
htp://localhost:8080/home/admin/
username: admin



  

Uso de Sage - calculadora
Más información: htp://ftwftwftw.sagemath.org/help.html

ejecutar: 
pulsar este botón
o 
tecla shif + enter

Más útil en la práctica:

http://www.sagemath.org/help.html


  

Uso de Sage - calculadora
Valores exactos y aproximaciones numQuéricos

No siempre funciona como uno espera:

pero:

(no simplificación)



  

Uso de Sage - funciones
Tres maneras de definir una función

1. Función de python
Se puede

trazar
No se puede

diferenciar
integrar

2. Expresión simbólica

Se puede
trazar
diferenciar
integrar

3. Funciones predefinidas
Se puede

trazar
diferenciar
integrar

importante:
sangría



  

Uso de Sage - programación en Python
Loops

for ... ftwhile ...



  

Uso de Sage - programación en Python
Condiciones:



  

Uso de Sage - álgebra y cálculo

Diferenciación

Sage supone
que x es una 
variable,
pero no sabe 
que es a,b,c.
Hay que decir a 
Sage que son 
variables

htp://doc.sagemath.org/html/en/reference/calculus/index.html

http://doc.sagemath.org/html/en/reference/calculus/index.html


  

Uso de Sage - álgebra y cálculo
Integración



  

Uso de Sage - álgebra y cálculo
Solución de ecuaciones

otra notación (útil cuando hay muchos ecuaciones):



  

Uso de Sage - álgebra y cálculo
Aproximación de funciones - serie Taylor

Expansión de Taylor alrededor de x=0
con tQuérminos hasta orden 1, 2, 3

(e impresión bonita (prety_print) de ecuaciones)

Más bonito:



  

Uso de Sage - álgebra y cálculo
Solución de ecuaciones diferenciales

(aquí: sólo ecuaciones diferenciales lineales)
htp://doc.sagemath.org/html/en/reference/calculus/sage/calculus/desolvers.html

d [A ]

dt
=−k [A ]

Ejemplo: descomposición del compuesto A  con constante de velocidad k: A→P

Cambio de la concentración [A] del compuesto A:
Solución general:

Solución con condiciones iniciales:

http://doc.sagemath.org/html/en/reference/calculus/sage/calculus/desolvers.html


  

Uso de Sage - álgebra y cálculo
Sistemas de ecuaciones diferenciales

A ka

→ B kb

→ CReacciones consecutivas
d [A ]

dt
= −ka [A ] ;

d [B]

dt
= ka [A ]−kb [B] ;

d[C]

dt
= kb [B]



  

Uso de Sage - álgebra y cálculo
Ecuaciones diferenciales, solución numérica

A
ka

→
←
kap

B
k b

→ C d [A ]

dt
= −ka [A ]+kap [B] ;

d [B]

dt
= ka [A ]−kap [B]−kb [B] ;

d[C]

dt
= kb [B]

solución numQuérica

visualización de las soluciones



  

Sage - visualización de funciones

htp://doc.sagemath.org/html/en/reference/ploting/sage/plot/plot.html

htp://doc.sagemath.org/html/en/reference/plot3d/index.html

Muchos tipos de gráficas

plot()
plot3d()

implicit_plot3d()

http://doc.sagemath.org/html/en/reference/plotting/sage/plot/plot.html
http://doc.sagemath.org/html/en/reference/plot3d/index.html


  

Sage - visualización de funciones
Más ejemplos

contour_plot() plot_vector_field()
(+ contour_plot())



  

Sage - visualización de funciones
Aquí: sólo plot()

Pero: interactivo



  

Sage - interacción
htp://doc.sagemath.org/html/en/prep/Qickstarts/Interact.html

htp://doc.sagemath.org/html/en/reference/notebook/sagenb/notebook/interact.html

htps://ftwiki.sagemath.org/interact

Uso

Palabra clave Función de Python (el nombre es arbitrario)

El valor de la variable variable1 
se puede cambiar interactivamente (aquí por un slider)

Aquí definimos que hacemos
interactivamente

http://doc.sagemath.org/html/en/prep/Quickstarts/Interact.html
http://doc.sagemath.org/html/en/reference/notebook/sagenb/notebook/interact.html
https://wiki.sagemath.org/interact


  

Sage - interacción
Elementos de control

htp://doc.sagemath.org/html/en/reference/notebook/sagenb/notebook/interact.html#sagenb.notebook.interact.interact

input_box() slider()

range_slider()

http://doc.sagemath.org/html/en/reference/notebook/sagenb/notebook/interact.html#sagenb.notebook.interact.interact


  

Sage - interacción
checkbox() selector()

input_grid() color_selector()



  

Sage - interacción

text_control()

auto_update=True

auto_update=False



  

Sage - interacción
Ejemplo 1: 
Aproximación de la energía potencial de una molQuécula bimolecular
La energía potencial V de una molQuécula diatómica depende de la distancia r entre los núcleos.
Una expresión común para V(r) es el potencial Morse:

V(r) = De (1−e−a (r−re))
2

a=√
ke

2 De

re: distancia con energía mínima
ke: constante de fuerza del enlace
De: energía de disociación

Este potencial podemos aproximar por una serie de Taylor. 
Alrededor del mínimo podemos aproximar el potencial bien, si incluimos tQuérminos hasta
orden 2. Para aproximar el potencial a distancias más grandes debemos incluir más tQuérminos.



  

Sage - interacción
Tarea 1

Programar en Sage una visualización interactiva 
del potencial Morse
y de la aproximación por una serie de Taylor 

Experimentar con varios elementos de control

(un ejemplo)



  

Sage - interacción
Ejemplo 2: 
CinQuética de reacciones complejas - solución exacta (numQuérica)
y soluciones aproximadas

A+B →
ka

←
kap

I →
kb

P

Problema: encontrar una ecuación para la 
velocidad de la reacción total: A+B → P

d[A ]

dt
=

d [B]

dt
= −ka [A ][B] + kap [I]

Ecuaciones diferenciales

d[I]
dt

= ka [A ][B] − kap [I] − kb [I]

d[P]

dt
= kb [I]

Dos tipos de soluciones aproximadas:

(A): Equilibrio entre A,B y I
d[P]

dt
=

ka kb

kap
[A ][B]

(B): Estado estacionario ([I] es constante)

d[P]

dt
=

ka kb

kap+kb
[A ][B]



  

Sage - interacción

(A): Equilibrio entre A,B y I
d[P]

dt
=

ka kb

kap⏟
k ef

[A ][B]

(B): Estado estacionario ([I] es constante)
d [P ]

dt
=

ka kb

kap+kb⏟
k ef

[A ][B]

A+B →
ka

←
kap

I →
kb

P

Solución analítica (condiciones iniciales: [A](t=0) = A0, [B](t=0) = B0, [P](t=0) = P0) :

P(t) = P0+
A0 B0 e(A0 kef t−B0 kef t)

−A0 B0

A0 e(A0 kef t−B0 kef t)
−B0

notación en Sage (para copiar/pegar):

P(t) = P0 + (A0*B0*e^(A0*kef*t - B0*kef*t) - A0*B0)
/(A0*e^(A0*kef*t - B0*kef*t) - B0)
P(t) = P0 + (A0*B0*e^(A0*kef*t - B0*kef*t) - A0*B0)
/(A0*e^(A0*kef*t - B0*kef*t) - B0)

Soluciones analíticas aproximadas

¿Cuándo usar aproximación A, cuándo B?
Depende de los valores de ka, kap kb. 

→ Exploración gráfica: trazar P(t) usando las aproximaciones (A) y (B) y comparar con 
la solución numQuérica para varios valores de ka, kap y kb

Condición: A0 <> B0



  

Sage - interacción
Tarea 2
Programar una visualización interactiva 
de este problema.
Parámetros: A0, B0, I0, P0, ka, kap, kb

Funciones de trazar: 
A(t), B(t), I(t), P(t) para la solución numQuérica
P(t) para las dos soluciones aproximadas
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