Quimica Computacional (2022-2023)

Trabalho Prético 1: Programagdo em PYTHON

Considere a equacao da reta:
y=m-X+b Q)

onde x e y sdo variaveis independentes e dependentes, m é o declive da reta, e b a ordenada na
origem. O ajuste de um conjunto de n pontos (x,y) a equacao (1) pode ser realizado pelo método

dos minimos quadrados recorrendo as seguintes equacdes:
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Escreva um programa em Python que permita resolver as equacoes (2) e (3), e que obedeca aos

seguintes pressupostos:

Q) Deve funcionar com um namero variavel de pontos introduzidos pelo utilizador;
(i) Deve apresentar os resultados no terminal;
(iti)  Deve gravar um ficheiro com 20 pares de valores (X, y) obtidos com base na

equacéo da reta, e compreendidos no intervalo de valores de x introduzidos.

Para testar o codigo, considere os valores na tabela seguinte:

y
1

6
7.2
8
11

~N o O b | X




No final, represente graficamente os valores usados no ajuste e no ficheiro. Para
racionalizar o desenvolvimento da aplicacdo, escreva inicialmente um fluxograma onde as
diferentes etapas do programa estdo planeadas.

A avaliagdo do trabalho sera realizada com base no fluxograma e no programa. Devem

incluir ainda um ficheiro PDF com a representacao grafica produzida.

ATENCAO: No programa tenham em atencdo que qualquer pessoa deve conseguir utiliza-lo
facilmente. Assim, sempre que o utilizador tem de interagir com o programa, este deve ser

informado de como o fazer.



