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1 Tydzien pierwszy

Uruchom program Gnuplot wpisujac w konsoli polecenie gnuplot. Program ten stuzy do wizualizacji oraz
prostej analizy danych. Dzieki niemu mozna wykonywaé¢ wykresy 2D i 3D oraz dopasowywaé funkcje do
danych przy pomocy metody najmniejszych kwadratéw. Rysunek [1| pokazuje powitalny ekran programu.

(-] mk_fuw@mk-fuw: ~
mk_fuw@mk - fuw:~$ gnuplot
GNUPLOT

Version 4.6 patchlevel 4 last modified 2013-10-02
Build System: Linux x86_64

Copyright (C) 1986-1993, 1998, 2004, 2007-2013
Thomas Williams, Colin Kelley and many others

gnuplot home: http://www.gnuplot.info
faq, bugs, etc: FAQ"
immediate help: e " (plot window: hit 'h')

Terminal type set to 'wxt'
anuplot> I

Rysunek 1: Ekran powitalny programu Gnuplot

1.1 Podstawowe komendy programu

Whpisujac polecenie help wyswietlona zostaje lista tematéw zawartych w manualu. Polecenie test wy-
$wietla przykladowe opcje jakie moga by¢ uzyte podczas tworzenia rysunku. Po wpisaniu tego polecenia
ukaze sie panel przedstawiony na rysunku[2] Gnuplot wspiera wiele réznych narzedzi graficznych. Polecenie

(<] Gnuplot (window id : 0)

H greaaa y?

wxt terminal test 1 —
filled polygons: ° X
Mouse and hotkeys are supported, hit: hrm 6 1— +
left justified 3%
centre-+d text —r

right justified
T—0w

test of character width: 8 — &

linewidth
Iw &

8.98847e+307, 8.98847e+307
Rysunek 2: Panel testowy programu Gnuplot

set terminal informuje gnuplota jaki wynik jest oczekiwany. Polecenie set output powoduje przekiero-

wanie’ wyniku do pliku o okreslonym formacie. Polecenie plot stuzy do rysowania funkcji oraz wyéwietlania
danych zapisanych w pliku tekstowym.

e Zadanie: Narysuj funkcje f(z) = cos(2x) w zakresie od —7 do 7

e Rozwiazanie:

gnuplot> set xrange [-pi:pil
gnuplot> plot cos(2#x)

lub w jednej linijce:

gnuplot> plot [-pi:pi] cos(2*x)



mozna tez tak:

gnuplot> f(x) = cos(2*x)
gnuplot> plot [-pi:pil f(x)

Po wpisaniu powyzszych polecen powinien pojawi¢ sie panel z wyswietlonym wykresem funkcji. Polecenie
set xrange pozwala ustali¢ zakres zmiennej. Podobnie set yrange ustala zakres mozliwych wartosci
funkcji.

e Zadanie: Narysuj na jednym wykresie funkcje f(z) = 322 oraz g(z) = 2% + 2 dla z €< —10,10 >

o Rozwiazanie:

gnuplot> f(x) = 3*x**2
gnuplot> g(x) = x**3 + 2
gnuplot> plot [-10:10] f(x), g(x)
lub proéciej:
gnuplot> plot [-10:10] 3*x**2, x**3 + 2
Mozemy dodawaé nastepne funkcje oddzielajac kolejne wyrazenia przecinkiem. Sposob rysowania funkcji
tj. kolor i rodzaj linii, grubos¢ linii itp. mozna zmienia¢ przy pomocy nastepujacych opcji:
e 1w warto$¢ — zmiana grubosci linii
e 1t warto$é — zmiana rodzaju linii (np. ciagla, przerywana, itp.)

e 1c rgb *#RRGGBB’ — zmiana koloru linii. W cudzystéw mozna takze wpisa¢ nazwe podstawowych
koloréw np. red, green, blue, violet. W ogdlnosci mozna otrzymaé¢ dowolny kolor z tablicy RGB
wpisujac odpowiednie wartoéci w systemie szesnastkowym.

Paleta kolorow

Wartosci poszczegdlnych parametréw mozna okreslié na podstawie panelu testowego z rysunku
e Zadanie: Narysuj na jednym wykresie pieé¢ linii o réznej skali grubosci
e Rozwiazanie:

gnuplot> set xrange [0:10]

gnuplot> set yrange [0:10]

gnuplot> plot 0.25*%x 1w 1 lc rgb ’#000000°,\
> 0.5%xx 1w 3 lc rgb ’#444444° )\

> x lw 5 lc rgb ’#8888887,\

> 2xx 1w 7 lc rgb ’#bbbbbb’,\

> 3%x 1w 9 lc rgb ’#dddddd’

Znak w tym przypadku stuzy do wskazania lamania wiersza. Dana funkcja moze by¢ takze rysowana za
pomoca punktéw. Stuzy do tego opcja with points. Np.:

gnuplot> plot [0:3] exp(x) with points
Aby wybraé¢ rodzaj punktu, podobnie jak w przypadku linii nalezy uzy¢ odpowiedniej opcji:
e pt warto$é — rodzaj punktéw (np. kwadrat, kropka, gwiazdka),
e ps warto$é — rozmiar punktow,
e 1lc rgb ’#RRGGBB’ — kolor punktéw, jak w przypadku linii.
Np:
gnuplot> plot [0:3] exp(x) with points pt 7 ps 1 lc rgb ’blue’
Aby okresli¢ liczbe punktéw przed poleceniem plot nalezy uzy¢ polecenia set sample. Przykladowo:

gnuplot> set sample 20
gnuplot> plot [0:3] exp(x) with points pt 7 ps 1 lc rgb ’blue’

Aby narysowa¢ punkty potaczone linia, nalezy uzy¢ opcji with linespoints:

gnuplot> plot [0:3] exp(x) with linespoints pt 7 ps 1 lc rgb ’blue’


http://www.colorpicker.com/

1.2 Wyswietlanie danych

Program Gnuplot umozliwia wyswietlanie danych zapisanych w pliku tekstowym formacie kolumnowym.
Domysélnie pierwsza kolumne traktuje jako X, drugg jako Y oraz opcjonalnie trzecia jako errY (niepewno$é
Y). Istnieje mozliwoéé 'wybierania’ kolumn, ktére maja zostaé¢ wy$wietlone. Stuzy do tego polecenie using
x:y, gdzie x oznacza kolumne stanowigca argumentow, a y wartosci.

e Zadanie: Wyéwietl dane znajdujace si¢ w pliku pod adresem www.fuw.edu.pl/ mkuich/fermi.datl
Uzyj punktéw e w kolorze niebieskim.

e Rozwiazanie: Plik nalezy pobraé¢ na swéj komputer, nastepnie jezeli jestedmy w katalogu, w ktérym
znajduje sie plik w Gnuplocie wydajemy polecenie:

gnuplot> plot ’fermi.dat’ pt 7 lc rgb ’blue’
lub
gnuplot> plot ’fermi.dat’ using 1:2 pt 7 1lc rgb ’blue’

Dane mozna wyswietla¢ jednoczesénie ze zdefiniowanymi funkcjami podobnie jak w przypadku kilku funkcji.

e Zadanie: Wyswietl te same dane znajdujace sie w pliku pod adresem www.fuw.edu.pl/ mkuich/
fermi.dat. Uzyj punktéw e w kolorze niebieskim. Razem z danymi narysuj funkcje, ktéra opisuje
punkty pomiarowe. Funkcja ta ma postac:

1
P<E) = TE-Egp (1)
e ®T +1

e Rozwiazanie: Plik nalezy pobraé¢ na swoj komputer, nastepnie jezeli jesteémy w katalogu, w ktérym
znajduje sie plik w Gnuplocie wydajemy polecenie:

gnuplot> plot ’fermi.dat’ pt 7 lc rgb ’blue’, 1/(exp((x-a)/b) + 1)

gdzie stale a oraz b nalezy tak dobra¢ aby funkcja pokrywala sie z punktami.

1.3 Skrypt i tworzenie rysunkow

Wszystkie polecenia uzyte do tej pory w konsoli programu Gnuplot mozna zapisaé w skrypcie tj. w oddziel-
nym pliku tekstowym. Plik ten zwyczajowo posiada rozszerzenie .gp. Skrypty sa wygodne kiedy chcemy
zapisaC¢ wykres w postaci pliku graficznego. Do wyboru jest wiele formatow graficznych. W dalszej czesci
pokazane zostanie jak tworzy¢ plik graficzny w formacie .eps.

e Zadanie: Napisz skrypt, ktory tworzy wykres funkcji f(z) = exp(2z) w skali logarytmicznej i zapisuje
go w pliku wykres.eps.

e Rozwiazanie: Przykladowy skrypt wyglada nastepujaco:

set terminal postscript eps color font 22
set output "wykres.eps"

set logscale y

plot exp(2*x)

Skrypt nalezy zapisa¢ w pliku np. skrypt.gp i nastepnie wykonaé polece- nie w terminalu:
$>gnuplot skrypt.gp

Po wykonaniu polecenia w tym samym katalogu powstanie plik z rysunkiem.


www.fuw.edu.pl/~mkuich/fermi.dat
www.fuw.edu.pl/~mkuich/fermi.dat
www.fuw.edu.pl/~mkuich/fermi.dat

1.4 Tekst na wykresach oraz legenda

Do opisu osi stuza polecenia: set xlabel "os x" i set ylabel "os y". Aby umiesci¢ tekst na rysunku
nalezy uzy¢ polecenia

set label "Napis" at x,y

gdzie x i y oznaczaja wspolrzedne poczatku napisu wzgledem odpowiednich osi. Istnieje mozliwosé mozli-
wos¢ obracania wstawianego tekstu za pomoca polecenia rotate by np:

set label "Napis" at x,y rotate by +45 left

Istnieje takze mozliwosé umieszczania w napisach indekséw goérnych i dolnych. Aby to zrobié nalezy w
skrypcie umiesci¢ opcje terminala ’enhanced’ tj.:

set terminal postscript eps color font 22 enhanced
Aby umiescié¢ strzatke nalezy uzyé polecenia
set arrow from x1,yl to x2,y2

W tym przypadku dodatkowo mozna uzy¢ polecen formatujacych takich samych jak przy rysowaniu wy-
kresu. Przyktadowo:

set arrow from 10,10 to 20,10 1w 6 lc rgb ’red’
Do formatowania legendy stuzy polecenie: set key.

e Zadanie: Narysuj dwie dowolne funkcje, z ktorych jedna bedzie podpisana w legendzie jako "Funkcja
nr 1’ druga za$ nie bedzie wyszczegdlniona w legendzie. Legende umieéé¢ z lewej strony wykresu.

e Przyktadowe rozwiazanie:

set key left bottom
plot x**2 t "Funkcja nr 1", sin(x) not

1.5 Zadania

e Zadanie 1: Napisz skrypt, ktéry wezyta dane z pliku fermi . dat. Uzyj punktéw e w kolorze niebieskim,
opisz je etykieta Dane. Razem z danymi narysuj na zielono funkcje, ktéra opisuje punkty pomiarowe
i podpisz ja prawdopodobieiistwo. Funkcja ta ma postaé:

1
P(E)=—55— (2)
e ®T +1

Niech oba zbiory wartoéci beda wyszczegélnione w legendzie. Legende umie$é w prawym gérnym
rogu wykresu i narysuj ja w ramce. Opisz odpowiednio osie wykresu. Nad wykresem umiesé tytut
Rozktad Fermiego-Diraca



2 Tydzien drugi

Wykonujac jakikolwiek eksperyment fizyczny - autorski, czy tez ¢wiczenie na pracowni, dobrze sprawdzié¢
swoje rezultaty z danymi powszechnie uznanymi za referencyjne. Kilka przyktadowych baz danych:
nist.gov

pdg.lbl.gov

www.nndc.bnl.gov

mpod.cimav.edu.mx

rruff.info

2.1 Baza danych ASD - nist.gov

Baza ASD zawiera informacje dotyczace pozioméw energetycznych i linii widmowych dla atoméw i jader
atomowych w szerokim zakresie energetycznym. Baza ta jest dostepna bezplatnie pod adresem: nist.gov/
pml/data/asd.cfm

Rysunek 3: Ekran powitalny bazy danych ASD

e Zadanie: Pobierz z bazy danych ASD dane dotyczace lini widmowych Ar w zakresie Swiatta widzial-
nego. Nastepnie sporzadz skrypt Gnuplot, prezentujacy te dane.

e Rozwiazanie: Strona powitalna bazy danych ASD zostala przedstawiona na rysunku [3] W onie tym
nalezy wyraé¢ opcje Lines. W nastepnym oknie podaé nazwe pierwiastka i zakres widmowy. Dane
sa w formacie wielokolumnowym. W kolumnie 4. mamy diugosé¢ fali, a w kolumnie 6. 'natezenie’
promieniowania.

2.2 Baza danych XCOM - nist.gov

Baza XCOM zawiera informacje dotyczaca wspoélczynnika absorpcji dla promieniowania elektromagne-
tycznego w szerokim zakresie energii dla pierwiastkéw, zwigzkéw chemicznych oraz mieszanin. Baza ta jest
dostepna bezplatnie pod adresem: physics.nist.gov/PhysRefData/Xcom/html/xcoml.html

e Zadanie: Pobierz z bazy XCOM dane dotyczace wspolczynnika absorpcji dla CaCOgz w zakresie
energii promieniowania od 0.001 MeV do 100000 MeV. Nastepnie sporzadz skrypt programu Gnuplot,
prezentujacy te dane.

e Rozwiazanie: Strona powitalna bazy danych XCOM zostala przedstawiona na rysunku [d W tym
oknie nalezy wybraé¢ opcje pierwiastka, zwiazku chemicznego lub mieszaniny. W przypadku CaCOg
wybieramy opcje ” Compound”. W nastepnym oknie (widocznym na nalezy poda¢ formule zwiazku
oraz zakres energii. Dodatkowo mozna wybraé poszczegolne wklady wspoélczynnika absorbcji. Na
nastepnej stronie mozemy wybra¢ interesujace nas dane, pobraé¢ je i zapisa¢ w pliku tekstowym.
Dane sa w formacie dwukolumnowym. Pierwsza kolumna zawiera energic w MeV, druga za$ masowy
wspoétezynnik absorbeji w ¢cm?/g. Po sporzadzeniu rusunku mozna zmienié¢ format wy$wietlanych
skali z np.: 1000 na 10%. W tym celu nalezy dodaé¢ w skrypcie komende:


nist.gov
pdg.lbl.gov
www.nndc.bnl.gov
mpod.cimav.edu.mx
rruff.info
nist.gov/pml/data/asd.cfm
nist.gov/pml/data/asd.cfm
physics.nist.gov/PhysRefData/Xcom/html/xcom1.html

e € [ physics.nist.gov/PhysRefData/Xcom/html/xcom1.html
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T
[Element/Compound/Mixture Selection
Help
[Tdentify material by:
-
© Compound
=
e ety s i)
© Enter additional energies by hand
Rysunek 4: Ekran powitalny bazy danych XCOM
& = ¢ [ physicsnist.gov/cgi-bin/Xcom/xcom2 w @ =

Fill out the form to select the data to be displayed:
Help

Formula for compound (e.g. H20 for water): Caco3
Optional output tite: iaia

100 allowed)
Graph options:

E ¢ - 100000 MeV: (1 keV - 100 GeV) (only 4 sgnificant igures will be used)
One energy per line. Blank lines wil be gnored.
 Total Attenuation with Coherent Scattering

Coherent Scatering

Incoherent Scatering
Photoclectric Absorption

Pair roduction in Nuclear Field
Pair Procuction n Electron Field Energy Range:

~ @ Include the standard grid

Nes Minimum: 0001 | MeV.

Maximum: 100000 MeV.

Submit informatin | Reset |

Retum to previous documen.

Rysunek 5: Okno wyboru zwigzku chemicznego
set format x "107%L"

e Zadanie: Poréwnaj ze sobg wspdlczynniki absorpcji dla dwéch wybranych pierwiastkéw w wybranym
zakresie energii. Odpowiednie wykresy sporzadZ w programie Gnuplot.

e Zadanie: Natezenie wiazki promieniowania elektromagnetycznego po przejSciu przez substancje o
gruboéci d zmienia sie zgodnie ze wzorem:

I(d) = Iye "4 3)

gdzie: Iy = 1 to natezenie wiazki padajacej, p to liniowy wspétezynnik absorbeji (w em™1). Dla
wybranej substancji (np. Cr) sporzadz wykres zawierajacy krzywe I(d) dla trzech dlugosci fali pro-
mieniowania: 0.04 A, 0.4 Aoraz 0.7 A. Zakres d przyjmij od 0 do 1 mm. W rozwiazaniu zadania
pomocne beda nastepujace zasoby internetowe:

— kalkulator pozwalajacy przeliczy¢ dlugosc¢ fali na energie: https://www2.chemistry.msu.edu/
faculty/reusch/virttxtjml/cnvcalc.htm

— lista pierwiastkéw wg ich gestosci: http://chemistry.about.com/od/elementfacts/a/elementdensity.
htm


https://www2.chemistry.msu.edu/faculty/reusch/virttxtjml/cnvcalc.htm
https://www2.chemistry.msu.edu/faculty/reusch/virttxtjml/cnvcalc.htm
http://chemistry.about.com/od/elementfacts/a/elementdensity.htm
http://chemistry.about.com/od/elementfacts/a/elementdensity.htm

3 Tydzien trzeci
3.1 Opcja multiplot

Funkcja multiplot umozliwia w programie Gnuplot tworzenie wielu wykreséw na jednym rysunku. Oto
przyktadowy skrypt:

set output ’rysunek.eps’

set terminal postscript eps color enhanced font 22 size 16cm,8cm
set multiplot

set title "Funkcja kwadratowa"

set origin 0, O

set size 0.5, 1

set xrange [-3:3]

set yrange [0:5]

set grid

set xlabel "x"

set ylabel "f(x)"

plot x**2 title "x"2"

set origin 0.5, O

set title "Funkcja wykladnicza"
set xlabel "y"

set ylabel "g(y)"

plot 0.5xexp(-x) title "exp(-y)/2"
unset multiplot

Skrypt ten stworzy dwa wykresy przedstawione na rysunku [6] W powyzszym skrypcie uzyte zostaly na-

Funkcja kwadratowa Funkcja wykladnicza
5 T : — 5 : |
& 1 exp(y)2 ——
4 R —
3 3 \
& \ / E \
2 2

Rysunek 6: Funkcja multiplot

stepujace nowe polecenia:
e set multiplot - wlaczenie trybu multiplot
e set origin - ustalenie wspoélrzednych pierwszego wykresu (lewy dolny rég)
e set size - ustalenie wielko$¢ wykresu wzgledem calego rysunku w zakresie od 0 do 1
e set grid - wlaczenie siatki
e Zadanie: Zmien powyzszy rysunek tak aby wykresy byly jeden nad drugim

e Zadanie: Sporzadz rysunek, na ktérym widoczne sa cztery rézne rysunki.

3.2 Baza danych RRUFF

Baza danych RRUFF zawiera informacje dotyczace spektroskopii ramanowskiej dobrze poznanych mine-
raléw i ich zwigzkéw. Na rysunku [7] przedstawiono ekran startowy bazy. Baza jest bezplatna i mozna ja
znalez¢ pod adresem: http://rruff.info/.


http://rruff.info/

RRUFF &

Search Sample Data__ Search References _ About RRUFF _ Contact Us

more samples]

»»»»»»»»»

Rysunek 7: Ekran powitalny bazy RRUFF

e Zadanie: Wykorzystaj opcje multiplot dla narysowania 4 widm ramanowskich dla zwigzkéw zawie-
rajacych wegiel, ale nie zawierajacych wodoru.

e Rozwiazanie: Strona powitalna bazy danych RRUFF zostala przedstawiona na rysunku[7} W tym oknie
nalezy sprecyzowac zwiazek chemiczny lub podaé pierwiastek jaki ma zostaé¢ zawarty w poszukiwaniu
(czy tez wykluczony). Nalezy sporzadzi¢ skrypt wezytujacy dane z 4 plikéw wejSciowych, rysujacy 4
wykresy z wykorzystaniem opcji multiplot.

3.3 Rysowanie histogramoéw

Aby narysowaé histogram w programie Gnuplot bedziemy korzystaé¢ przygotowanych wczesniej danych t;j.
plik z danymi powinien w kolumnie pierwszej zawiera¢ przedzialy histogramowania natomiast w kolumnie
drugiej liczbe przypadkéw dla konkretnego przedzialu. Podczas rysowania nalezy uzy¢ opcji boxes. Oto
przyklad:

set style fill solid
set boxwidth 5.0
plot ’plik.txt’ using 1:2 with boxes fs solid border -1

W powyzszym skrypcie uzyte zostaly nastepujace nowe polecenia:
e set style - wypelnienie pod wykresem
e set boxwidth - ustalenie szerokosci kolumn

e plot ... with boxes - rysowanie histogramu

e Zadanie: Narysuj histogram, bazujac na danych z pliku histogram1.txt, ktory znajdziesz pod adresem:
www.fuw.edu.pl/ "mkuich/histograml.txtl A nastepnie dapasuj do danych odpowiednia funkcje.
Zgadnij jaka...

3.4 Dygitalizacja wykresow

WebPlotDigitizer jest narzedziem umozliwiajacym dygitalizacje rysunkow. Jest dostepny online pod adre-
sem: http://arohatgi.info/WebPlotDigitizer/app/

e Zadanie: Zdygitalizuj wykres cosinus’a w funkcji okna Hamminga. Wykres znajduje si¢ pod adresem:
www.fuw.edu.pl/ " mkuich/cos_haming. jpg

e Rozwiazanie: Na rysunku [§] zostal przedstawiony ekran startowy narzedzia WebPlotDigitizer. W
lewym gérnym rogu znajduje sie menu File, gdzie mozna wczytaé rysunek. Nastepnie nalezy skali-
browa¢ osie i wybraé¢ opcje dygitalizacji.

e Dopasuj funkcje do punktéow, otrzymanych poprzez zdygitalizowanie danych z obrazka dostepnego
pod adresem: www.fuw.edu.pl/ mkuich/Gaussian. jpg
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www.fuw.edu.pl/~mkuich/histogram1.txt
http://arohatgi.info/WebPlotDigitizer/app/
www.fuw.edu.pl/~mkuich/cos_haming.jpg
www.fuw.edu.pl/~mkuich/Gaussian.jpg

WebPlotigitizer-C
& = ¢ [ arohatgiinfo/webP!
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Rysunek 8: Ekran startowy narzedzia WebPlotDigitizer

4 Tydzien czwarty

4.1 Krotko o srodowisku ROOT

ROOT jest to obiektowe srodowisko programistyczne (ang. framework) wspomagajace pisanie skryptéw
i programow dedykowanych analizie danych. Powstal w 1994 roku w laboratorium CERN na potrzeby
analizy danych fizyki wysokich energii i jest od tego czasu stale rozwijany. ROOT bazuje na jezyku progra-
mowania C++ i jest z nim kompatybilny. Posiada wbudowany interpreter oraz kompilator C++. Link do
dokumentacji ROOT’a: https://root.cern.ch/drupal/. ROOT zostal zainstalowany na Waszych kom-
puterach. Jednak, aby korzysta¢ z niego w najprostszy sposéb (czyli podobnie, jak z gnuplota), nalezy
ustawi¢ zmienne srodowiskowe. W tym celu w katalogu domowym nalezy utworzy¢ plik tekstowy (ale bez
rozszerzenia) o nazwie .bashrc, ktéry powinien zawiera¢ nastepujace polecenie:

export PATH=$PATH:/work/programs/RO0T/bin

Po ustawieniu zmiennych srodowiskowych, mozna uruchomi¢ ROOT’a wpisujac w konsoli polecenie root.
Pokaze si¢ ekran startowy, jak na rysunku[9] Aby zamknac¢ aplikacje nalezy wpisaé¢ w konsoli ROOT’a .q

(] magik@magik: ~

magikemagt

couldn't "-adobe-helvetica-medium-r-*-*-10-*-*-*-*-*-{508859-1",
trying "fixed". Please fix your system so helvetica can be found,

this font typically is in the rpm (or pkg equivalent) package
XFree86-[75,100]dpi-fonts or fonts-xorg-[75,160]dpi.

WELCOME to ROOT
Version 5.34/14 16 December 2013

You are welcome to visit our Web site
http://root.cern.ch

*
*
*
®

RoOT 5.34/14 014, ©0:12:00 on

Linuxx8664gcd

[CINT/ROOT C/¢ .
Version

Conception: Rene Brun, Fons Rademakers

Lead Devsloperst Rene Brun, Philippe Canal.
Fons Radenskers

Cors Engineering: Bertrand Bellenot,
Olivier Couet, Gerardo Ganis, Andrei Gheata,
Lorenza Haneta, Axel Naunann, Paul Russa,
Hatevz Tadel

Version 5,34/14

Rysunek 9: Ekran powitalny ROOT a
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4.2 Rysowanie funkcji
4.2.1 Funkcje 1D

Przyktad skryptu pokazujacego, jak narysowaé proste, jednowymiarowe funkcje za pomoca ROOT’a znaj-
duje si¢ w pliku macro_1.c. Plik znajduje si¢ pod adresem: www.fuw.edu.pl/ mkuich/pzi/macro_1.c.
Plik zawiera:

e #include <...> zalaczenie kilku bibliotek ROOT’a niezbednych do rysowania funkcji, wykreséw,
itp.

e int macro_1()... cialo skryptu, gdzie sekwencyjnie umieszczone sa kolejne funkcje:

— TCanvas *canvasl = new TCanvas(...) tworzenie okna wykresu
— TF1 *f1 = new TF1(...) tworzenie fukncji 1D
— f1->Draw() polecenie rysowania

— oraz inne dodatkowe opcje dotyczace przypisywania wartosci parametréw fukcji, koloru linii,
skali logarytmicznej, multiplotowania, itp.

— TMath: :Pi() to funkcja z biblioteki TMath, ktora zwraca warto$é liczby .

— TMath: :Cos(x) i tym podobne pojawiajace sie w kolejnych skryptach, to sg funkcje z biblioteki
TMath, ktore zwracaja warto$¢ predefiniowanej funkcji w zaleznoéci od podanego argumentu,
np. cos(x).

Aby uruchomié¢ skrypt, w terminalu wpisz polecenie root macro_1.c. Uwaga - uruchamiamy ROOT’a
w tym samym katalogu, w ktérym znajduje sie nasz skrypt. Uruchomi sie srodowisko ROOT’a, a
skrypt zostanie zinterpretowany przez wbudowany Interpreter i wykonany. Jednakze dobrym nawy-
kiem jest kompilowanie swoich skryptéw za pomoca wbudowanego Kompilatora. Kompilacji dokonuje
sie za pomoca polecenia root macro_1.c+. Skrypt sie kompiluje, nastepnie wykonuje.

4.2.2 Funkcje 2D

Przyklad skryptu pokazujacego, jak narysowaé proste, dwuwymiarowe funkcje za pomoca ROOT’a znaj-
duje si¢ w pliku macro_2.c. Plik znajduje si¢ pod adresem: www.fuw.edu.pl/ mkuich/pzi/macro_2.c. W
skrypcie zaprezentowano opcje definiowania i rysowania funkcji dwuwymiarowych. Uruchomienie skryptu
za pomocy polecenia root macro_2.c+.

4.3 Rysowanie wykresow

Przyktad skryptu pokazujacego, jak narysowaé proste wykresy 1D i 2D za pomocg ROOT’a znajduje sie
w pliku macro_3.c. Plik znajduje sie pod adresem: www.fuw.edu.pl/ mkuich/pzi/macro_3.c. Nowosci
w pliku:

e TGraph *wykresl = new TGraph() utworzenie wykresu 1D o nazwie wykres1,

e wykresl->SetPoint(i,x,y) wypelnienie wykresu punktami o wspélrzednych x i y oraz liczbie po-
rzadkowej 1,

e TGraph2D *wykres2 = new TGraph2D() utworzenie wykresu 2D

e wykres2->SetPoint (k,x,y,z) wypelnienie wykresu punktami o wspélrzednych x, y i z oraz liczbie
porzadkowej k,

e opcje opisywania osi, nadawania tytulu wykresowi oraz opcje formatowania wykresu (style, kolory,
rozmiary), do opcji podano odnoénik do stron internetowych.

Przyktad skryptu pokazujacego, jak narysowaé¢ proste wykresy 1D i 2D wczytujac dane prosto z pliku
znajduje sie w pliku macro_4.c. Uwaga - pliki wejSciowe powinny byé¢ odpowiednio sformatowane
(dwu- lub tréj-kolumnowe) oraz powinny znajdowaé sie¢ w tym samym katalogu, co nasz
skrypt. Mozemy wczytaé pliki znajdujace si¢ w innym katalogu, ale wraz nazwa pliku nalezy podaé takze
pelna $ciezke do pliku. Przed uruchomieniem skryptu pliki wejéciowe (z danymi) nalezy przekopiowaé ze
strony:
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e plik exponent.dat znajduje si¢ pod adresem: www.fuw.edu.pl/ mkuich/pzi/exponent.dat
e plik higgs.dat znajduje si¢ pod adresem: www.fuw.edu.pl/ "mkuich/pzi/higgs.dat
Skrypt znajduje sie pod adresem: www.fuw.edu.pl/ mkuich/pzi/macro_4.c. Nowosci w pliku:

e TGraph *wykresl = new TGraph("exponent.dat", "%lg %lg") utworzenie wykresu 1D o nazwie
wykresl, ktéry bedzie zawieral dane z pliku exponent.dat; pierwsza kolumna w pliku wejéciowym
domy$lnie zawiera wspélrzedne x, a druga y; w przypadku takiego rozwiazania juz nie potrzebujemy
polecenia SetPoint, gdyz punkty zostang wpisane do wykresu automatycznie,

e wykres1->Fit ("f_exp")) stuzy do fitowania wczesniej zdefiniowanej funkcji f_exp do wykresu,

e TGraph2D *wykres2 = new TGraph2D("higgs.dat", "%lg %lg %1g"); utworzenie wykresu 2D o
nazwie wykres2, ktory bedzie zawieral dane z pliku higgs.dat; pierwsza kolumna w pliku wejscio-
wym domyslnie zawiera wspolrzedne x, druga y, a trzecia z.
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5 Tydzien piaty

5.1 Rysowanie wykresOw z niepewnosciami

Przyklad skryptu pokazujacego, jak narysowaé prosty wykres z niepewnosciami wczytujac dane prosto z
pliku znajduje sie¢ w skrypcie macro_5.c. Skrypt znajduje si¢ pod adresem: www.fuw.edu.pl/ mkuich/
pzi/macro_5.c. Dane wejéciowe dla tego skryptu znajduja sie¢ w pliku: kaon.dat, pod adresem: www.fuw.
edu.pl/ mkuich/pzi/kaon.datl Nowosci w skrypcie:

e TGraphErrors *wykresl_err = new TGraphErrors("kaon.dat", "}lg %lg %lg" utworzenie wy-
kresu 1D o nazwie wykresl_err, ktory bedzie zawieral dane z pliku kaon.dat; pierwsza kolumna w
pliku wejéciowym domy$lnie zawiera wspolrzedne x, druga y, a trzeba niepewnosci wspélrzednej y.
Dla dwuwymiarowych wykreséw istnieje analogiczna funkcja TGraph2DErrors().

e Zadanie: Bazujac na strypcie macro_4.c sporzadz wykres, na ktérym znajda sie 3 widma ramanow-
skie: aspiryny, kwarcu i kofeiny (tj. 3 widma na jednym wykresie).

e Wskazdéwka: Zapisz dane w 3 osobnych plikach (bez nagtéwkéw), stwérz 3 obietky TGraph (po jednym
dla kazdego pliku), sformatuj odpowiednio kazdy wykres i narysuj w jednym oknie za pomoca opcji
7same” .

5.2 Rysowanie histogramoéw

Przyktad skryptu pokazujacego, jak narysowaé proste histogramy 1D i 2D za pomoca ROOT a znajduje si¢
w pliku macro_6.c. Plik znajduje si¢ pod adresem: www.fuw.edu.pl/ "mkuich/pzi/macro_6.c. Nowosci
w pliku:

e TH1D shistograml = new TH1D("histograml", "tytul", 10, O, 10) utworzenie histogramu 1D
o nazwie histograml, tytule tytul, liczbie binéw réownej 10, wspdlrzednej pierwszego binu w zerze
i ostatniego bionu w dziesiatce,

e histograml->Fill(x) zwigkszenie wartoéci binu o wspélrzednej = o 1,

e TH2D *histogram2 = new TH2D("histogram2","tytul histogramu2",20, 0,10, 20, 0, 10) utwo-
rzenie histogramu 2D o nazwie histogram?2, tytule tytul histogramu 2, liczbie binéw réwnej dla
x-s6w rownej 20, wspolrzednej pierwszego binu x-sowego w zerze i ostatniego bionu x-sowego w dzie-
siatce, liczbie binow réownej dla y-kéw réwnej 20, wspélrzednej pierwszego binu y-kowego w zerze i
ostatniego bionu y-kowego w dziesiatce.

e histogram2->Fill(x,y) zwiekszenie wartosci binu o wspétrzednych zy o 1,

e opcje opisywania histograméw i rysowania histograméw (odnos$nik do strony: https://root.cern.
ch/root/html/THistPainter.html)

Przyktad wczytania danych z pliku do histogramu oraz fitowania funkcji do histogramu znajduje sie
w przyktadowym skrypcie macro_7.c, ktory znajduje si¢ pod adresem: www.fuw.edu.pl/ mkuich/pzi/
macro_7.c. Wczytywanie z pliku jest zrealizowane za pomoca operatordéw strumienia wejscia C++. Fitowa-
nie funkcji do histogramu odbywa sie w dokladnie taki sam sposéb jak fitowanie wykreséw. Wezytywanie
danych do histograméw 2D i fitowanie histogramow 2D wyglada analogicznie.

e Zadanie: Bazujac na stryptach macro_6.c i macro_7.c sporzadz histogram 2D, na ktérym znajda sie
dane wezytane z pliku: histogram2D.dat. Dane znajdziesz pod adresem: www.fuw.edu.pl/ mkuich/
pzi/histogram2D.datl Nastepnie sprébuj dofitowaé funkcje 2D do tego histogramu.

o Wskazowka: Histogram stwérz w oparciu o skrypt macro_6.c, nastepnie wypelnij go wezytujac da-
ne podobnie, jak w skrypcie macro_7.c. Fitowanie histogramu 2D odbywa si¢ analogicznie, jak w
przypadku histogramu 1D. Funkcja ma postaé:

z = Axeap(—a?/(20°)) x exp(—y/b) * y (4)

gdzie: A jest stala normalizacyjna, o to szeroko$¢ rozkladu dla wspolrzednych x, a b to pozycja
maksimum we wspolrzednych y. Wartosci poczatkowe mozesz odczytaé z fukresu.
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5.3 Bazy danych - Fluorescence Dye

Istnieje wiele baz zawierajacych dane spektroskopii fluorescencyjnej. Taka metoda spektroskopii jest jest
wykorzystania do badania/rozpoznawania czasteczek zawierajacych fluorofor, ktéry jest odpowiedzialny
za ich fluorescencje. Najczesciej fluoroforem jest grupa funkcyjna, zdolna do absorpcji energii o okreélonej
dlugosci fali, a pdzniej do wyemitowania innej dlugosci fali (sSci$le okreslonej). Iloéé energii, jak i dlugosé
fali emitowanej zalezy od wlasciwosci fluorofora, ale tez od $rodowiska chemicznego w jakim on dziala
(na przyklad pH czy sily jonowej). Zaleznosci te sa podstawa w zastosowaniu fluoroforéw w biochemii,
na przyktad immunofluorescencji. Fluorofory moga mie¢ mozliwo$¢ przylaczenia ich do wybranej, innej
czasteczki, na przyklad biatka w celu jego pdzniejszej wizualizacji. Istnieja tez biatka naturalnie wyposazone
we fluorofory, na przyklad Green Fluorescent Protein czy Red Fluorescent Protein. Obecnie istnieje cala
gama réznych fluoroforéw o réznych wlasciwosciach, co umozliwia dobranie ich do wybranego celu. Ponizej
przyktady 3 darmowych baz danych zawierajace dane spektroskopowe:

e http://www.spectra.arizona.edu/
e https://www.micro-shop.zeiss.com/7s=1692662875410d3&1=en&p=us&f=f&a=1

e http://www.fluorophores.tugraz.at/substance/

e Zadanie: W pliku zagadka.dat, dostepnym pod adresem www.fuw.edu.pl/ mkuich/pzi/zagadka.
dat, znajduja sie widma pewnego zwigzku chemicznego... Znajac te widma odnajdz wlasciwy zwiazek
chemiczny. W pierwszej kolumnine zapisano dlugosé fali, w drugiej widmo absorbcyjne, w trzeciej
widmo emisyjne.

o Wskazowka: Radze skorzysta¢ z ostatniej bazy z trzech podanych...

e Zadanie: znajdz widmo 3 réznych zrédel swiatla - lampy rteciowej, halogenu wolframowego i lasera
kryptonowo-argonowego.
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6 Tydzien siodmy
6.1 Podstawy IfTEX’a

ETEXjest srodowiskiem shuzacym do profesjonalnego sktadania tekstu. Wyczerpujacy manual znajdu-
je sie pod adrsem: http://tobi.oetiker.ch/lshort/lshort.pdf. Jego wersja w jezyku polskim jest
dostepna pod adresem: http://zelmanov.ptep-online.com/ctan/lshort_polish.pdf. W obu instruk-
cjach zawarto opis filozofii Srodowiska XTEXoraz podstawowe polecenia. Natomiast obszerna baze szablo-
néw ETEX’owych mozna znalezé pod adresem: http://www.latextemplates.com/. Jesli filozofia skla-
dania tekstu w XTEX'u nie jeste totalnie obca, to najporeczniejszym tutorialem moze okazaé sie: http:
//en.wikibooks.org/wiki/LaTeXl|

Podczas zaje¢ bedziemy korzysta¢ z darmowego srodowiska do kompilacji tekstu ETEX owego: https:
//www.sharelatex.com/

Ponizej przykladowy kod zrédlowy, w ktérym zawarte sa podstawowe komendy KTEX owe:

\documentclass[adpaper, 10pt, onecolumn]{article}
\usepackage [polish] {babel}
\usepackage [utf8] {inputenc}
\usepackage{polski}
\usepackage{indentfirst}
\usepackage{graphicx}
\title{Tytul dokumentu}
\author{Imie i nazwisko autora}
\date{\today}

\begin{document}

\maketitle

\begin{abstract}

. przyktadowy tekst ...

\vspace{lcm}
\end{abstract}
\tableofcontents
\newpage

\section{Wstep}

. przykiadowy tekst ...
\begin{equation}
\label{pitagoras}
a2 + b"2 = c"2
\end{equation}

\section{Wyniki}
W wyniku pomiaréw otrzymatem \begin{Largel}wyniki\end{Large}, z ktérych kazdy moze wyciagnaé:
\begin{itemize}
\item \textbf{to}
\item \textit{co}
\item \textsc{chce}
\end{itemize}
\subsection{Pomiar pierwszyl}
\label{sec:2.1}
\indent
. przyktadowy tekst ... i tadny rysunek ponizej, patrz: rys. \ref{rysi}. Séwka patrzy z niedowierzaniem

. az brzydkie literki cisna sie na usta... od $\alpha$ do $\Omega$
\begin{figure}[h!]
\centering
\includegraphics[width=0.6\textwidth]{sowa. jpg}
\caption{Rysunek do raportu.}
\label{rys1}
\end{figure}
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\subsection{Pomiar drugi}

. przyktadowy tekst z cytowaniem ... \cite{art:1} i odnosnikiem do tabeli \ref{tabil}.

\begin{table} [h]

\centering

\caption{Opis tabeli}

\label{tab1l}
\begin{tabular}{||1llclcl|}

\hline

\hline

\small{Prébka} & \small{$V_c$ [nm$~3$]1} & \small{$D_c$ [nm]} \\
\hline

\small{n-Cr2(29nm)} & 3054 & 18 \\
\small{n-Cr3(31inm)} & 2145 & 16 \\
\small{n-Cr4(65nm)} & 4189 & 20 \\
\hline

\hline

\end{tabular}

\end{table}

\section{Podsumownie}

. przyktadowy tekst ... w podrozdziale \ref{sec:2.1}.
\addcontentsline{toc}{section}{Literatura}
\begin{thebibliography}{99}

\bibitem{art:1} I. Nazwisko, {\tt Czasopismo X}, rok, strona.
\end{thebibliography}

%\newpage

\addcontentsline{toc}{section}{Spis tabel}

\listoftables

%\newpage

\addcontentsline{toc}{section}{Spis rysunkéw}

\listoffigures

\end{document}

e Zadanie: Skompiluj przyklad w $rodowisku Sharel#TEX, a nastepnie bazujac na przykladzie napisz
co$ z sensem ;)
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7 Tydzien 6smy
7.1 BibTgX

7.1.1 Wprowadzenie

Program BibTEXshuzy do formatowania listy cytowan, ktére chcemy dotaczyé do dokumentu tworzonego
przy pomocy TEX’a. Sposob ten jest wygodna alternatyws dla $rodowiska thebibliography, w mo-
mencie kiedy pracujemy z duzg baza cytowan. Baza bibliograficzna uzywana przez BibTEXznajduje sie w
oddzielnym pliku tekstowym - z rozszerzeniem .bib.

Plik .bib sklada sie z serii blokéw, ktére odpowiadaja kolejnym pozycjom bibliograficznym. Wygodna,
ceca BibTEX’a jest to, ze pozycje nie musza odpowiadaé¢ kolejnosci wystepowania w tekécie (np. pracy
dyplomowej). BibTEX sam dba o to, aby kohcowy efekt byl odpowiednio posortowany. Oto przyklad
pozycji bibiliograficznej zapisanej w pliku .bib:

@article{Fra0o0,

author={ M. M. Fraga et al.},
journal={IEEE Trans. Nucl.Sci.},
volume={47%},

pages={933},

year={2000},

}

@book{St78,

author={A. Strzatkowskil},

title={Wstep do fizyki jadra atomowego.},
publisher={PWN},

year={1978},

}

OGmisc{nist,

url="http://www.nist.gov/pml/data/asd.cfm",
note="http://www.nist.gov/pml/data/asd.cfm/, 30.06.2013"
}

Kazda pozycja rozpoczyna sie od znaku @ po czym nastepuje stowo kluczowe. Oto kilka przyktadéw:
e Qarticle dla artykutu
e @book dla ksigzki
e Qinproceedings dla materialéw konferencyjnych
e Omisc jezeli nic innego nie pasuje

Pelna liste stéw kluczowych mozna znalez¢é pod adresem: https://en.wikipedia.org/wiki/BibTeX

7.2 Skiladanie tekstu z plikow

Tak, jak bibliografie mozna umieéci¢ w pliku zewnetrzym, tak tez poszczegélne czesci naszego tekstu. Jest
to szczegdlnie wygodne przy sktadaniu tekstéw diugich - prac dyplomocych czy ksiazek.
Przyktad wykorzystania takiej metody ponizej:

\documentclass[12pt,adpaper,twoside] {report}

\usepackage [polish] {babel}

\usepackage [utf8] {inputenc}

\usepackage{polski}

\usepackage{graphicx}

\usepackage{indentfirst}

\usepackage [nottoc]{tocbibind} %add bibliography to table of contents automatically
\usepackage{cite} Jget nice bibliography number [3{5] instead of [3,4,5]
\usepackage [bindingoffset=1cm,centering,margin=2.3cm,top=1in,bottom=1in] {geometry}
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\title{Przyktad skladania pliku \LaTeX ’owego z wielu plikéw}
\author{Imi¢ i nazwisko autora}
\date{\today}

\begin{document}

\maketitle

\tableofcontents

\newpage

\input{abstract.tex}

\newpage

\input{intro.tex}

\newpage

\input{results.tex}

\newpage

\input{summary.tex}
\bibliographystyle{unsrt}/Used BibTeX style is unsrt
\bibliography{references}
\newpage

\listoftables

\newpage

\listoffigures

\appendix

\input{appendix.tex}
\end{document}

W ten sposéb mozemy zlozyé tekst z dowolnej liczby rodzialow. Kazdy plik ”sktadowy” zalaczamy do
dokumentu komenda:

\input{nazwa_pliku.tex}

Wewnatrz pliku ”sktadowego” tekst formatujemy KTEX’owo, ale nie umieszczajac preambuty. Preambuta
umieszczona w pliku gtéwnym jest wspélna dla wszystkim plikéw ”sktadowych”.
Bibliografie dodajemy do dokumentu komenda:

\bibliographystyle{unsrt}
\bibliography{references}

W pierwszej linijce definiujemy style naszej bibliografii. W drugiej dodajemy plik references.bib - uwaga
- mozna zapisaé z rozszerzeniem lub bez.
e Zadanie: Bazujac na przyktadzie z poprzednich zajeé¢, podziel swdj dokument na pliki sktadowe i
skonstruuj swoj plik gléwny, jak wyzej. Dodaj kilka pozycji w swojej bibliografii (strona internetowa,
ksiazka, artykut).

7.3 Style bibliografii

Ponizsza tabela pokazuje jakie style cytowania moga by¢ uzyte w tekscie. Tabela zawiera tylko podstawowe
style. Wiecej przyktadéw mozna znalez¢ w linkach ponizej:
http://www.univie.ac.at/nuhag-php/bibtex/bibstyles.pdf
http://www.mackichan.com/index.html?techtalk/632.htm"mainFrame

Tabela 1: Style bibliografii

Styl Format Referencja Sortowanie
abbrv H. J. Simpson 1D po autorze
plain Homer Jay Simpson | ID po autorze
unsrt Homer Jay Simpson | ID po referencji
alpha Homer Jay Simpson | Sim95 po autorze
abstract | H. J. Simpson Simpson-1995a,

apa Simpson H. J. (1995) | Simpson1995

e Zadanie: Wyprébuj rozne style bibliografii - z tego conajmniej 3 spoza tabeli w skrypcie.
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8 Tydzien dziewiaty

8.1 Bibliograficzne bazy danych
http://www.buw.uw.edu.pl/ - Bibliotek UW

e Zadanie: Korzystajac z kompilatora Share[4TEXi srodowiska BibTEXsporzadz dokument zawierajacy
bibliografie. Bibliografia powinna sortowa¢ rekordy w kolejnosci alfabetycznej, wg nazwiska autora
(automatycznie).

e Zadanie: Znajdz artykut opisujacy sposéb pomiaru wydajnosci kwantowej w osrodkach rozpraszania
z czasopisma JOURNAL OT APPLIED PHYSICS, wpisz go do swojej bibliografii.

e Zadanie: Znajdz najnowsze wydanie podrecznika R. Feynmana, zawierajacego informacje na temat
mechaniki o§rodkéw ciagtych. Wpisz go do swojej bibliografii.

https://pbn.nauka.gov.pl/ - Polska Bibliografia Naukowa

e Zadanie: Znajdz swojego promotora i sprawdz ile publikacji napisal, jako wykladowca UW.

e Zadanie: Znajdz publikacje Twojego promotora, ktéra tematyka jest najbardziej zblizona do tematyki
Twojej pracy licencjackiej. Wpisz ja do swojej bibliografii.

http://www.sciencedirect.com/

e Zadanie: Znajdz publikacje na temat wlasciwosci transportowych grafenu, wiedzac, ze opublikowano
ja w czasopismie PHYSICS LETTERS A w sierpniu 2013 roku. Wpisz ja do swojej bibliografii.

http://www.scopus.com/

e Zadanie: Sprawdz ile artkuléw na temat pdlprzewodnikéow zostalo opublikowanych w czasopismie
JOURNAL OF APPLIED CRYSTALLOGRAPHY w roku 2008.

e Zadanie: Znajdz ponownie swojego promotora i dowiedz sie jaki ma wspdlczynnik Hirscha (h-index).

e Zadanie: ZnajdZ ponownie swojego promotora i dowiedz si¢ w jakim czasopismie najczesciej publi-
kowat.

http://materials.springer.com/ - wladciwoéci pierwiastkoéw, czasopisma, itp.

e Zadanie: Wiedzac, ze wzor strukturalny aniliny wyglada nastepujaco: www.fuw.edu.pl/ mkuich/
pzi/formula.png, znajdz rysunek 3D tej struktury oraz dokument opisujacy wiladciwosci dielek-
tryczne tego zwiazku.

https://inspirehep.net/ - high energy physics
http://worldwide.espacenet.com/|- patenty
https://scholar.google.com/|- baza google

Pod tym adresem znajdziesz wykaz wyrazen i skrétéw bibliograficznych: http://poledyt.amu.edu.
pl/download/Wyrazeniay,20i%20skroty’%20bibliograficzne.pdf
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9 Tydzien jedenasty
9.1 Avogadro

Avogadro jest zaawansowanym narzedziem do rysowania czasteczek i zwiazkow chemicznych. Program
ten zostal zaprojektowany na potrzeby modelowania molekularnego, bioinformatyki, materialoznawstwa i
innych dzialéw nauki powiazanych z tematem modelowania molekularnego.

Aplikacje Avogadro mozna znalezé online pod adresem: https://www.rollapp.com/app/avogadro.
Na rysunku [I0] przedstawiono panel startowy aplikacji. Wg mnie duzym minusem tej aplikacji jest fakt,
ze pozwala na export grafiki wylacznie do ”chmury”. Jednak jesli ktos z tego korzysta, to moze by¢
przydatnym narzedziem.

@rollﬁpp Products  Apps :
Avogadro 1.0.3 ST .

A ezl
i e

About Avogadro

Rysunek 10: Panel startowy aplikacji Avogadro

9.2 Inne edytory "molekularne”

Dostepne sa réwniez inne narzedzia do rysowania czasteczek i zwiazkéw chemicznych, choé nie tak dopra-
cowane, jak Avogadro. Oto kilka przyktadow:

1. http://www.webqc.org/moleculareditor.php - wymaga JavaScript’a, ale ma takze wiele przydat-
nych narzedzi:

e kalkulatory jednostek,
e "narzedzia” chemiczne - np. kalkulator bilansowania reakcji chemicznych

e tabele stalych chemicznych i fizycznych
2. https://marvinjs-demo.chemaxon.com/latest/editor.html - bardzo latwe narzedzie

3. http://www.chemicalize.org/ - bardzo fajne narzedzie, ktore dostarcza takze informacje o wlasci-
wosciach i geometrii czasteczek

4. https://www.molecular-networks.com/online_demos/corina_demo_interactive - bardzo pro-
ste demo

5. http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/edit2/index.html - narzedzie do rysowania wzoréw struktu-
ralnych

e Zadanie: Za pomocg narzedzi chemicznych dotaczonych do edytora 1, oblicz objetosé tlenku azotu
w temperaturze pokojowej i przy ciSnieniu normalnym korzystajac z prawa Van der Waalsa.

e Zadanie: Za pomoca narzedzi chemicznych dolaczonych do edytora 1, oblicz mase molowa estru,
ktory pachnie, jak sosna.
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e Zadanie: Za pomocg wybranego edytora narysuj czasteczke CaCOg lub inny bardziej skomplikowany
zwiazek chemiczny.

e Zadanie: Za pomoca edytora 3 narysuj czasteczke kofeiny oraz znajdZ w nim informacje na temat
geometrii czasteczki, refrakcji czasteczki, rozkltadu tadunku w czasteczce oraz jej nazwe w standardzie
IUPAC.

9.3 ”AutoCAD” online

AutoCAD jest narzedziem do tworzenia rysunkéw technicznych, daje wiele mozliwosci dla specjalistycznego
wykorzystania. Bardzo okrojona wesje mozna znalezé pod adresem: https://client.autocad360.com/

e Zadanie: Stwérz nowy projekt w aplikacji autocad360, w ktérej probujesz odwzorowaé rysunek [T}

Rysunek 11: Przykladowy rysunek stworzony w aplikacji autocad360

9.4 Rysowanie

Czasem znajomo$¢ edytorow graficznych online jest przydatna. Oto kilka linkéw do przydatnych narzedzi:

e http://www.abcya.com/abcya_paint.htm (dla 0séb mniej zaawansowanych plastycznie)

http://www.sumopaint.com/home/| (nieco bardziej zaawansowany paint)

http://www.queekypaint.com/app/ (nieco bardziej zaawansowany paint)

http://wwwl190.lunapic.com/editor/?action=paint-bucket (edytor zdjec)

http://www.psykopaint.com/painter.html (edytor zdjec)

http://www.escapemotions.com/experiments/flame/ (co$ dla ludzi z dusza artysty)
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10
10.1

Tydzien trzynasty

Tworzenie wtasnego zasobu internetowego

Korzystajac z mozliwoéci html’a, css’a i JavaScript’a stworzymy kalkulator: http://www.codecademy.
com/courses/web-intermediate-en-jfhjJ/0/1

html - pozwala opisa¢ strukture informacji zawartych wewnatrz strony internetowej, nadajac znacze-
nie poszczegdlnym fragmentom tekstu — formujac hiperlacza, akapity, nagtéwki, listy — oraz osadza
w tekscie dokumentu obiekty plikowe np. multimedia badZ elementy baz danych np. interaktywne
formularze danych. HTML umozliwia okreslenie wygladu dokumentu w przegladarce internetowej.
Do szczegotowego opisu formatowania akapitow, nagtowkéw, uzytych czcionek i koloréw, zalecane
jest wykorzystywanie kaskadowych arkuszy stylow.

CSS - to kaskadowe arkusze styléw (ang. Cascading Style Sheets, w skrdocie CSS) to jezyk stuzacy
do opisu formy prezentacji (wyswietlania) stron WWW. Arkusz styléw CSS to lista dyrektyw (tzw.
regul) ustalajacych w jaki sposéb ma zostaé¢ wyswietlana przez przegladarke internetowa zawarto$é
wybranego elementu (lub elementéw) (X)HTML lub XML. Mozna w ten sposéb opisa¢ wszyst-
kie pojecia odpowiedzialne za prezentacje elementéw dokumentéw internetowych, takie jak rodzina
czcionek, kolor tekstu, marginesy, odstep miedzywierszowy lub nawet pozycja danego elementu wzgle-
dem innych elementéw badz okna przegladarki. Wykorzystanie arkuszy styléw daje znacznie wigksze
mozliwosci pozycjonowania elementéw na stronie, niz oferuje sam (X)HTML.

JavaScript - skryptowy jezyk programowania, najczedciej stosowany na stronach internetowych.
Skrypty stuza najczesciej do zapewnienia interaktywnosci poprzez reagowanie na zdarzenia, spraw-
dzania poprawnosci formularzy lub budowania elementéw nawigacyjnych. Skrypty JavaScriptu uru-
chamiane przez strony internetowe maja znacznie ograniczony dostep do komputera uzytkownika.

jQuery - lekka biblioteka programistyczna dla jezyka JavaScript, ulatwiajaca korzystanie z Java-
Scriptu. Wiekszosé wtyczek i skryptow opartych na jQuery dziata na stronach nie wymagajac zmian
w kodzie HTML (np. zamienia klasyczne galerie zlozone z miniatur linkujacych do obrazkéw w
dynamiczna galerie).

Jedli nie znacie podstaw html’a i CSS’a, a chcecie poznaé - proponuje przej$é kilka bezptatnych kurséw na

http

://www.codecademy . com/
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