Lukas Muller

Programmieren fur Studierende der

Naturwissenschaften
V1 - Einfuhrung




Zielsetzung

 GRUNDLAGEN der Programmierung anhand von Python, d.h.
» (Gangige (Anfanger-) Konzepte und Strukturen des Programmierens
 Python Syntax
 Grundlegender Umgang mit Daten(-satzen)
» Selbststandiges Arbeiten mit der Dokumentation
 Fahigkeit selbststandig auch mit anderen Programmiersprachen arbeiten zu konnen

 Begleiteffekte sollten nicht die einzige Motivation sein:
 Zertifikate und CPs
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Zielsetzung

 Was kann nicht abgedeckt werden?
* Andere Programmiersprachen (z.B. C++, FORTRAN etc.)
 Fachspezifische Kenntnisse (z.B. DNA Sequenzanalysen etc.)
» Weiterfuhrende Themen (Effizienz/Parallelitat/Netzwerke etc.)...

* Objektorientierte Programmierung

* Bemerkung: Wie lernt man eigentlich das Programmieren?

 Durch praktische Anwendung und Recherche! Siehe auch Fremdsprachen.

* (aktive) Wissensaneignung
» Wissenserwerb (implizit durch Praxisanwendung)
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Grund der Teilnehme

Fur die Teilnahme gibt es viele Grunde:
* Programmiererfahrungen sammeln — selbstverstandlich
 (Grenzen der Technik kennenlernen — die ,ideale” naturwissenschaftliche Welt wird
technisch stark eingeschrankt
» Teamarbeit und Kommunikation
 Eigenstandiges Arbeiten und Eigenverantwortung
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Inhalte

* V1. Grundlagen der Programmierung
P1: Hilfe beim Einrichten von Python an eigenen Rechnern, erste Programme ausfuhren

* V2: Elementare Datentypen und Kontrollstrukturen
P2: Ubungen

* V3:Aggregierte Datentypen
P3: Ubungen

* V4:Aggregierte Datentypen und Funktionen
P4: Ubungen

* Vb: Testen, Fehlermeldungen und Selbsthilfe
P5: Ubungen
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Inhalte

» V6: Externe Packages, Einfuhrung NumPy und SciPy
P6: Ubungen

* V/: Externe Packages 2
P7: Ubungen

» V8: Umgang mit externen Daten und Visualisierung
P3: Ubungen

» VO: Entwurf von Algorithmen ODER Aufarbeitung besprochener Themen
P9: Ubungen, selbststandige Arbeit in Kleingruppen

» \/10: Betriebssysteme (Windows, Linux, macOS) ohne Ubung

15. August 2022



15. August 2022

Zusammenarbelit in der Praxisphase

* /Zweler- bis Drelergruppen

* Jedes Gruppenmitglied sollte pro Ubungsblatt eine Lésung vorstellen.
* Gruppenzusammensetzung

* Nach Moglichkeit gemischt erfahrene Personen in einer Gruppe

* Keine Gruppen mit ausschliel3lich erfahrenen Teilnehmer*innen (Peer-Learning)

* Plagiate — die Ubung gilt als nicht bestanden
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Bevor es los gent

Stressbewaltigung in der Veranstaltung

» Kurze Pausen einlegen, Augen entspannen lassen
* |nder Gruppe Rollen tauschen
* Ausreichend trinken

In Prasenz
« Musik, Horbucher, Videos
» Kopfhorer nutzen
* Andere Teilnehmer*innen nicht ablenken oder storen

* Kaffee, geruchsintensive Speisen
» (erne aulerhalb der Ubungsraume
» (Oder genug fur alle mitnehmen
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Fragen zur Organisation?
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Hohere Programmiersprachen

Entwickler implementiert das Programm in einer (plattformunabhangigen?) Programmiersprache, die fur
Menschen lesbar ist.

* Alphabet: Der zugrundeliegende Zeichenvorrat
 Syntax: Zulassige Zeichenkombinationen (Schlusselworter und Befehle) und ihre Grammatik
* Semantik: Buchstabliche Bedeutung und Sinnhaftigkeit formal korrekter Satze

* Ein Computer ubersetzt das Programm fur den Prozessor in die Maschinensprache

* Achtung: Information = Syntax + Semantik + Pragmatik
* Ein Programm kann die pragmatische Bedeutung einer Information nicht erfassen
* ...wodurch die uns als Menschen vorliegende Information unvollstandig ubertragen wird

* — Beim Programmieren ist maximale Prazision gefragt. Ein Rechner fuhrt exakt das Verlangte aus und
benotigt entsprechende Anweisungen.
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Python

* Gute Lesbarkeit (wird aufgezwungen)
* (Gute Anfangersprache
* Ausfuhrliche Dokumentationen und Tutorials

* Viele spezielle Module und Bibliotheken fur Naturwissenschaften, z.B.
* NumPy
* SciPy
* BioPython

* efc.

* Wie kommen wir zu einem ausfuhrbaren Python-Programm?
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Weg zum Programm

Problem beschreiben und analysieren
* Sinnerfassend lesen und strukturieren

Auswahl, gegebenenfalls Entwicklung und Beschreibung der benotigten Algorithmen
Ubertragung / Umsetzung in eine Programmiersprache
Test des Programms

Und jetzt wird es formaler...
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Algorithmus

* [Theoretische Informatik] Eine gangige formelle Definitior
Losung eines Problems heif3t genau dann Algorithmus, wer

. Eine Berechnungsvorschrift zur
n eine zu dieser

Berechnungsvorschrift aquivalente Turing Maschine existiert, die fur jede Eingabe, die eine

Losung besitzt, stoppt.
* Vereinfachte Definition: Ein Algorithi

Schritten, um eine gegebene Aufgabe
korrekt zu losen.

unter Verwendung eines endlicher

us beschreibt eine ausfuhrbare endliche Folge von

Speichervolumens

 Abwandlungen und Klassen von Algorithmen werden wir nicht weiter vertiefen.
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Aufbau eines Algorithmus

* Beschreibung: spielt keine Rolle (implementierungsunabhangig)
* Flussdiagramm
* Pseudocode (wenn Joke=true: bewerten (Stud, Notenpunkte-1))

* Mathematisch (E = mc”2)

* Bausteine
* Eingabe von Daten
* Anweisungen
* Ausgabe von Daten

* Programm:
* Konkrete Form des Algorithmus
* angepasst an die Notwendigkeiten und Moglichkeiten der realen Maschine
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Algorithmus

Beispiel: Zubereitung einer Tasse Pulverkaffee

Vorschlag 1

* Koche Wasser

* Gib Kaffeepulver in die Tasse
* Fulle Wasser in die Tasse

Vorschlag 2

* Gib Kaffeepulver in die Tasse
* Koche Wasser

* Fulle Wasser in die Tasse
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Realistischeres Beispiel

Schreiben Sie ein Programm, welches den Flacheninhalt eines Kreises berechnet. Der Radius des
Kreises soll vom Benutzer eingegeben werden.

* Der wichtigste Schritt: Analyse und Beschreibung
* Erfrage die Grol3e des Radius vom Benutzer.

* (Optional, will ich das umsetzen?) Beuge Fehleingaben vor

* Berechne die Kreisflache mit folgender Formel: Kreisflache = Radius * Radius * 1

* Eigenrecherche gehodrt naturgemall immer wieder dazu

* (In der Aufgabenstellung nicht gefordert) Gebe die Kreisflache in der Konsole aus
* Anforderungen externer Auftraggeber mit User Stories anreichern lassen
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Als Python Programm

Live Coding mit Kommentaren
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Speichern des Codes

* Am besten in Syntax-gesteuertem Editor/Entwicklungsumgebung, z.B.
* |IDLE (integrated development and learning environment)
* Spyder
* Sublime Text
* Eclipse, Visual Studio etc. (eigentlich nicht notig)
* (Gegebenenfalls andere Texteditoren, wie z.B. Notepad++ etc.

radius = eval (1nput ("Bitte geben Sie den Radius 1n cm ein: "))
area = radius * radius * 3.141
print ("Die Kreisfldache 1st: ", area)
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Ausfuhren

In der Entwicklungsumgebung

Aus der Konsole (unter Linux/MAC)

Im Verzeichnis, in dem sich das Programm befindet mit dem Befehl
python3 <name>.py (ggf. googleln)

"))
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Erste Sprachelemente

* Die Anweisungen werden durch einen Absatz (ENTER) voneinander getrennt

* Anweisungen werden bei der Programmausfuhrung der Reihe nach, von der ersten bis zur
letzten Anweisung ausgefuhrt

» Danach halt der Interpreter an - das Programm ist beendet
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Variablen und Zuweisung

Eine Variable kann konzeptionell auch als ein Container im Speicher betrachtet werden
* Ein Tripel:

1. Name (identifier):
ein in einem Namensraum (hier zunachst das gesamte Programm) eindeutiges Wort, unter dem die
Variable im Programmtext angesprochen werden kann

2. Typ (type):
* Zusammenfassung konkreter Wertebereiche von Variablen (z.B. ganze Zahlen) und darauf definierten
Operationen zu einer Einheit

3. Wert (value):
* Inhalt” der Variable (wird durch die Angabe des Typs eindeutig)
* Beispiel: DIX (Nachnamen von Otto DIX oder ,romische Zahl" = 509?)
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Datentypen

* Integer: (Ganzzahlen 2.B. 13 0 1

* Float; "Kommazahlen® Z2.B. -9.38 0.0 1.0
» String:  Zeichenkette (=Text) 2.B. "Hallo Welt” "Hallo” "123"

 Beachte: Auch wenn wir ,Kommazahlen® sagen, schreiben wir diese in einem Quellcode in den
meisten Fallen mit einem Punkt.

Mehr dazu in den kommenden Tagen.
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Dynamische Typisierung in Python

* Dynamische Typisierung in Python
* Typzuteilung der Variablen zur Laufzeit eines Programms

* Zuweisung erzeugt eine Variable und weist inr einen Wert zu. Keine Deklaration notwendig.

* Die Funktion type() liefert den Typ zuruck.

* Kurze Demo
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Der Zuweisungsoperator

®* Durch den Zuweisungsoperator

* wird in Python der Typ und der Wert einer Variablen verandert, z.B.

radius = 5

* In Python mussen Sie nichts weiter machen: Jegliche Speicherverwaltung (Anlegen, Freigabe, ...) von
Speicherbereichen macht der Python-Interpreter fur Sie.

* In anderen Programmiersprachen konnen zusatzliche Schritte erforderlich werden.
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Was kann rechts vom Zuweisungsoperator stehen?

Ausdrucke sind Terme (in der Mathematik)
e zB.:3+5, 7*3, B*3, 7*3-B*3...

Gultige Operatoren:

e zB.:+, -, *x%

Aber auch Funktionen
* zB..input (), print(), eval ()

Oder mathematische Funktionen wie
* zB.. math.sin (0.5) (verfugbar nur nach dem import des Moduls math)

Mehr (ber Module erfahren Sie in den kommenden Tagen

29



15. August 2022

Auswertungsreihenfolge

- Mathematik: ,Punkt- vor Strichrechnung®
* Informatik (allgemein):

* Bei mehreren Operatoren in einem Ausdruck muss geregelt sein, welcher zuerst ausgewertet wird (siehe
Handzettel)

* Runde Klammern steuern die Auswertereihenfolge
* Beli gleichstark bindenden Operatoren I.A. von links nach rechts (linksassoziativ)
* Beispiel Subtraktion:

akfion: 4-3-2=7

* 4 -3 -2 ware nicht immer eindeutig: ©

* (4-3)-2=1 @D & Oc 2
*4-(3-2)=3

& @6 G

- Ausnahme: ™ (Potenz) wie in der Mathematik rechtsassoziativ
@ AFx*J3F*Y = 4AFxF(3*¥*2) = 2062144
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Kommentare

* Quellcode ohne Kommentare - eingeleitet mit # - wird schnell zu einem Quallcode

* Stutze nach langeren Pausen

* Hilfestellung fur kollaborative Arbeiten

* KEINE signifikanten Verzogerungen bei der Codeausfuhrung in Python

* Keine Auswirkungen auf Kompilate durch interne Mechanismen des Kompiler (Compiler)

* Qualitatskriterien:

* Kurz, aber aussagekraftiger, als der Code selbst
* Einfache englischsprachige Satze

* Platzierung:

* Ineinereigenen Zelle: #this is a comment
* In der Codezelile als Inline-Kommentar
* Als Block-Kommentar, sogenannte docstrings, unter Beachtung der Einruckung:
"""this 1s a multi line
comment to describe something"""

15. August 2022 31



15. August 2022

Variablenname — Konventionen

* Die Namensgebung ist nicht immer trivial:
» Teaminterne Styleguides
» Z.B. Programmierhandbuch EPI (FB 12, Prof. Kromker) fur Python 3.x

» PEP 8 - Style Guide for Python Code
* https://www.python.org/dev/peps/pep-0008/#id17

* (Kollisionen) Eigene eingepragte Schreibweise
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Variablenname — Konventionen

Allgemeine Richtlinien

Eigenstandig definierte Namen beginnen mit einem Buchstaben (a, ..., z, A, ... Z) oder einem

Unterstrich , °

Namen konnen beliebig lang sein und ab dem 2. Zeichen zusatzlich auch Ziffern (0,...,9)
enthalten.

Grof3- und Kleinschreibung ist immer relevant!
Umlaute wie &, 6, G oder A,O,U oder |.§,9, ... sind als Zeichen in Namen nicht erlaubt.

Bestimmte keywords sind als Variablennamen verboten (z.B. and, or, except, import, if, in ..

)
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Variablenname — Konventionen

- Variablen: nomen mit unterstrich

* Beispiel: current index, radius,

[
Z

- Konstanten: NOMEN IN GROSSBUCHSTAB:
* Beispiel: MAX LENGTH
* Anmerkung: In Python gibt es keine Moglichkeit Konstanten definitiv unverandert zu lassen
* Tipps:
* (Gewohnen Sie sich gleich an, englische Namen zu wahlen
* Wahlen Sie Namen moglichst sprechend: z.B. current linestattcl
* Singular fur einzelne Objekte -- Plural fur Kollektionen (student namevs. student names)

* NIE I* (kleines L) oder | (grof3es i) oder O (grof3es o0)! Oft kaum unterscheidbar von den Ziffern ,1* (Eins) oder ,,0"
(Null)
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Erste Programme: Ein- und Ausgabe
Funktion input ()

Wenn die Funktion input () aufgerufen wird, stoppt der Programmablauf solange, bis der
Benutzer eine Eingabe uber die Tastatur tatigt und diese mit der Return-Taste abschlief3t

e input () liefertimmer einen Wert vom Typ String (Zeichenkette) zuruck

Wenn man aus dem String eine Zahl machen mochte, muss man dies explizit konvertieren
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Erste Programme: Ein- und Ausgabe
Funktion eval ()

Diese Funktion hat nicht zum Ziel aus einer Zeichenkette eine Integer-Zahl zu machen!

| & Python 3.6.3 Shell - O X

File Edt Shell Debug Options Window Help

yehon 3.6.3 (v3.6.3:2c5fed8, Oct 3 2017, 17:26:49) [MSC v.19%00 32 bit (Intel))
on win3z2
1ype "copyright®", "cCredicts®™ or "license()"™ for more information.
» TSt = gval(input("Gebe Dbitte eine Zahl ein: "))
Cébée bitte eine Zahl ein: 15
» TYpe(test)
<class ‘'int'>

Recherchieren Sie, was sie macht und warum sie als besonders fehleranfallig gilt.
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Erste Programme: Ein- und Ausgabe
Funktion print ()

» ...kann genutzt werden, um auf der Konsole etwas auszugeben
 Heute sollten Sie sich die Dokumentation zu dieser Funktion anschauen und mit den Eingaben
experimentieren

>>> test nbr = 42

>>> print (2-4*3, 5, test nbr)
-10 5 42

>>> |

15. August 2022
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Hilfe
Funktion help ()

* ...kann verwendet werden, um Hilfetexte zu den Modulen, Funktionen und Datentypen

aufzurufen
* Syntax: help ([object]),z.B.:
* help(print)

* help(int)

O o *Python 3.9.0 Shell*

Python 3.9.0 (v3.9.0:9cf6752276, Oct 5 2020, 11:29:23)
[Clang 6.8 (clang-600.06.57)] on darwin
Type "help", "copyright", "credits" or "license()" for more information.

>>> help(print)
Help on built-in function print in module builtins:

print(...)
print(value, ..., sep=' ', end='\n', file=sys.stdout, flush=False)

L1022 . A
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Dokumentation ;

print(‘objects, sep="" end=\n' fo=sys sidout, fush=False) 1

Frint obyects 10 the taxt siream e, separated by sap and Iollowed by end sep. and, e and fush, if préesent. must bé given as keyword arguments

All non-keyword arguments are converied 1o sinngs ke st r () does and writien 10 the stream, separated by sep and llowed by end Both sep and end must
Dé Sirnngs. they can aS0 beé None, Which means 10 use the defaull vaiues. I nO olyecis are gven, prins () will just write end

The e argument must be an obyect with @ write (string) method, iIf it 15 not present of None, sys.stdout Wil be used Since prmied arguments are
converied 1o fext sinngs ¢ () cannol be used with binary mode fie obsects For these, use file.write | } Instead

YWhether outlput 1s bullered s usually determinad by ke, but if the fush keyword argumeant s rue, the stream IS forcibly fushed

Changed i version 3 3 Added the fush keyword argument

* Ubersetzung®:

* Ubergebe der Funktion beliebig viele Ausdriicke (*objects)

* Der Trenner (separator, sep)zwischen den Werten ist als Defaultein ' ', (Blank), aber durch
sep=‘irgendetwas " anderbar

* Das Abschlusssteuerzeichen (end) ist als Default \ n (also NewI.ine) und auch anderbar

* Der Ausgabestream ist als Default £i1e sys.stdout aber auch anderbar (z.B. zum Schreiben in
Dateien)

* £1ush (etwas komplizierter uns wird hier nicht weiter behandelt)




GOETH *ﬂ

Beispiel UNIVERSITAT
>>> print(1,2,3,4,5, sep=" | ", end=" Ende\n der Zeile")

1| 2| 3| 4| 5 Ende

der Zeile

>>>

>>>

>>> print(1,2,3,4,5, sep="\t")

1 2 3 4 5

>>>

>> print(1,2,3,4,5, sep="\n")

AZB S LR S S N B S
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Programmierkonventionen ...

« sind Ubereinkiinfte/Richtlinien, die Programmierer miteinander treffen
» |esbarkeit
 Einheitlichkeit
» Ubersicht

* Begrenzen Sie eine Anweisungszeile auf maximal 79 Zeichen.

* Falls notig: \ (Backslash) am Ende einer Zeile verlangert diese Zeile ,logisch® mithilfe der nachsten
Zelle:

L

- - 8 - c { - :
sk T ”» . - [ " . " - - " " .
Lype copyright®, credics X license () fOor more information.

Ln: 3 Col: 79

* Fur den Python Interpreter haben Leerzeilen keine Bedeutung.

* Strukturieren Sie Inhren Programmtext in ,logische Blocke®, gewissermalden ,Absatze”, durch die
Verwendung von ,Leerzeilen”
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Programmierkonventionen

 Vor und nach einem Operator (=, +, -, ...) steht ein Blank (Leerzeichen)
* Nach einem Komma steht ein Leerzeichen
* Vor und nach einer Klammer () steht kein Leerzeichen

* Wenn in einem Ausdruck Operatoren verschiedener Bindungsstarke (Prioritat) genutzt werden,
so sollte man die hohere Bindungsstarke dadurch visualisieren, dass man das Blank weglasst,
also z.B.:

X=X2-1 oder c = (a+b) * (a-b)
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Programmieren lernen

* PRAXIS (Uben, lben, iben ...)
* Heute: Ubungsblatt 1 (wird in Kiirze freigeschaltet)
* Forum fur Gruppensuche ist im Moodle-Kurs freigeschaltet

* |ch bin bis 18 Uhr jederzelt erreichbar fur Fragen aller Art, sowie wenn Sie Ihre Losungen
vorstellen mochten
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