C2150: Zpracovani informaci a vizualizace v chemii

Program pro tvorbu grafu - Grace

1. Web programu Grace: http:/plasma-gate.weizmann.ac.il/Grace/

2. Spusténi programu
Spoustime z termindlu piikazem xmgrace &. Program se také nachazi v modulech, takze ho
muzeme téz spustit tak, ze nahrajeme ptislusny modul: module add grace a pak spustime:
xmgrace &.

3. Nacteni souboru s daty:
Zvolime Menu: Data / Import / ASCII. Vybereme soubor examplel.dat (v
/home/martinp/C2150/grace/) vybereme v Load as volbu NXY. Zobrazi se graf se 4 kiivkami
(v poradi Cernd, ¢ervend, zelend, modra).
Soubor si prohlidnéte v textovém editoru: prvni sloupec obsahuje hodnoty na ose x a dlasi 4
sloupce jsou 4 série s hodnotami y.

4. Prace se sériemi, odstranéni série
Budeme chtit odstranit posledni sérii (modra ¢ara). Vyberte Menu. Edit / Data sets.
Oznaceni sérii vzdy znamena ¢islo grafu a Cislo série, napt. GO.S1 je graf 0, série 1. Pii
klinuti na sérii se zobrazi prislusna statistika (min a max na X a Y a potadi bodu, ktera dané
hodnoty dosahuje). Vybereme posledni serii S3 a pravym tlac¢itkem mysi otevieme
kontextové menu a vybreme Kil/l. Dojde k odstranéni série z grafu.

5. Nastaveni vzhledu sérii
Vyberte Menu: Plot / Set appearance. Téhoz mizeme dosdhnout dvojkliknutim na kiivce v
grafu.

« MiZeme nastavit vlastnosti ¢ary kiivky na zalozce Main v sekci Line properties,
napi. zménu barvy v polozce Color, zmény musime vzdy potvrdit tlacitkem
Apply (ptipadné Accept, které vSak zavie okno). Dale mizeme nastavit rizné
typy symbolti zobrazenych v jednotlivych bodech kiivky.

+  Chceme-li provést zmeénu na vice sériich, ozna¢ime vice sérii s pouzitim <Ctrl>
nebo <Shift>. Napf. nastavte stejnou barvu pro vSechny 3 série. Pokud nyni
naopak chceme nastavit pro kazdou sérii odliSnou barvu, ozna¢ime tyto série a v
menu okna Set Appearance vybereme: Edit / Set different colors. Pro nastaveni
odli$ného typu €ar obdobné pouZijeme Edit / Set different line styles a pro
nastaveni riznych symblii v bodech ktivky Edit / Set different symbols. Pro
cernobilé zobrazeni pouzijeme Edit / Set black & white.

- Pokrocilejsi nastaveni €ar je na jednotlivych zaloZzkach. Propojeni mezi body Ize
napft. odtsranit v zdloZzce Main v Line properties nastavenim Style na None.
Prostor pod ¢arou Ize vyplnit na zalozce Line nastavenim v sekci Fill properties
polozky Type na To baseline ptipadné nastavenim barvy (Color) nebo vzoru
(Pattern). Nastavte pro kazdou kiivku jinou barvu vyplnéni prostoru od kiivkou.

+  Chceme-li zménit potfadi v jakém se kiivky prekryvaji, klikneme na ptislusSnou
sérii v seznamu pravym tlacitkem mysi a v kontextovém menu vyberem Bring to
front nebo Send to Back. Potadi sérii v seznamu se zméni tak aby byly vzdy
vykreslovany v potadi jak jsou uvedeny v seznamu. V kontextovém menu lze
také skryt/zobrazit jednotlivé série.

6. Vlasnosti os
Vyberte Menu: Plot / Axis Properties nebo dvojkliknéte na rdmecek grafu. V okné je mozné
zmeénit parametry osy. Nahote v policku Edit vybirame osu na kterou se budou zmény
aplikovat.
+ Rozsah os. V policku Start a Stop 1ze vyplnit hodnoty pocatku a konce osy a typ
stupnice (linearni, logaritmicka ...).
- Popisky os x ay. Popisek uvedeme na zaloZce Main, sekce Axis label, poli¢ko
Label string. Chceme-li vlozit do popisku specidlni znak, stiskneme <CtrI><E>.
(V poli¢ku se nékdy nezobrazuji ty znaky, které jsme vybrali, ale v grafu by to
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mélo byt vpotradku). Vytvoite vhodny popisek osy x. Na zéloZce Axis label &
bar je mozné nastavit dals$i parametry popisku. Zménte font popisku na Helvetica
a jeho barvu na modrou a velikost pisma piiblizné¢ na 150. Vyzkousejte dalsi
moznosti nastaveni.

«  Znacky na osach. Na zalozce Main v sekci Display options miizeme ménit
zobrazeni znacek na osach a jejich popiskil. V sekci Tick properties 1ze nastavit
rozestupy mezi hlavnimi znackami (Major spacing) a poc¢et mensich znacek mezi
dvéma hlavnimi (Minor ticks), dale 1ze nastavit format ¢isla popisku znacek a
pocet desetinnych mist (zkuste nastavit na decimal a 1 desetinné misto). V sekci
Tick label properties 1ze zménit font a barvu popiski znacek. V sekci Axis
placement 1ze nastavit posun osy v kolmém sméru (zkuste zménit hodnotu
Offset-Normal na 0.03). Podrobné&j$i nastaveni lze provést na zalozkach Tick
labels (zkuste nastavit u popiskl thel na piiblizn¢ 45°, vyzkousSejte nastaveni
hodnot Stagger) a Tick marks (nechte vykreslit pomocné Cary grid lines).
Nastaveni ¢ary osy (bar) 1ze provést na zalozce Axis label & bar v sekci Bar
properties (barvu, tloustku a styl ¢ary). V zalozce Special 1ze ptidavat
uzivatelské popisky na specifikované pozice.

Titulek grafu a dalsi vlastnosti grafu
Vyberte Menu: Plot / Graph Appearance nebo dvojkliknéte v oblasti nad grafem.

- Titulek grafu. Na zéloZce Main v sekci Titles vypliite vhodny text nadpisu a
podnadpisu grafu. Na zalozce Titles mizeme ménit font, velikost pisma a barvu.

- Okraje grafu. Sitku ohranieni grafu lze nastavit na zalozce Main v sekci Viewport.
Téhoz 1ze dosahnout dvojkliknutim na rohy grafu a posunutim.

« Oramovani grafu. Na zdlozce Frame lze ménit typ ohraniceni, barvu, tloustku a
styl cary. Také Ize nastavit vlastnosti vyplné grafu.

Legenda grafu

V okn¢ Set Appearance (Menu: Menu: Plot / Set appearance) ptidejte pro kazdou sérii
popisek legendy (zalozka Main, sekce Legend). Dale v okné Graph Appearance (Menu: Plot
/ Graph Appearance) oznacime Dislpay legend (zalozka Main, sekce Display options) a tak
dojde k zobrazeni legendy. Vlastnosti legendy nastaujeme na zalozkach Leg. box a Legends.
Polohu ramecku s legendou 1ze zménit pomoci mysi kdyz v okné€ s grafem stiskneme
<Ctrl><L>, kurzor mysi se zméni na ruku a umozni posunout ramecek do jiné polohy, tento
rezim pak ukon¢ime pravym tla¢itkem mysi.

Kresleni grafickych objektu

Vyberte Window: Drawing objects. Kliknéte na tla¢itko Line a nakreslete ¢aru. Pak kliknéte
na tlacitko Edit object a kliknéte na vytvorenou ¢aru.Editujte ji tak abyste z ni vytvofili
¢ervenou Sipku s tloustkou ¢ary 3 a délkou Sipky 2. Dale vytvoite elipsu a vyzkousejte
ansatventi jejich vlastnosti. Do oblasti grafu dale umistéte text. Vyzkousejte presouvani,
kopirovani a mazani objektii pomoci tlacitek Move object, Copy object a Delete object.

Vytvoreni grafického vystupu

Vyberte Menu: File / Print setup. V polozse Device specifikujte vystupni format, nejcastéji
PostScript (pro tisk), EPS (pro vkladani do dokumentti) nebo PNG (rastrovy obrazek). Ve
File name specifikujte jméno vystupniho souboru (pokud nespecifikujete cestu, uklada se do
slozky ze které byl program spustén) a potvrd’te Accept. Soubor se vygeneruje vybranim
Menu: Print.

UloZeni projektu s grafem
Graf lze ulozit do souboru pomoci Menu: File / Save as. Souborim davame koncovku .agr.
Subor Ize znovu nacist pomoci Menu. File / Open.

Linearni regrese, prokladani krivek
« Linearni regrese. Z grafu vymazte série S1 a S2. Vyberte Menu. Data /
Transformations / Regressions, ponechte vychozi hodnoty a potvrd’t¢ Accept.
Zobrazi se vysledky linearni regrese a vytvoti se nova série, kterd odpovida
regresni pfimce.
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seznamu vyberte prvm sadu, Type of fit vyberet Cubic, v Load vyberte F unctzon,
pocatek a konec (Start load at, Stop load at) zvolte 0 a 10 a pocet boda 50 a
potvrd’te Accept.

13. Vytvareni sérii dat
Krom¢ nacteni dat ze souboru mtizeme data pro série vytvorit i pfimo v programu.

Zadani dat do tabulky. Zvolime novy graf (Menu: File / New). Vybereme
Menu: Edit / Data sets a v otevieném dialogovém okné vybereme Edit / Create
new / In spredsheet. Data zaddme ru¢né¢ do tabulky a potvrdime tlacitkem Accept.
Pro nastaveni vhodného rozsahu soutadnic vybereme Menu. Edit / Autoscale
graphs.

Vytvoreni série pomoci rovnice. Zvolime novy graf (Menu: File / New).
Vybereme Menu: Edit / Data sets a v otevieném dialogovém okné vybereme
Edit / Create new / By formula. Zde specifikuje pocatecni a koncovou hodnotu an
ose X (napf. 0 a 10) a pocet bodt v policku Length (napt. 50). Hodnoty X=
obvykle specifikujeme jako $¢ (proménna t, ktera se bude meénit) a v policku Y=
uvedeme matematcky vzorec pro vypocet (napt. $t*$t). Potvrdime tlacitlem
Accept a nastavime vhodny rozsah soutadnic Menu. Edit / Autoscale graphs.
Vyzkousejte téz pro jiné funkce, napt. 1/$t, sin($t), exp($t).

14. Prace s vice grafy
Vyberte Menu: Edit / Arrange graphs. Vymazte existujici graf — v seznamu kliknéte na
jméno gafu a v kontextovém menu vyberte kill. Pocet sloupcti nastavte na 1 a pocet fadkli na
2, potvrd’te tlac¢itkem Apply. Okno zaviete.

Nacteni dat. Vyberte Menu. Data / Import / ASCII. Vyberte soubor examplel.dat.
V sekci Read to graph vyberte graf GO a v Load as vyberet NXY a soubor nactéte

(tlacitko OK). Stejny soubor nactéte téz do grafu G1.

+ Odstarnéni sérii. Vyberte horni graf tim, Ze na n¢j kliknete — v rozich grafu se
objevi ¢erné CtvereCky. Vyberte Menu: Plot / Set Appearance (téhoz lze
dosahnout rychleji dvojkliknutim na graf). U grafu GO vymazte sérii S1, S2 a S3
(v kontextovém mneu vyberte Kill). U grafu G1 vymazte série SO, S1 a S3.

+  Odstraiite mezeru mezi grafy. Vyberte Menu: Edit / Arrange graphs, v seznamu
vyberte oba grafy (<CtrI>+<lev¢ tlacitko mysi>), nastavte Vgap/height na 0 a
potvrd’te Apply. U grafu GO odstratite popisky na ose X (oznacte graf, Menu:
Plot / Axis properties a zruste volbu Display tick labels).

Uloha 1:

Vytvoite graf narGstu poctu struktur v
PDB databézi. Pouzijte data ze
souboru PDB_growth.dat (ve slozce
/home/martinp/C2150/grace/). Graf by
m¢l vypadat jak je uvedeno na
obrazku vpravo.

Do odevzdavarny vloZte soubor
*.agr a také obrazky grafu ve
formatu PostScript a PNG.
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