AULA 3

Estruturas de controlo e Organizacao do Codigo.
Determinacao da constante de Planck por minimos quadrados.
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Modularizacao do codigo PYTHON

O cddigo deve ser legivel, comentado e reutilizavel.
Existem diversas estruturas basicas que ajudam:
FuncOes (internas ao script, ou importadas)
Estruturas de controlo

1f ; elif; else

for

while
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funcoes

def func(xl,x2,x3): #input
xsum=x1+x2+x3
xx=x1*x2*x3

return xsum,xx #output

Soma,SS=func(1,2,4)
print (Soma, SS)
>>7 8
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Estrutura de execuc¢ao condicional 1 £

if x==7:
s=7

elif x>0:
s=math.sqrt (x)

elif x!'=-10:
s=math.sqrt (abs (x))

else:
s=0
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Ciclo com contador (iterador) for

X=[0,1,2,3,4,5] #len(X)==

S=0

for k in range(len (X)) :
S=S+X[k]

#range (len (X))==[0,1,2,3,4,5]

SS=0

for x in X:
SS=SS+x
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Ciclo com condicao while

X=[0,1,2,3,4,5]

k=0

S=0

while k<len(X): #len (X)==
S=S+X [k]
k=k+1
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Problema

Determinacao experimental da constante de Planck
E = hv
Experiéncia: Calcular o potencial de paragem de uma célula
fotoeléctrica em funcao da frequéncia da radiacao incidente:
Energia do electrao = Energia do fotao — Energia de arranque
eV, =hv—-W
2 incognitas (h,W). Precisamos de 2 equacdes (2 medidas de v e

V). Mas e conveniente ter muitas medidas para controlar o
erro experimental.
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Dados experimentais efeito fotoelétrico

Comprimento Frequéncia Vp
de onda (hm)  (10*?Hz) (V)

400 749 1

414 724 0.99

429 699 0.89

444 674 0.79 e V — hV T W
462 649 0.68 p
480 624 0.57

500 599 0.47

522 574 0.37

545 549 0.28

571 524 0.17

600 499 0.07
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Discussao (eV, =hv—-W )y =ax+b

Com 1 medida o problema é subdeterminado: nao é possivel
calcular h

Com 2 medidas o problema tem solucao unica. No entanto, se as
medidas nao forem exactas os valores obtidos tém erro
desconhecido

Com mais de duas medidas temos um problema sobre-
determinado: N2 equacdes > N2 incognitas. Qualquer solucao
implica um erro.

A solucao que corresponde ao menor erro médio quadratico é
interessante
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N medidas (x, ,y,) (k=1,2,..,N)

Erro médio quadratico (funcao de (a,b))

N
— _ 1 2
e =~ ) [~ (axi +b)
k=1
Erro minimo:

Jd — 0 —
- (e?) =7 (e?) =0

1
DXV~ n Xk LY 1
BB (S ey

3t (Cx;)2
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O que precisamos de fazer

Definir variaveis com N valores (medidas experimentais) vectores
— Digitando os valores ou
— Lendo um ficheiro de dados

Calcular somatorios
Calcular os coeficientes

Representar graficamente o resultado (pontos experimentais e
curva de ajuste)

Estimar o erro?
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Codigo(1/2)

import numpy as np

import matplotlib.pyplot as plt
nu=lel2*np.array(749,724,699,674,649,624,599,574,549,524,499 , dtype
=float)

Vp=np.array(1,0.99,0.89,0.79,0.68,0.57,0.47,0.37,0.2
8,0.17,0.07)

e=1.609e-19 Comprimento  Frequéncia Ve
evp_e *Vp de onda (nm) (10%Hz) (V)
Sxx=0;Sxy=0;N=1len (nu) w00 o '
! g 414 724 0.99
for k in range(N) : 429 699 0.89
444 674 0.79
Sxy=Sxy+nul[k] *eVp[k] 462 649 0.68
Sxx=Sxx+nul[k] *nulk] 480 624 0.57
500 599 0.47
Sx=np.sum(nu) 522 574 0.37
— 545 549 0.28
Sy_np - Sum (eVp) 571 524 0.17
600 499 0.07
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Codigo (2/2)

a=(Sxy-Sx*Sy/N) / (Sxx-Sx**2/N)

b= (Sy-a*Sx) /N

h=a

W=-b

plt.scatter (nu,Vp)
fit=(h*nu-W) /e;

plt.plot(nu, fit)
plt.text(6.5el14,0.4, 'h="+str (h))
plt.xlabel (r'$\nus')
plt.ylabel (r'S$V _p$S')

plt.title('Determinagcdo da constante de
Planck')

print ('h="',h)
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Resultado

Determinacao da constante de Planck

1.0 1

0.8 7

0.6 7

h=6.32483272727e-34

0.4

0.2

5.0 3.5 6.0 6.5 7.0 1.5
v lel4d
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Estruturas de controlo: ciclo com contador

for k in range(N): #k=0,1,.. ,N-1

T —

X=1,10,100
for xX in X:

- -2

A linha inicial termina com :
O fim da estrutura é definido por indentacao
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Ciclo com contador vs operagao vetorial np
benchmark simples

import numpy as np; import time

N=10**6 Atencao: o
x=np .ones ( (N) ,dtype=£float) ,
y=np .ones ( (N) ) *5 tempo gasto é
tO=time.perf counter () muito sensivel

Sxy=0
=Y ao valor de N

for k in range(len(x)) :
Sxy=Sxy+x[k] *y[k]
tl=time.perf counter()
SSxy=np.sum(x*y)
t2=time.perf counter()

print('ciclo=%10.7f npsum=%10.7f aceleragao=%7.1f' % (tl-
t0,t2-t1, (£t1-t0)/ (t2-tl1)))

>>ciclo= 0.6691751 npsum= 0.0048059 aceleragdo= 139.2
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Leitura de um ficheiro ascii
Dados.dat

7.49e+02 1.00e+00

7.24e+02 9.90e-01
Dados=np.loadtxt('dados.dat’) 6.99e+02 8.90e-01

nu=1.el2*Dados|[:,0] 6.74e+02 7.90e-01

6.49¢+02 6.80e-01
Vp=Dados|[:,1] 6.24e+02 5.70e-01

5.99e+02 4.70e-01
5.74e+02 3.70e-01
5.49e+02 2.80e-01
5.24e+02 1.70e-01
4.99e+02 7.00e-02
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De volta ao problemay =ax + b

Vamos escrever uma funcao genérica para resolver o problema
do ajuste de uma reta a um conjunto de dados por minimos
quadrados. Em relacao a Aula 3, vamos acrescentar dois
detalhes:

A funcao considera os dois ajustes lineares:
y=ax+bouy=ax

A funcao calcula uma medida da qualidade do ajuste

linear, o coeficiente de correlacao de Pearson
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Novos calculos

No caso y = ax, pode mostrar-se (exercicio!) que
2 XYk
a =
2 X X
Em ambos os casos, o coeficiente de correlacao de Pearson é:

1
2. Xk Yk —Nzkayk

JErt -7 @[5y -5 @n

T =

Precisamos de calcular todos os somatorios.
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Funcao linreg (sem ciclos for)

import numpy as np #executar antes de chamar linreg
def linreg(x,y,origin):
n=len (x)
sx=np.sum(x)
sy=np.sum(y)
sx2=np.sum (x*x)
sy2=np.sum(y*y)
sxy=np.sum (x*y)
r=(sxy-sx*sy/n) /np.sqrt((sx2-sx*sx/n) * (sy2-sy*sy/n))
if origin:
a=sxy/sx2
b=0.
else:
a=(sxy-sx*sy/n) / (sx2-sx*sx/n)
b=(sy-a*sx) /n
return(a,b, r)
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Utilizacao da funcao

import matplotlib.pyplot as plt

plt.close('all')

nu=lel2*np.array ([749,724,699,674,649,624,599,574,549,524,499] ,dtype=float)
Vp=np.array([1,0.99,0.89,0.79,0.68,0.57,0.47,0.37,0.28,0.17,0.07])
e=1.609e-19; eVp=e*Vp

(a,b,r)=linreg(nu,eVp,False)

h=a; W=-b

plt.scatter(nu,Vp,color="red') #argumento por dicionario
fit=(h*nu-W) /e;

plt.plot(nu,fit,color="'blue')

plt.text(6.5e14,0.4, 'h="+str(h)+'\n'+'r="+str(r))
plt.xlabel (r'$\nu$’) ;plt.ylabel (r'S$V _p$')
plt.title('Determinagcdo da constante de Planck')
print('h="',h, 'r="',r)
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Determinacao da constante de Planck

1.0 - »
0.8 -
. 0.6
h=6.32483272727e-34
0.4 r=0.997205316057
0.2

5.0 5.5 6.0 6.5 7.0 7.5
v 1leld
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y=ax+bvsy =ax

O coeficiente de correlacao nao depende do fit

Em certos problemas a reta de regressao tem que passar na

origem, por razoes fisicas (por exemplo os valores negativos sao
inaceitaveis)

Para um dado conjunto de dados as duas opcdes dao declives
diferentes. A op¢ao y = ax + b tem < erro médio quadratico
(tem mais graus de liberdade).
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