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1 Programmeinfiihrung

Das Programm QtiPlot lasst sich auf mehrere Arten 6ffnen:
e Uber das Menii, in der Kategorie Wissenschaft
e Mithilfe der Suchfunktion im Menii: gtiplot

e Uber das Terminal/die Konsole (ebenfalls zu finden im Menii unter System
[s. Abb. 1]) mit dem Befehl: gtiplot.

Orte Anwendungen Favoriten: &
L Computer E Alle Z-matrix molecular builder and view...
# Personlicher Ordner - Molekiilbetrachter

Blro 2 3D-Struktur anzeigen

W Netzwerk
= Arbeitsflache

1 Milleimer

Grafik

Multimedia

| Periodensystem der Elemente
Mendelejew's Periodensystem der Ele...

J QtiPlot
"' data analysis and scientific plotting

RasMol (classic version)

.

&y Internet

View macro-molecules and prepare p...
Fa software-Entwic...

=

System Systemwerkzeuge
|74/ Kontrollzentrum

RasMol (GTK wversion)
View macro-molecules and prepare p... —

. SHMO
| ﬂ Wissenschaft | '?2 java program to calculate molecular ... ‘ ‘

B Terminal
E Zubehor 3 | Spektrenbetrachter
G Abmelden Ein Spektrenbetrachter fiir den GNO...
e
It Einstellungen - . Wl :
Suchen | | Q,
¥ =l [@ GNU Image Manipulati... l

Abb. 1: Starten von QtiPlot {iber das Menii.

1.1 Tabellen

Nach dem Start des Programmes sind in der bereits gedffneten Tabelle 1 zwei Spal-
ten zu sehen, 1|X] und 2[Y]. Durch den Mentipunkt Table kénnen mit Add Column
zusitliche Spalten erzeugt werden, bei denen unter Set Columns As die Koordi-
nate angegeben werden kann: X, Y oder Z. Mit einem Rechtsklick auf eine der
Spalten konnen die Einstellungen ebenfalls vorgenommen werden. Das Einfiigen
von zusatzlichen Reihen erfolgt auf die selbe Weise.

Unter Column Options kann die Benennung der Spalten gedndert werden.
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Abb. 2: Graphische Oberfliche von QtiPlot.
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File Edit View Scripting Plot Analysis| | Windows Help
Set Columns As -
O ® \ =

Column Options ... Ctri+Al+0

@ DejaVu Sans | & Set Column Values ... Alt+Q

Recalculate Ctrl+Return

= Fill Columns With "
1[X] 2[y] B Clear

Add Co
Columns...
Hide Selected

Show All Columns
B Adjust Column Width

|¢ Move to First
+ Move Left

¥ Move Right
¥ Move to Last
2 Swap columns

@~ | ! e w e

Rows...
Delete Rows Interval...
Move Row -

Go to Row... Ctri+Al+G
Go to Column... Ctrl+Alt+C
Extract Data...

Convert to Matrix "

Abb. 3: Hinzufiligen zusétzlicher Spalten in einer Tabelle.

Vor dem Einfiigen der Daten muss darauf geachtet werden, dass das korrekte Zah-
lenformat eingestellt ist. Im Menii Edit unter Preferences wird im Reiter Numeric
Format bei Decimal Separators das gewiinschte Format einstellen.
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QtiPlot - Choose default settings

General

]

Application  Confirmatiens = Colors | Numeric Format | File Locations  Internet Connection

B e
Number of Decimal Digits =
System Locale Setting
2D Plots Decimal Separators 1,000.0 ] omit Thousands Separator
1.000,0
Clipboard Decimal Separators
@ 3D Plots || muParser uses C locale settings
.
Fitting

| apply || oK | Cancel |

Abb. 4: Einstellen der Dezimaltrennung.

1.2 Import von Daten

Die Messdaten aus dem Praktikum werden als .tzt-Dateien abgespeichert. Vor
dem Import in QtiPlot sollten die ersten Zeilen der Datei, die keine Messwerte
enthalten, geloscht werden. Die Datei dazu mit einem Texteditor 6ffnen und die
entsprechenden Zeilen entfernen.

Die Dateien werden iiber File - Import - Import ASCII eingefiigt. Hier kann die
Dezimaltrennung ebenfalls eingestellt werden. Ist in der Vorschau noch ein Teil
des Dateikopfes zu sehen, so kann bei Ignore first x lines eingestellt werden, dass
nur die tatséchlichen Werte eingelesen werden.

Vor dem Importieren der Werte muss noch der Haken bei Use first row as Column
Names entfernt werden, da nach den vorhergehenden Schritten nur noch Messwerte
in den Spalten sein sollten.

Es kénnen mehrere Tabellen gleichzeitig geoffnet werden. Dies spart etwas Arbeit.
Spater werden alle Messkurven der Extinktionsreihe in einen Plot eingefiigt.

Wenn die Dateinamen der Konzentration entsprechen, werden die Kurven danach
benannt und konnen sehr einfach zugeordnet werden.
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Edit View Scripting Plot Analysis Table Windows Help

New
= Open...

Open Image File...

%] Append Project...
Recent Projects
# Close

[ save Project
B save Project As...

Save Window As...

Open Template...

L3

e | & 8 B HBEB =
Curl+l = — .
Ctri+Alt+A [ vio [Ie
" WETE)
esktop/0_001g... |-/ |0]X ||
Ctrl+S /Desktop/0_002g... - |(0][x]]
Ctrl+Shift+S D6/Desktop/0_003g... [ |[0][x]
406/Desktop/0_004g... - [0/

24U saiiopu vudga [l

2 save as Template... i

. -0,785
&} Print... Ctrl+pP
[ Print Preview...
Print All Plots
Export -
ifg
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Chrl+0 Sound (WAV)... h

Quit
9 P— Kd import Image...
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Abb. 5: Meniipfad zum Einlesen von ASCII-Datenformaten.

- QtiPlot - Import ASCII File(s) + x
Look in: { [ /homefsrvcip/c2406/Desktop vl & > 4 MW E]
! Computer BC1-Prak |l Javaversuch3o L L E 01.xcf 3 BC1Fragen
c2406 CIP-stundenplan L L L & 02.xcf £ BClFragen
- .

file name: | "0_001gL.txt" "0_002gL.txt" "0_0D3gL.txt" "D_004gL.txt" "0_005qL.Ext" N | Open
Files of type: [« [ v Cancel

Import each file as: [New Table VJ [ |Use first row as| | Column Comments ¥

Separator: [TaB [ v]

Ignore first [0 lines H "] Remove white spaces from line ends

Ignore lines starting with [# 1 ] simplify white spaces

Decimal Separators | 1.000,0 A [ Omit thousands separator
Endline character | LF (Unix) A ) Import as read-only
[E2] Preview Lines [100 ‘:‘ { Column Types... ] I Help
1 2 |
J
1 177,58 0,785
2 177.8] -0,785 3

Abb. 6: Gleichzeitiges Offnen mehrerer Dokumente, jeweils in eigenen Tabellen.

2 Erstellen und Bearbeiten von Plots

2.1 Erzeugen von Plots aus Daten

Bei xy-Plots wird die Y-Spalte markiert und iiber das Menii Plot der Punkt Line
ausgewahlt. Wenn nur wenige Messpunkte vorhanden sind, ist auch ein Scattter
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oder Line + Symbol moglich. Durch Rechtsklick auf die ausgewéhlte Y-Spalte kann
ebenfalls der Plot erstellt werden.

| M
1 1 X cut " Scatter W
2 = B
2 Cony Fa Llne'+I5!'mb0I .
L3
2 @ Paste Special Line/Symbol
5 S J Columns
Rows
6 = Set Column Values ... Alt+Q Special Bar/Column ~ »
? Recalculate Ctri+Return | Bgl Area
2 Fill Column With »| 6% pie
Normalize -
= W Ribbon
Frequency Count ... @ Bars
ZH Statistics on Columns (B scatter
B Clear & Tajectory
FH Delete Statistical Graphs

Hide Selected
Show All Columns

23] Insert
+B Add Column Alt+C
Sort Column >

811 sort Table

& Adjust Column Width
Column Options ... Ctri+Alt+0

Abb. 7: Erzeugen eines Plottes mit der Line-Darstellung: Verbinden der Mess-
punkte, ohne die einzelnen Messpunkte extra darzustellen.

Durch einen Rechtsklick in die Mitte des Graphenfensters konnen tiber Add/Remove
Curves mehrere Tabellen ausgewihlt werden, die ebenfalls in den Plot eingefiigt
werden. Bei New curves style noch ein Mal Line auswéihlen und mit dem Pfeil in
das Fenster Graph contents iibertragen.

2.2 Bearbeiten von Plots

Durch Doppelklick direkt auf eine der Achsen lasst sich der Plot formatieren. Im
Reiter Scale lassen sich unter Bottom, Left etc. die Begrenzungen des Graphen
einstellen.

Bei den fiir das Praktikum zu erstellenden Plots soll alles unter 500 nm abgeschnit-
ten werden, da dort keine auswertbaren Bereiche vorhanden sind. Also muss im
Bereich Bottom bei From 500 eingegeben werden. Die obere Grenze soll 700 nm
sein. Unter dem Punkt Left soll 0 bis eins eingestellt werden.

Entweder im selben Meniifenster unter dem Reiter Azis oder im Graphenfens-
ter durch Doppelklick auf die Beschriftung kann die Achsenbeschriftung gedndert
werden.
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Abb. 8: Einfiigen zusétzlicher Graphen in den selben Plot.

B 0-001gL - /home/srvcip/c2406/Desktop/0_001gL.txt E]@@
[E1 0-002gL - thomefsrvcip/c2406/Desktop/0_002gL.txt [~ T[]
i _003gL.txt (—[0)[%]

1
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1
7 .
. 2 Available data Graph contents El
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Abb. 9: Auswahl der gewiinschten Tabellen fiir das Einfiigen in den Plot.

2.3 Auslesen von Werten auf einem Graphen

Im Praktikum soll die Optische Dichte berechnet werden. Dafiir miifsen die Maxima
der einzelnen Kurven abgelesen werden und in einer neuen Tabelle abgelegt werden.

Dazu existiert im Menii Data die Funktion Data Reader. Damit kann das Maximum
der Kurven abgelesen werden. Durch einen Klick auf das Maximum werden in
einem schwarzen Fenster links oben mit griiner Schrift die Werte ausgegeben. Fiir
die Aufgabe im Praktikum geniigen zwei Nachkommastellen. Fiir diesen Plot soll
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Scale | Grid

QtiPlot - General Plot Options

Axis = General
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[] show Axis Break
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| Apply ][
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Abb. 10: Meniifenster fiir die graphische Bearbeitung von Plots.

die Darstellungsart Scatter ausgewahlt werden.

3 Anpassungen von Kurven

3.1 Lineare Regression

Im folgenden Abschnitt wird die lineare Regression, die fiir das Praktikum bendétigt
wird, beschrieben. Im selben Meniifenster konnen auch weitere Regressionsarten,
z.B. eine lineare Regression nicht durch den Ursprung, eingestellt werden.

Fiir die benotigte Ausgleichsgerade durch den Ursprung gibt es entsprechende
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Analyze Format Windows Help
Disable tools

Q Zoom In/Out and Drag Canvas
Q. Zoom/Drag Canvas Horizontally
Q! zoom/Drag Canvas Vertically

Q Zoom In Ctri++
&, Zoom Qut Ctri+-
¥ Rescale to Show All Ctri+Shift+R
# Select Data Range % Alt+S |
« Screen Reader |
*.: Draw Data Points

{n Move Data Points... Ctri+Alt+M
% Remove Bad Data Points... Alt+B

ﬁ Drag Curve

Abb. 11: Data-Reader Funktion im Menii.
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Abb. 12: Auswahl des Maximas der Kurve im Plot und Anzeige der Koordinaten.

Einstellungen unter Analyze - Fit Wizard. Nach Anklicken dieses Punktes miissen
zuerst zwei der sich 6ffnenden Fenster geschlossen werden, die fiir eigene Fits be-



HUWagner und Julia Bek  Einfithrung in QtiPlot 30. Juni 2011 10/13

File Edit View 5Scripting (

OB R mE R

Abb. 13: x- und y-Werte des ausgewahlten Punktes mittels des Data Readers.

notigt werden. Danach ist unter Built-in LinearSlope auszuwéahlen und der Haken
bei Fit using built-in function zu setzen. Anschlieffend mit dem griinen Pfeil rechts
unten in das néchste Meniifenster wechseln.

Bei From x und To z ist als Begrenzung 0 bis 0,007 einzustellen, damit die Gerade
lang genug gezeichnet wird, um durch den Ursprung zu reichen und den Messbe-
reich zu umschliefien.

Erneut im néachsten Meniifenster ist ein Haken bei Paste Parameters to Plot zu
setzen und mit Apply zu bestétigen.

Abschliefsend muss ins vorherige Mentifenstern zuriickgekehrt werden und der But-
ton Fit mit dem hellgriinen Pfeil betétigt werden.

Sollen mehrere Geraden in einen Plot gezeichnet werden, so muss die Begrenzung
entsprechend gewahlt werden.

3.2 Nichtlineare Regression

Nichtlineare Regressionen sind in der selben Weise wie bei der linearen Regression
moglich. Dort wahlt man im entsprechenden Fenster des Fit Wizards eine andere
Regressionsart.

4 Durchfithren von Berechnungen

QtiPlot kann an vorgegebenen Spalten Berechnungen durchfiihren. Beispielsweise
wird hier die Berechnung von log,, einer Spalte durchgefiihrt, wie es im Praktikum
beim Versuch zum Zinksulfid-Trenddiagramm vorkommt.

Zunichst wird eine neue Spalte in der selben Tabelle erzeugt. Diese wird markiert
und unter Table Set Column Values ausgewahlt. Unter Add function kann die
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Category

QtiPlot - Fit Wizard

Function

Expression

User defined

Basic
Plugins

Boltzmann
ExpDecayl
ExpDecay2
ExpDecay3
ExpGrowth
Gauss
GaussAmp
Linear

Logistic

|| A

[£] [Fit using built-in function

MName LinearSlope S
Parameters A il R
AFx Add e
I ¥ Close

Select Function B Fitting Session

Abb. 14: Auswahlfenster fiir die Regressionskurve, markiert ist der Fit fiir die

Ursprungsgerade.

gewiinschte Funktion ausgewéhlt werden, in diesem Fall log. Durch Klick auf Add
function wird die Funktion in das untere Feld iiberfiihrt.

Mit Add column wird die neu zu berechnende Spalte ausgewahlt, hier 2/Y]. Durch

Apply wird die Berechnung durchgefiihrt.

Fiir die ;-Berechnung im Praktikum gibt man im unteren Feld 1/(Spalte) ein.
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Abb. 15: Ubertragen des Fits in den Plot.
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Abb. 16: Meniifenster fiir Berechnungen, hier: Berechnung von log (Spalte 2).
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5 Abspeichern und Exportieren

Unter File - Save Project (As) kann das gesamte aktuelle Projekt abgespeichert
werden, um es spéater eventuell noch ein Mal dndern zu kénnen.

Im selben Menii ist es unter Fxzport Graph moglich, entweder den aktuell ausge-
wihlte Plot oder alle vorhanden, als Bilddatei (z.B.: .png) abzuspeichern.

Bei Fragen oder Fehlern: HUWagner@cup.lmu.de



