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Einsatzgebiet in der Physikalischen Chemie

Unterschiede zwischen Mathematica und Matlab
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Mathematica

» (analytische) Lésungen komplexer
Gleichungen

» Symbolische Mathematik

Matlab

» Datenverarbeitung

» Numerische Simulationen

» Komplexere Programmierungen
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Einsatzgebiet in der Physikalischen Chemie 9
Motivation zur Verwendung von Matlab a
._g
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Motivation zur Verwendung von Matlab

» Wir haben Daten gemessen und wollen diese Daten
auswerten und (sinnvoll) darstellen.

Warum Matlab

» Komplexe Auswertungen

Nicht mehr einfach bzw. per Hand durchfihrbar
Automatisierung durch Programmierung einzelner Schritte
Reproduzierbarkeit und Nachvollziehbarkeit

» Einfache Erlernbarkeit von Matlab

Programmiersprache mit Ahnlichkeiten zu C und Pascal
Grafische Oberflache
Relativ einfach und schnell erste Erfolge
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Einsatzgebiet in der Physikalischen Chemie

Motivation zur Verwendung von Matlab
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Ein reales Beispiel: Fluoreszenz-Versuch aus dem PCG

» Ausgangslage
Daten wurden alle gemessen
Daten liegen als Textdateien (ASCII) vor

» Zielstellung
Vollstdndige Auswertung geman Fragestellung
Abbildungen, die den Assistenten zufriedenstellen
(und den wissenschaftlichen Standards entsprechen)

» Vorgehen
Pflichtenheft erstellen (was muss getan werden?) ¢/
Notwendige Grundlagen von Matlab aneignen
Auswertung gemaf Pflichtenheft in Matlab programmieren

Wintersemester 2013/14 T. Biskup — Anwendung von Matlab in der PC (2) 5/30



Starken und Schwichen von Matlab

Alles hat seine Vor- und Nachteile

Starken

» Relativ einfach erlernbar
» Maéchtig (vollwertige Programmiersprache)

» Gut geeignet fir ,Rapid Prototyping™:
Schnell (halbwegs) verniinftige Ergebnisse

Schwachen

» Kommerziell

Akademische Einzelplatzlizenz: ca. 1000 EUR
Pro kommerzieller Toolbox zusétzlich ca. 300-400 EUR
Zzql. jahrlicher Lizenzkosten

» Langsam
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Allgemeines zu Matlab

Ein toller Taschenrechner — und noch viel mehr

l’)”\\lj'\‘\fjl\[ )“1‘1“])")‘])4"‘

Thales Patent Rechenmaschine, ab ca. 1935
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Allgemeines zu Matlab

Toller Taschenrechner — und vollwertige Programmiersprache
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Toller Taschenrechner — und vollwertige Programmiersprache

» Toller Taschenrechner

Auf der Matlab-Kommandozeile
Matlab beherrscht viele mathematische Funktionen
Ausflihrliche Befehlshistorie

» Vollwertige Programmiersprache
An Pascal und C angelehnt
Erlaubt die Programmierung komplexer Auswertungen
Unterstiitzung moderner Programmierkonzepte
in jingerer Zeit dazugekommen (z.B. OOP)
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Allgemeines zu Matlab

Was man mit Matlab u.a. alles machen kann
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Was man mit Matlab u.a. alles machen kann

» Ablaufe automatisieren

Befehlsfolgen in Skripten oder Funktionen
Gleiche Verarbeitung &hnlicher Daten

» Abbildungen erstellen
Matlab unterstitzt viele verschiedene Abbildungstypen
(Halbwegs) publikationsfahige Abbildungen

» Komplexe Auswerteprogramme schreiben

»1oolboxen*
Nutzerschnittstellen (CLI und GUI)
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Allgemeines zu Matlab

Was man mit Matlab u.a. alles machen kann
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Allgemeines zu Matlab
Was man mit Matlab u.a. alles machen kann
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Toolboxen zur Simulation von Spektren

EasySpin — by Stefan Stoll

c\ > MATLAB toolbox for simulating and fitting

Electron Paramagnetic Resonance (EPR)
\ spectra.

De-facto-Standard fur die EPR-Spektrensimulation
Komplett kommandozeilenbasiert

Implementiert viele verschiedene Algorithmen
Gemeinsame Schnittstelle fur alle Simulationen
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Allgemeines zu Matlab

Was man mit Matlab u.a. alles machen kann

Toolboxen mit grafischen Schnittstellen

800 TA GUI : Main Window.

o oo s |
e e 2 - e 3
Y ()

o
Load data from file(s)
Import data from diverse sources
S —
() Combine multiple files
Hers
TA toolbox e

| e s

a Matlab™ toolbox s labats
for transient absorption spectra (@ Detormine labels from fe ‘
File toe
| Oxord TAMFE binary :)

[ asci |
o | row

Display tyoe

Help J( About (im0 J( AcC )(_AVG J( mFE [ Ft saus ) [ 7| (\L\

[Enter command - Ctrl-1 / Cad-1 for access Mode: None Saws: 0K
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Allgemeines zu Matlab

Bezugsquellen und Verfligbarkeit
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» Matlab ist in Baden-Wiurttemberg Gber eine Landeslizenz
an allen Universitaten verflgbar.

» Die Lizenz erlaubt die Installation auf privaten Computern.

» Zum Bezug muss auf der MathWorks-Seite
ein personliches Konto angelegt werden.

Dazu ist eine Uni-Email-Adresse zwingend notwendig.
» Details auf den Seiten des Rechenzentrums

Seite des Rechenzentrums

https://www.rz.uni-freiburg.de/services/
beschaffung/software/matlab-landeslizenz
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Matlab — eine praktische Einfiihrung

Ein erster Blick auf das Arbeiten mit Matlab

Ein erster Blick auf das Arbeiten mit Matlab

» Matlab ist eine ,integrierte Entwicklungsumgebung“ (IDE)

Bringt alles zur Arbeit Notwendige mit
Das Meiste spielt sich in einem Fenster ab.

» Einzelne ,Teile” von Matlab

Hauptfenster (mit Kommandozeile, ...)
Editor (fur die Programmierung)
Abbildungen (Grafikfenster)

» Zwei Arbeitsmodi

Befehle direkt auf der Kommandozeile eingeben
Befehislisten in Skripten/Funktionen
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Matlab — eine praktische Einfiihrung

Das Matlab-Fenster (2012a)
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800 MATLAB R2012a

PN & C & & of B @ CurentFolder: |/Users/till @

” Shortcuts (2] Howto Add (4] What's New

x 2 1 O Current Folder x2wg Command Window x_» O Workspace

B < till > - L E | > w o E [Ps. -

B (Name & Name & Value
Applications
config
Designer Files
Desktop
Documents
Downloads
Dropbox
dwhelper
Library
Movies
Music
Pictures
Programme
Public
restore
Sites

YYVYYYYVYVYYVYYVVY

x 2 » 0 Command His...

vV

Javalog.35154 h = ErEPRgui;
" javalog.41049 timerfind

- matlab_crash_dump.3515 delete(tinerfind)
- matlab_crash_dump.4104 timerfind

" Registrierung senden h = trEPRgui;

5 unison.dump :imeif'i:;: .

5 unt = trEPRgui;

" unison.log b - tEPRg

%= 01.11.13 12:39 -
%-- 01.11.13 12:40 -

% vmdscene.tga

Details ~

- Ready
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Matlab — eine praktische Einfiihrung

Das Matlab-Fenster (2013a)
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800 MATLAB R2013a b}
i riows = O O  aseuch Documentaior 3
B lﬂﬂ - [l & H Lz, New Variable. gAna\kaode E s ('} Community
£} Open Variable ~ £ Runand Time = Request support
New New Open |L|Compare Import  Save Layout [ SetPath Help,
Script v ~ Data Workspace | Clear Workspace ~ |/ Clear Commands ~ - ~ o Add-Ons v
ALE VARIABLE cope ENVIRONMENT RESOLRCES
> EEE/
Current Foider Workspace
B Name s fx >> Name & Value
» [ Applications
» Cbin
cores
> dev
» [ Developer
> [etc
» [ Handbiicher & Informationen
home
» (i Library
net
Network
» [opt . E
» [ private
» [sbin
» Csw z
» [ System Command History
» Ctmp 1=
» [ User Guides and Information 2d ../../Data/Freiburg/HPL
» (& Users 1s
» Cusr cd Daten/
» [var 1s
Volumes ed export/
y 1s
) mach_kemel w ®-- 01.04.13 19:34 —-%
. doc uicontrol
Details ~
Ready
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Matlab — eine praktische Einfiihrung

Das Matlab-Fenster: Elemente

Elemente des Matlab-Fensters

» Command Window

,Kommandozeile®
Das Fenster, in das Befehle direkt eingetippt werden.

» Workspace

Ubersicht (iber die momentan definierten Variablen
» Current Folder

Anzeige des aktuellen Verzeichnisses
» Command History

Ubersicht iiber die Befehlshistorie

@« Es gibt dartiber hinaus noch weitere Fenster und
Elemente, z.B. den Editor, Abbildungen, ...
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Matlab — eine praktische Einfiihrung
Der Matlab-Editor
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;‘b ™~ g Find Files Insert F = p A L%
@ ?k el - D P 2] Run Section
_ Compare = Comment % GoTo v
o (e G (] % & A Breakpoints  Run  Runand Runand [o) Advance
- - v (Print v Indent |- |  Find ~ - - Time  Advance
FiLE eoim NAVIGATE | BREAKPOINTS RN
7O LS45ASCllread.m
1 [unction [data,status,warnings] = LS45ASCIIread(filename,varargin) =
2 % LS45ASCITREAD Read ASCIT files written by PerkinElmer LS45 spectrometer
3 ®
4 % Usage:
5 %  data = LS45ASCITread(filename)
6 % [data,status,warnings] = LS45ASCIIread(filename)
7 ®
8 % filename - string
s % Name of file to read
10 ®
1 % data - struct
12 & structure containing data and header
13 %
14 % status - scalar
15 % Return value for the exit status:
16 & 0: command successfully performed
17 % -1: file unreadable
18 ®
19 % warnings - cell arra
20 % Contains warnings/error messages if any, otherwise empty
21
22 % (c) 2013, Till Biskup
23 % 2013-05-02
24
25 - status = 0;
26 - | warnings = cell(0);
27
28 % Some internal configuration
29 - separator = '\t';
T [ln 1 Col 1
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Matlab — eine praktische Einfiihrung
Der Matlab-Editor
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Was muss ein guter Editor kénnen?

automatische Codevervollstandigung
Codelberprufung wahrend der Eingabe

Hilfe aus dem Editor heraus erreichbar
Syntaxhervorhebung (,Syntax highlighting*)
automatische Codeeinriickung

Zusammenfalten von Codeteilen (,Code folding*)
Refaktorierung (,Refactoring*)

vVvyVvyVvVVvyyvyy

@ Der Matlab-Editor unterstiizt die meisten der
genannten Kriterien mittlerweile recht gut.

Wintersemester 2013/14 T. Biskup — Anwendung von Matlab in der PC (2) 22/30



Matlab — eine praktische Einfiihrung
Der Matlab-Editor
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Codelberprifung im Matlab-Editor
» Der Matlab-Editor zeigt drei Zusténde an.
(alles in Ordnung, Warnungen, Fehler)

» Fuir Warnungen und Fehler kénnen
zusatzliche Hinweise angezeigt werden.

» Haufig wird fir Warnungen und Fehler eine
automatische Behebung angeboten (,Autofix®).

» Warnungen kénnen ignoriert/abgeschaltet werden
(im Einzelfall sinnvoll).

<« Warnungen und Fehler sollten in jedem Fall
ernst genommen und deren Ursache behoben werden.
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Matlab — eine praktische Einfiihrung

Der Matlab-Editor
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Codelberprifung im Matlab-Editor

6 O O Editor - {Users/till/Documents /Uni/FR/Lehre/Methodenkurse /Programmierkonzepte/aufgab...

% = L o5 LL B .

x 2 ﬂgj_lﬂfa B9 ™ @ E- e Bl | =
Z o= - — [
el -]+ +11]x B 0 yam
1= =01:0.1:40%pi]; =
2 - y=sin(5*x)*sin(0.1%x).*cos(2%x)

3 - plot(x,y)

4 - xlabel({ time}; ylabel{'intensity’);

5_ tic; figure(); maxvalue = 100;

6 - set(geca, '¥Lim',[0 maxvalue]); set({gca, '¥YLim',[0 1]);

2 nald on: wlak!T0 maxvalnel .5 _51%

Autofix im Matlab-Editor

Foeasi m maniwes o mge vusie g
| &, Terminate statement with semicolon to suppress output (within a script). (Details » | [(Fix]) |
T =——— .
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Matlab — eine praktische Einfiihrung
Der Matlab-Editor
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Codeeinrickung: Allgemeine Aspekte

» Automatische Codeeinriickung erhdht die Lesbarkeit.
» Beginn und Ende von Schleifen sind einfach erkennbar.

@ Saubere Codeeinrlickung ist nicht optional.

Codeeinrtickung im Matlab-Editor

» Der Editor beherrscht automatische Codeeinriickung.

» Codebereiche kénnen im Nachhinein automatisch
eingerickt werden.
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Matlab — eine praktische Einfiihrung

Das Matlab-Abbildungsfenster

Figure 1
File Edit View Insert Tools Desktop Window Help ¥
D de b AATBDEL- & 0E i
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Matlab — eine praktische Einfiihrung

Das Matlab-Abbildungsfenster

800 Figures - Figure 1
File Edit View Insert Tools Debug Desktop Window Help
xr DI IRARATDELW- 32 08 om (B m B8 &
Figure Palette ® | /8 Figure T Plot Browser ®
 New Subplots - - ® | @ Axes (o title)
1
T ]2DAxes 223 ¥ —
1. 3DAxes =8 08
06
 Variables 04
Hx 1x126
By 1x126 0.2
. 0 .
v Annotations
 Line 02
N Arrow 4
"®y Double Arrow 08
= TextArrow s
T TextBox
[ Rectangle - H [ 3 3 0 12 Add Daia
Property Editor - Figure ®
Figure Name: (M Show Figure Number [ More Properties... |
Colormap: | IR W et D [ Export Setup... |
Figure Color: & .
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Matlab — eine praktische Einfiihrung

Das Matlab-Abbildungsfenster
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Das Matlab-Abbildungsfenster

» Alle Eigenschaften Gber Kommandozeile steuerbar
Hilfreich fir die automatisierte Erstellung von Abbildungen
Manches weder intuitiv noch trivial

» Achsenbeschriftungen

Auf korrekte Formatierung achten
Matlab unterstitzt grundlegende IATEX-Befehle

» Export
Matlab unterstiitzt Export in Bitmap- und Vektorformate
Viele Einstellungen weder intuitiv noch trivial
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Matlab — eine praktische Einfiihrung

Man lernt nur durch Anwendung

Man lernt nur durch Anwendung

» Matlab macht es dem neuen Nutzer leicht

Alles in einer grafischen Oberflache
Schnelle Erfolge gewahrleistet
Einfache Syntax

Einfach zu erlernende Sprache

» Ab jetzt wird es praktisch

Matlab ist auf den Rechnern des CIP-Pools installiert
Jedes Mitglied der Universitéat hat Zugriff via Landeslizenz

» Praktisches Beispiel: Auswertung Fluoreszenz-Versuch

Pflichtenheft erstellen (was muss getan werden?) ¢/
Notwendige Grundlagen von Matlab aneignen (v)
Auswertung gemaf Pflichtenheft in Matlab programmieren
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Ausblick

Wie geht’s weiter?
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...gleich geht'’s weiter

Vorschau: Grundlegende Sprachkonzepte

» Grundlegende Sprachkonzepte von Programmiersprachen
» Befehle/Funktionen
» Hilfe zur Selbsthilfe
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