2017.11.07. Melléklet az , Egyensulyi allandé meghatarozasa: Spektrofotometrias mérés tervezése, kivite-
lezése és kiértékelése” cimii gyakorlat értékeléséhez

Ez a kiegészités akdr az eredeti leiras 2. mellékletét, akar a Linux alatt GNUPlot-tal torténd értékelést he-
lyettesiti egy Octave nyelven irt program (trijodid.m)' hasznalatdval, amely a kurzus honlapjarol letolthets. A
program hasznélatdhoz a kovetkezSkre van sziikség:*

1.

Egy telepitett, 4.0.3 vagy ennél tjabb verzidju Octave programra. A telepité programok, vagy a sziik-
séges irdnymutatas a https://www.gnu.org/software/octave InterNet oldalon érheték el minden operdcios
rendszerre.

Az Octave-on beliil egy telepitett, optim nev(i, nemlinedris paraméterbecslést végz6 Octave-csomagra.
Windows alatt ez mér rendelkezésre 4ll, ha az Octave-ot a szokvanyos mddon telepitették. A tobbi
rendszeren ez altalaban kiilon telepitendd az Octave-Forge rendszeren keresztiil (1d. a fenti linket).

Az értékelés elokészitése:

1.

A Zeiss Jena Specord S200-as spektrofotométerrel mért adatfajlokat gyajtsiik 0ssze egy konyvtarba,
aminek a neve lehetdleg ne tartalmazzon se ékezetes karaktereket, se szokozoket. Taldn a legjobb va-
lasztas a konyvtarnévre az a — maximalisan 6t — bet(i, ami a méréssorozat alapneveként lett megadva a
méréprogramnak. Ezt a betlisorozatot basename-ként hivatkozza ez a melléklet a tovabbiakban, a
konkrét hivatkozasokban mindig ezt kell behelyettesiteni (pl. ha a méréskor a JJTJ nevet valasztottuk,
akkor a basename minden el6fordulasat JJTJ-vel kell helyettesiteni).

Ha a haszndlt szamitdgépen nincsenek rendszergazdai jogosultsagok, akkor ezt a konyvtdrat érdemes
a C:\Users\Public\Documents-en beliil 1étrehozni, itt lesznek a legkisebb valdszintséggel problémak az
irasjogosultsaggal.’ Az Oktatasi Szint gépein még jo hely a C:\OctaveWork kényvtaron beliil létrehozott
alkonyvtar is.

Ebbe a konyvtarba kell bemasolni a megfeleld verzidja trijodid.m fajlt is. A szamolasok el6tt ellendriz-
ziik, hogy a legtjabb valtozatot hasznaljuk-e! A f4jl utols6 soraiban megtaldlhatd az egyes verziok da-
tuma és a valtoztatdsok részletezve, ez alapjan eldonthetd, hogy jé programot hasznalunk-e.

Ebben a kdnyvtarban létre kell hozni egy szovegfajlt, kitelezGen basename.cnc névvel.* Ennek a fajlnak
minden sora egy-egy mért spektrumhoz tartozik és harom adatot tartalmaz: az adott mért oldatban a
jod és a jodid teljes koncentracidjat (a 12.1 tablazat masodik és harmadik oszlopa), valamint a megfele-
16 adatfajl nevében 1évd sorszamot. A végén a fajlnak hasonldan kell kinézni, mint a trijodid.m fajl 124—
137. sorai, csak szazalékjelek és pontosvesszOk nélkiil. A tizedesjel csak tizedespont lehet, vesszé nem! Az
els6 sornak kotelezéen a referenciaspektrum adatainak kell lennie.

Ertékelés:

1.
2.

Inditsuk el az Octave programot.

Miutan megjelenik a program ablaka, ennek bal fels6 részében lathato File Browser segitségével navi-
galjunk el az adatokat tartalmazd konyvtarba.

Kétszer rakattintva, olvassuk be a trijodid.m f4jlt az Octave szerkeszt6jébe, ami a programablak jobb ol-
dalan jelenik meg. A program elindithaté az Editor ablakban akar az F5 billenty(i megnyomasaval,
akar a ,Save File and Run” ikonra torténd kattintassal.

Az inditas utan egy eléugré ablakban valasszuk ki a hasznalandé nyelvet, majd kattintsunk az OK
gombra. Itt meg kell jegyezni, hogy az Octave grafikdja még nincs felkészitve az ékezetes betlik keze-
lésére, emiatt un. repiild ékezetek biztositjak a magyar helyesirast.

A kovetkezd el6ugrd ablakban a basename-t kell megadni. Figyelemmel kell lenni arra, hogy a kis- és

Aktualis verzid: 0.02.11/06/2017, ami a f4jl végén ellendrizhetd.

Ezen feltételek mindegyike teljesiil az Oktatasi Szint hallgatdi szamitdgépein.

Ha egy magyar nyelvi Windows Intéz6jében/Fajlkezeldjében dolgozunk, akkor tigy tlinhet, nincs ilyen konyvtar. Ez azonban
nem igaz. Ha a Fajlkezel6ben elnavigalunk a Felhasznalok » Nyilvanos » Nyilvanos dokumentumok kényvtarba, majd a Fajlkezeld felsd
részében 1év{ szerkesztlécben az utolsd , »” jel mogotti lires részre kattintunk, akkor megjelenik a konyvtar valds neve.

Ha a Windows Jegyzettémbjével (Notepad) hozzuk 1étre ezt a fajlt, akkor mentés el6tt a ,Fajl tipusa:”-t ,,Minden fajl (*.*)”-ra kell
atallitani, egyébként a Windows automatikusan hozzaf(izi a ,.txt” kiterjesztést a fajlnévhez. Ha mégis rossz fajlnevet adtunk
meg, akkor a Féjlkezel6ben azt at kell nevezni.


https://www.gnu.org/software/octave

nagybetlik nem azonosak az Octave szamara! Az OK gomb lenyomdsa utan lehet, hogy akar egy-két
percet is varni kell, amig az els abra és a kovetkezd el6ugrd ablak megjelenik, de a tovabbi hasznalat
alatt a m(ikodés mar gyors lesz.”

Ha két percnél is tobbet kellene varni, akkor ellendrizziik, hogy van-e hibaiizenet a ,, Command Window”
ablakban. Ha igen, akkor a hibat meg kell keresni, és Gjrakezdeni az értékelést. Ilyen hiba lehet pl.,
hogy az a PDF f4jl, amit a program irni akar, mar nyitott egy masik programban.

6. A varakozas utdn megjelenik egy dbra, amely az Osszes mért, referencidval mar korrigalt spektrumot
mutatja. Emellett megjelenik egy 1j el6ugro ablak is, amely segitségével a szdmoldsokban hasznalandé
hét hulldimhossz nm-ben kifejezett szdmértékét kell megadni. Ha ezeket a hulldmhosszakat a gyakor-
latvezet6 nem adta meg, akkor a hét hulldmhosszat most kell kivalasztani a leirdsban részletezett
megfontolasoknak megfeleléen. A kivalasztasban segit, hogy az egérmutat6 pontos helyét az abra ab-
laka mindig mutatja. Az el6ugroé ablak addig ismétlédik, amig a hét hulldmhossz nincs helyesen meg-
adva. Figyelemmel kell lenni arra is, hogy nem biztos, hogy minden hulldmhosszon van mért adat. Ha
a program emiatt all le, akkor a ,,Command Window” ablakban a w valtozéban nézziik meg a hasznalhatd
hulldmhosszakat, majd inditsuk Gjra az értékelést.

7. A hulldmhosszak kivalasztasa és megaddsa utan a program fliggdleges vonalakkal megjeloli az dbran
a valasztott hullimhosszakat, tablazatos formaban megadja a mért abszorbancidkat (gyakorlatilag a
12.1 tablazatot), és automatikusan elmenti az abrat PDF formaban, basename_curves.pdf néven. Errdl
meggydzOdhetiink az Octave File Browser ablakadban, ahol a fajlra kétszer kattintva az megjelenithetd.

8. Az Gjonnan el6ugrd ablakban el8szor kilenc lehetdség jelenik meg, amelyekkel elvégezhetjiik az 6sz-
szes sziikséges szamolast, amelyekhez a program a sziikséges kezdeti értékeket automatikusan va-
lasztja ki. Erdemes a nemlinearis paraméterbecsléseket sorban végrehajtani.

9. Az egy hulldmhosszon torténd illesztések eredményeit a program egy-egy dbran foglalja 0ssze, ame-
lyen a mért adatok és az illesztett gorbe vannak feltiintetve. Hogy a gorbék kezdeti, meredek szaka-
szan is érzékelhetd legyen az illeszkedés mértéke, a gorbéket megrajzoltunk mind linedris, mind loga-
ritmikus x-tengelyen. A mért és szamolt adatok kozotti atlagos eltérés, valamint az eredményként ka-
pott egyensulyi alland6 és moldris abszorbanciadk az als6 abran lathatok a standard hibaikkal egyiitt.
Az el6ugré ablak OK gombijéra kattintva a program az dbrat elmenti basename_???nm.pdf néven, ahol a
kérddjelek helyén a hulldimhossz szamértéke szerepel.

Ha az illesztés sikertelen volt, akkor dbra nem jelenik meg, csak egy informacié a tényrdl. Ebben az
esetben is az OK gomb megnyomadsdval mehetiink tovabb.

10. Ha néhany hulldmhosszon torténd szamolas sordn kideriil, hogy valamelyik spektrummal baj van, ak-
kor ellendrizziik még egyszer, jol vannak-e megadva a teljes koncentraciok. Az esetleges hibat korri-
galjuk a basename.cnc fajlban, vagy ha nem taldljuk a hiba okat, akkor az adott sort toroljiik ebbdl a fajl-
bol. Ezekben az esetekben kezdjiik elolrdl az értékelést az 1-es ponttol.

11. Az 6sszes hulldmhosszon torténd illesztés hasonlo az el6zéekhez, csak az illesztett paraméterek nin-
csenek feltiintetve az abran, és a mentett abra neve basename_all.pdf.

12. Ha mind a nyolc illesztést elvégeztiik, akkor két tijabb mentiipont jelenik meg a ,Szamolasok” ablak-
ban. Az elsvel az eredmények Osszefoglald tablazatat kapjuk meg a basename_results.txt nevli szoveg-
fajlban, még a masikkal a mérés pontossagat illusztralé grafikont, basename_distribution.pdf néven. Ez
utdbbiban a felsd dbra az 0sszes mérést tartalmazza, akkor is ha egy-egy pont nagyon hibas és eltorzit-
ja az dbrat; mig az also abra fiiggd valtozojanak tartomdanya rogzitett a 0,1 — 1,1 értékre.

13. Az értékelés befejeztével zarjuk be az Octave programot (sok memoriat fogyaszt!).

14. A program elkészit minden 4brat és tabldzatot, amit a leiras kér. Ezek elemzésével, értelmezésével és a
kovetkeztetésekkel fejezziik be a jegyzOkonyvet egy részletes diszkusszioval, a leirdsnak megfelelGen.
Az el6irt dbrakat elegendd fekete-fehér nyomtatasban mellékelni, nem kell szinesben nyomtatni.

5 A szokatlan varakozasnak két oka van. Egyrészt, az Octave csak az elsé abra készitésekor inicializalja a grafikus részeket, nem
a program induldsakor. Masrészt, ez alatt az id6 alatt a trijodid.m program az 6sszes mért adatot beolvassa és olyan formara hoz-
za, hogy a tovabbiakban gyorsan lehessen szamolni veliik.



