python”



Introducao a Programacao em Python

Porqué Python?

Top programming languages,

PYPL
Python © N 2972 %
Java L 903
Javascript T
c# - s
PHP I oo
C/C++ I ;o' %
R D 372 %
Objective-C D 247 %
Swift D 236%
Kotlin ) 162%

PopularitY of Programming Language (03-2023):
https://www.cleveroad.com/blog/programming-lanquages-ranking



https://www.cleveroad.com/blog/programming-languages-ranking

w3schools.com

A HTML CSS

Python Tutorial

Python HOME

Python Intro
Python Get Started

Python Syntax
Python Comments
Python Variables
Python Data Types
Python Mumbers
Python Casting
Python Strings
Python Booleans
Python Operators
Python Lists
Python Tuples

Python Sets
Python Dictionaries

Python If...Else
Python While Loops
Python For Loops
Python Functions
Pvthon Lambda

Documentacao
WWW!

THE WORLD'S LARGEST WEEB |

JAVASCRIPT sSQL @ PYTHON PHP BOOTSTRAP HOWTO MORE~ REFERENCES + EXERCISE

Ad

: hoizon 3€NE Editing Tools °

Reference standards, cell lines & research services

L A
Python Tutorial
oz

Python is a programming language.

Python can be used on a server to create web applications.

Start learning Python now »

Learning by Examples

With our "Try it Yourself" editor, you can edit the code and view the result.

https://www.w3schools.com/python/default.asp



https://www.w3schools.com/python/default.asp

O que é um Programa?

E um conjunto de instrucdes que descrevem uma
tarefa a ser realizada por um computador e que no
final devolve um resultado ao utilizador.

Escrever um programa é como ensinar uma crianca!



Estrutura de um Programa:

(Fluxograma)

Num ficheiro

e Questionando o Utilizadg_r\
Editando o programa «'><

Introdugao de
Dados

e Manipulacao de dados
e OperacOes algébricas

Na forma de um ficheiro
Mostrando os resultados no ecra




Gestor de Editor de
Ficheiros Programas

Visual Studio Code

@ Code File Ed Selection View Go Debug Terminal Window Help
Hellow.py — -HELLOW

EXPLORER @ Hellow.py X @ Python_Examples.py = myfile.txt
OPEN EDITORS @ Hellow.py >
X @ Hellow.py F

@ Python_Examples.py

= myfile.txt
0-HELLOW it i RO T =) hello = "hello"
@ Hellow.py world = "world"

helloworld = hello + " " + world
print(helloworld)

= myfile.txt
@ Python_Examples.py

= testfile.txt one =

1
two = 2
= one + two
print(one, "+",two,"=",three)

Vi = [2,4,6]

vf = [3,6,8]

Vout = [0] * len(Vi)

print(vi,"+",vf,"=")

or i in range(len(Vi)):
Vout [1]=Vi[i]+Vf[i]

print(Vout)
print(" ")

e — 00
PROBLEMS OUTPUT D ) E TERMINAL 2: Python Debug Console v + 0O w
[z, 111, [17, 23]]

Calculo Python com NumPy

[[1 2]
[3 4]]

(i3 11
i2 511

{7 111
[17 23]]

Determinante de CC = -26.000000000000004

Vamos gravar um fick iro com o resultado de uma funcdo cubica:
Jaé esta! 1)

bash-3.2% 1s
Hellow.py Python_Examples.py myfile.txt testfile.txt
> OUTLINE bash-3.2% []

Python 3.7.3 64-bit ® 0 A0 Ln86,Col1 Spaces:4 UTF-8 LF Python © 0

Terminal e CO“SOla de Erros https://code.visualstudio.com



https://code.visualstudio.com/

Como criar o primeiro programa em Python
(Usando o VS Code)

1) Abrir o VS Code e criar um diretdrio, por exemplo
‘PROGRAMAS”

2) Criar um ficheiro “NOME_A ESCOLHA.py” e escreva

0 codigo:

print(“Quimica Computacional 2022!")

3) Corra o programa (F5).

ATENGAO: o nome do ficheiro deve terminar em “.py”



Variaveis

Em programacéo, uma variavel € um objeto (uma posicao,
frequentemente localizada na memaoria do computador) capaz

de reter e representar um valor ou expressao.

Em Python, estas sao iniciadas na primeira vez que Sao
utilizadas, podendo conter texto, numeros inteiros, reais, ou

ser booleanas.

CUIDADO: a programacao em Python & sensivel a letras

maiusculas e minusculas.



Variavels

X =5 (inteiro)

y = ”Joao” (texto)

I
Q)
U

(numero de virgula flutuante)

Flag = True (booleano)

Para pedir um valor para uma variavel, v, ao utilizador pode
usar-se:
v = input()
vl = input(“TEXTO A?”)
v2 = int(input(“INTEIRO B?”))
v3 = float(input("Decimal C?))



Operadores Aritmeticos

Operador Funcao Exemplo
+ Adicao X+Yy
- Subtracao X -y
* Multiplicacao  x*vy
/ Divisao xly
Ex: Determinar se
e Expoente X **Y | um ano é bissexto:
2016, 2020, 2024, ...
7 Resto X Y0 y— Multiplos de 4

Logo se o resto de
ano/4 => 0, é bissexto.

S~




Operadores de Atribuicao

Operador

Exemplo
X=295
X+=3

X-=3

lgual a:
X=5

X=X+3
X=X-3
X=X*3
X=x/3
X=X%3
X=X**3



Ciclos

Ciclos for:

foriin range(5)):
Faz algo!!!

Ciclos while:

Xi=0.0;xf=3.0
step = 0.05

while xi <= xf:
Faz algo !!!
Xi += step

Neste caso, i
variaentreQe 4



Indentacao!!!

Este cddigo:

xi=0.0; xf=3.0
step = 0.05
xi <= xf:
print (xi)
Xi += step

Nao e igual a:

Xi=0.0; xf=3.0
step = 0.05

Xi <= xf:
print (xi)
Xi += step



Exemplo

1) Criar um programa que calcule o fatorial
de um ndmero.

nl=][k=nx(n-1)x(n-2)x...x3x2x1, VYneN



Exemnlo n!:ﬂk:nx(n—l)x(n—?)x...x3x2x1, Vn e N
k=1

(fluxograma)

Pedir um

o 0

nuamero “n

\ 4

Iniciar uma
variavelr=1

Concluido Devolve o

Resultado

Incrementa Ainda nao conclui
i

Calcular=r*i




L
RUN AMD DEEUG

 START

Run and Debug R ython (F5)

To customize Run and Debug

DEBUG (depuracao)

3

Programa_teste_aula.py — J-HELLOW

Hellow.ov Select a debug con’ juration

Pro grama te b -] l:' L Con f Iguraton

Python File O
Module De
Remote Attach
Django La
Flask La
Pyramid W

FF[l[ItL."i.J_;"hLEFJ,rj = Lad ¥ MAN«.51INVAL) = Waa # MALNCOSL=A1)
xi += step




Exemplo

T

n!:Hk:nx(n—l)x(n—Z)x...x3x2x1, Vn € N

k=1
(Programa)

Pedirum
nimero 1 print("Fatorial de?")
Iniciar uma n=int (input | : }
variavelr=1

R |
Corre | Concluido |  pevolve o for 1 1n ra nge (r'l ) .
atén Resultado P * — ( i+1 :}

Incrementa Ainda ndo conclui
i

Calcular=r*i

print(“Resultado:")

print(r)




Testes LOgicos
Funcao IF:

if V>O0:
<> # Faz algo se a condicao é verdadeira
else:

<> # Faz algo se a condicao é falsa

Cuidado com a
Indentacao



Operadores de Comparacao

Operador Nome Exemplo
== lgual X==Yy
|= Diferente xl=y
> Maior que X>y
< Menor que X<y
>= Maior ou igual X>=y

<= Menor ou igual X <=y



Operador

and

or

not

IS

IS not

Outros Operadores

Descrigcao

Devolve “true” se duas
condicdes sao verdadeiras

Devolve “true” se uma das
condicoes for verdadeiras

Reverso do resultado, i.e.,
“False” se a condicao é
verdadeira

Devolve “true” se os valores
SA0 iguais

Devolve “true” se os valores
NAao Sao iguais

Exemplo

Xx>5and x< 10

Xx<5o0rx>10

not(x <5 and x > 10)

Xisy

X is noty



Exemplo

Criar um programa que calcule o fatorial de
um numero.

nl=][k=nx(n-1)x(n-2)x...x3x2x1, VrneN
k=1

e que recalcule o resultado de acordo com:

se <1000 divide o valor por 10
se >1000 divide o valor por 1000



n!:nk:n n—1)x(n—2)x...x3 x2x1, Vn e N
Exemplo Hlimnxtn =t xn 2 6

(fluxograma)

Pedir um

o 0

numero “n

\ 4

Iniciar uma
variavelr=1

A 4

Concluido /\ NAO
” e r=r/1000

Incrementa
. r<1000

Ainda n3o conclui SIM

r=r/10

Calcular=r*i

\ 4
Devolve o
Resultado




Incrementa
i

Exemplo

(Programa)

Pedir um
numero “n”

Iniciar uma
variavelr=1

T

k=1

r=r /1000

Correi Concluido Se NAO
atén r<1000
Ainda n3o conclui SIM

r=r/10
Calcular=r*i /

Devolve o
Resultado

nl=][k=nxn-1)x(n-2)x...x3x2x1, VneN

print("Fatorial de?")
n=int(input())
r=1
for 1 in range(n):

r *= (i+1)
print("Resultado:")
print(r{)

if r <1eee:
r / 10

r=r / 1060
print(“Resultado 2:")
print(r)




AutoSave |::. Df{:‘ =] ~ Bookl - Excel

File Home Insert  Page Layout Formulas Data Review

[ 2

- .
Paste EI OFY

b "l -
"i_-..-"'

Undo Clipboard B
COUNTIFS
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Funcoes

 Uma funcao é um bloco de cdédigo que so é
executado quando é chamado.

* E possivel passar dados, conhecidos como
parametros, para uma funcao.

 Uma funcao pode retornar dados como resultado.

e Aparecem antes do programa principal.

def my function(fname):
—p Print(fname + " Refsnes")
I return 10

Cuidado com a
Indentagao




Exemplo

O coeficiente binomial, também chamado de niumero binomial, de
um ndmero n, na classe k, consiste no numero de combinacoes de n
termos, k a k, definido como:

ny n!
k) k!(n—k)!

Contruir um programa que calcule niumero de combinacdes de n
termos, k a k.



https://pt.wikipedia.org/wiki/Combina%C3%A7%C3%A3o_(matem%C3%A1tica)
https://pt.wikipedia.org/wiki/Combina%C3%A7%C3%A3o_(matem%C3%A1tica)

Exemplo

(fluxograma)

Pedir um valor
de llnll e IIkII

\ 4

Calcular n!, k! e (n-k)!

A\ 4

\ 4

n!
Calcular
ki(n—k)!
Devolve o

Resultado

A

Calcula Fatorial




Exemplo

(fluxograma)

Pedir um valor
de Ilnll' e Itkll

A4

Calcular nl, k! e (n-k)!

Calcula Fatorial

n!

kl(n—k)!

Calcular

Devolve o
Resultado

fatorial(v):

=1

for J in range(int(v)):
f=f*(5+1)

return f

pr‘il'l‘l:{:""._-";1;:”-. de ,..'rlll:}

n=int (input())
print("Valor de k?")
k=int(input())

r = fatorial(n)/(fatorial(k)*fatorial(n-k))
print ("Resultado " + str(r))



Encadeamento de Funcoes

elif r>10:
j="BR"

elif r>0:

j=llJRII

forjin range(10):
for k in range(5):
r=j+k



Exemplo:

Construir um programa em Python para calcular:



Exemplo
(fluxograma)

Devolve o
Resultado

Pedir um valor
de Iln” e Ilk”

\ 4

Soma=0

ConcluidVgN Ainda nao

valores i
té

<

Concluido

conclui

) 4

/C/orre

valores j <
\M

/

Ainda nao conclui

y

Soma = Soma + j2 * 2

Calcular




Exemplo
(Programa)

Devolve o
Resultado

Concluido

de Nnu e Nkn

Pedir um valor

Soma=0

orré
valores i
té

Ainda nao
conclui

Concluido /6"'3
valores j
\(té

Ainda ndo conclui

Calcular

Soma = Soma+ i * j2

print(“Valor de n?")
n=int(input())
print(“Valor de k?")
k=int(input())
somMA=¢

for 1 in range(n):
for j in range(k):
SOMA +=(i+1)**2 * (j+1)**2

print (SOMA)



Arrays (Conjuntos)

Arrays sao utilizados para guardar multiplos valores
numa unica variavel.

N =[1.0, 2.0, 3.1]



Arrays (Conjuntos)

Quando necessarios, os valores sao “chamados”
Indicando a sua posicao no array.

carro = ["Ford", "Volvo", "BMW"]
0 1 2
print(carro[1]) -> Devolve "Volvo"

Atencéo: os indices dos valores num array sao
numerados entre O e N-1, onde N é o tamanho do array.

Para saber o tamanho de um array usa-se:

len(carro)



Arrays Multidimensionais

&, 8, (1 2
a,, a, 3 4
N=0 N=1

1,2], 13, 4]
T
0

]

Array’'s NxM:

A=l

_— NI

M =

Neste caso os valores sao utilizados como:

print("A22=", A[1][1]) - Devolve “4”



Arrays

No entanto, na maioria das vezes nao se sabe
guantos valores serdo colocados no array antes de
Iniciar o programa.

Nestes casos, utiliza-se, por exemplo:

n=2
D =[[0] foriin range(n)] - Array com N entradas
E=[0] *n — Array com N entradas

F=[[0] *nforiinrange(n)] -2 Array NxN



Gravar Ficheiros

Gravar dados num ficheiro: W —escreve o ficheiro
r —léoficheiro
a — adiciona dados a
1) Abrir o ficheiro: ficheiro ja existente

f = open("testfile.txt", "w"

'\

2) Gravar linha de texto:

f.write(str(xi) + "\t" + str(valor) + "\n")\

3) Fechar o ficheiro: tab “Fecha” alinha

Nome do ficheiro

f.close() Converte nimero para texto.

A funcao inversa ¢ float, ou int



FuncbOes Matematicas

E necessario importar bibliotecas de matematica. Para o
efeito, no inicio do programa adicionar:

import math

Por exemplo, utilizar as funcdes como:

math.cos(x) Cosseno de x, em radianos
math.sin(x) Seno de x, em radianos
math.acos(x) Arco cosseno de x, em radianos
math.asin(x) Arco seno de x, em radianos
math.tan(x) Tangente de x, em radianos
math.atan(x) Arco tangente de x, em radianos
math.exp(x) Exponencial de base e
math.log(x[, base]) Logaritmo de x (para a base e)

math.sqrt(x) Raiz quadrada de x



Exemplo

1) Criar um programa que calcule

f(x) = 1.0 sin(x) - 0.5 cos(-2x)

no intervalo de x; a X;, em intervalos éXx, e
gue guarde os resultados num ficheiro.



Exemplo

(fluxograma)

Pedir os valores de xi e
xf

S

SIM

NAO

Pedir o intervalo
(passo) entre valores

Se Passo <
(xf-xi)

Determina a
dimensao dos arrays

Termina o
programa

Termina o
programa

\ 4

Calcula os valores da
funcao

Guarda os valores
num ficheiro




Programa de Exemplo

import math # importa as bibliotecas de matemética

print ("Valor Xi =") # Pergunta pelo valor de Xi

xi = float(input()) # Pede o valor Xi ao
utilizador e converte para valor

xf = float(input("Valor Xf =")) # Pede o valor Xf ao
utilizador e converte para valor

if xf < Xi: # Verifica a validade dos valores introduzidos
print ("xf deve ser maior que xi. Tente novamente!")
quit() # Termina o programa

print ("Passo = ") # Pergunta intervalo entre
valores calculados

step = float(input()) # Defini o step em cada
ciclo e converte para valor

if xf-xi < step: # Verifica a validade do step
introduzido

print("Utilizar um step mais pequeno.")
quit() # Termina o programa

n = int((xf-xi)/step) # Determina o tamanho do
array que vai necessitar

FF = [0] * n # Aloca a memoria necessaria para o
array FF

i = O # Variavel de controlo do ciclo

while i < n: # calcula os valores para a funcdo:
1.0 sin(x) - 0.5 cos(-2x)

X=Xi+i*step
FF[i] = 1.0 * math.sin(x) - 0.5 *
math.cos(-2*x)

i += 1 #Incrementai

# Grava os dados num ficheiro
f = open("testfile.txt", "w") # Abre o ficheiro

foriin range(len(FF)): # vai correr todos os
valores no array

X =Xi + i * step # Calcula o valor de x
# Escreve cada linha com o valor de x e f(x)

f.write(str(x) + "\t" + str(FF[i]) + "\n")

f.close() # Fecha o ficheiro
print ("DONE.")
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