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Osa 1:
Kurssin kuvaus




Kurssin opettajat (kevat 2024)

Antti Karttunen Jonna Jarvelin



Kevaan 2024 kurssin yhteenveto

Kevaalla 2024 kurssi jarjestetaan seka lahi- etta etaopetuksena.
— Ohjausta on tarjolla kurssin Zulip-tyotilassa.
— Kurssilla on myds ohjattuja harjoituksia Kemistintie 1 B tietokoneluokissa.

Kurssilla on kuusi kierrosta.
— Jokaisella kierroksella on omat aiheensa ja niihin liittyvia ohjelmointitehtavia.
— Kurssin arviointi perustuu ohjelmointitehtaviin.

Ohjelmointitehtavat on toteutettu MyCoursesin Quiz-toiminnolla.
— CodeRunner-niminen ohjelmisto tarkistaa tehtavat automaattisesti.
— Tehtavia voi tehda omalla tietokoneella missa tahansa ja milloin tahansa.



Kurssikalenteri

Kurssin aloitusluento maanantaina 22.4. klo 10.15-11.00

Sulkeutuu Teema
(klo 17.00)

Pythonin perusteet. Tulostaminen, syotteen lukeminen, muuttujat,

1 Ma 6.5. operaattorit ja kontrollirakenteet (if-elif-else, while, for)
2 To 16.5. Funktiot, moduulit

3 Ke 29.5.  Tietorakenteet (listat, monikot, sanakirjat)

4 Pe 7.6. Numpy ja Matplotlib

5 Ke 19.6.  Tiedostojen kasittely, virheenkasittely

6 Pe 28.6. Sovellukset, Scipy, olio-ohjelmoinnin perusteita

Kaikki tehtavapaketit avautuvat 20.5. mennessaja
kurssin voi suorittaa nopeammassa tahdissa kuin ylla.




Ohjatut harjoitukset ja Zulip

* Ensimmaiset lahiharjoitukset tiistaina 23.4. klo 13.00-14:30 (tietokoneluokka B018)
Muut harjoitusajat MyCourses-tyotilan etusivulla.

— Harjoituksiin voi tulla milloin vain, eli kyseessa on siis "paivystystyyppinen'
tilaisuus.

— Ohjausta esimerkiksi kurssilla tarvittavien ohjelmistojen asennukseen ja
ohjelmointitehtavien tekemiseen.

e Kurssilla on kaytdssa Zulip-tyotila, jossa on tarjolla ohjausta koko kurssin ajan
— Ohjeet MyCourses -> Zulip-tyotila.
— Kysymyksia voi lahettaa milloin tahansa, mutta paivystys keskittyy
arkipaiviin klo 9-17.

— Tehtavakierrosten deadline-paivat ovat yleensa ruuhkaisia, joten on kysy
neuvoja hyvissa ajoin ennen deadline-paivaa!



Tehtavat ja arvostelu

e Kurssin arvostelu perustuu ohjelmointitehtaviin
e Jokainen kierros sisaltaa kahdentyyppisia tehtavia: A- ja B-tehtavat
— A-tehtavat ovat perustason tehtavia
— B-tehtavat ovat syventavia tehtavia
e Kurssin arvostelussa seka A-tehtavien etta B-tehtavien painoarvo on 50%
e Arvosteluesimerkkeja alla olevassa taulukossa
— Painotettu% = 0.50 x A% + 0.50 x B%
— A% on A-tehtdvien suoritusprosentti, eli A_pisteet / max_A_pisteet
— B% on B-tehtavien suoritusprosentti, eli B_pisteet / max_B_pisteet

Painotettu% | Arvosana | Esimerkkeja siitd, miten arvosanan voi saavuttaa

40% 1 Esim. 80% A-pisteista ja 0% B-pisteista tai 60% A-pisteista ja 20% B-pisteista
50% 2 Esim. 80% A-pisteista ja 20% B-pisteista tai 90% A-pisteista ja 10% B-pisteista
65% 3 Esim. 80% A-pisteista ja 50% B-pisteista tai 100% A-pisteista ja 30% B-pisteista
80% 4 Esim. 90% A-pisteista ja 70% B-pisteista tai 100% A-pisteista ja 60% B-pisteista
90% 5 Esim. 90% A-pisteista ja 90% B-pisteista tai 100% A-pisteista ja 80% B-pisteista
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Ajankaytosta

50p=5x27h=135h
Ohjattu opetus (0—-30 h):

— Aloitusluento (1 h)

— Ohjatut harjoitukset (saa kayda vaikka kaikissa, jos silta tuntuu)
Oma tyoskentely (105—-135 h):

— Harjoitustehtavat noin 60 h (6 x 10 h)

— Kurssin verkkomateriaaleihin perustuva omatoiminen opiskelu

Kurssin lapaiseminen vaatii aktiivista omatoimista tyoskentelya
— Ohjelmoimaan oppii vain ohjelmoimalla!
— Aloita ohjelmointitehtavien tekeminen aina ajoissa

Ohjelmointitehtavien vaativuus ja kurssin vaatima ajankaytto kasvaa loppua kohti!
— Aiempien vuosien perusteella vaativimmat kierrokset ovat kierrokset 3 ja 5.



Ohjelmointitehtavista

Ohjelmointitehtavat palautetaan yksilosuorituksina
CodeRunner-ohjelma pisteyttaa ohjelmointitehtavien palautukset automaattisesti

Tehtavista on mahdollista keskustella opettajien kanssa ohjatuissa harjoituksissa ja
Zulip-tyotilassa

Nain isolla kurssilla opettajilla ei ole mahdollisuutta vastata yksittaisiin
sahkopostikysymyksiin tehtavista.

— Jos kuitenkin loydat mielestasi virheen tehtavasta, voit laittaa sahkopostia
antti.karttunen@aalto.fi

Tehtavista saa keskustella myds kaverin kanssa
— Valmiita ratkaisuja ei saa jakaa (miksi veisit kaverilta oivaltamisen ilon?)

— Kurssilla on kaytdssa automaattinen vastausten samankaltaisuuden arviointi,
josta lisaa seuraavalla sivulla


mailto:antti.karttunen@aalto.fi

Palautusten
samankaltaisuuden arviointi

* Ohjelmointitehtavat palautetaan yksilosuorituksina

e Kaikki kurssin tehtavapalautukset tallentuvat tietokantaan

e Opiskelijoiden palautuksia vertaillaan toisiinsa automaattisesti jokaisella kierroksella
— Palautuksia vertaillaan myds aiempien vuosien palautuksiin

* Yksinkertaisissa tehtavissa ratkaisut ovat luonnollisesti usein samankaltaisia

* Laajemmissa tehtavissa samankaltaisuuksia ei pitaisi esiintya, koska meilla kaikilla on
hieman erilainen tapa ratkaista ohjelmointiongelmia

* Jos automaattinen tarkistus loytaa palautuksista samankaltaisuuksia:
— Kaymme palautukset tarkemmin lapi ja selvitamme tilanteen opiskelijoiden kanssa

OHJELMOINTIKURSSIN HUONEENTAULU
Kun kaverisi on jo ratkaissut ohjelmointitehtavan, jota itse olet vield tekemassa:

ON SALLITTUA, etta naytat koodiasi kaverille, joka neuvoo sinua ongelmatilanteessa.
El OLE SALLITTUA, etta katsot kaverin valmista ratkaisua.
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Tekoalyn kaytosta

Kehittyneimmat tekoalyjarjestelmat kuten ChatGPT tuottavat varsin sujuvasti lyhyita
Python-koodin patkia, kuten yksittaisia funktioita.

— Laajempia ohjelmia ne eivat osaa kirjoittaa ja kemiallisten ongelmien kanssa ne
ovat yleensa pulassa.

Koska tama on ohjelmoinnin peruskurssi, ChatGPT osaa tuottaa kohtuullisia
ratkaisuja varsinkin kurssin helpompiin tehtaviin.

— Edistyneemmissa tehtavissa se on useimmiten pulassa.

Taman kurssin tarkein osaamistavoite:

— Kurssin suoritettuaan opiskelija osaa kirjoittaa pienia ohjelmia kemiantekniikan
sovelluksiin, kuten mittausdatan kasittelyyn, analysointiin ja visualisointiin

Kurssin osaamistavoitteiden nakokulmasta tekoalyn kaytto talla kurssilla ei ole
mielekasta: tarkoitus on oppia ohjelmoinnin perusteet ohjelmoimalla itse.

— Tekoalyjarjestelman suoraan tuottamaa ohjelmakoodia ei saa esittaa opiskelijan
itse kirjoittamana vastauksena kurssin tehtaviin.

— Aalto-yliopiston ohjeistus tekoadlyn kaytosta opetuksessa ja oppimisessa.
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https://www.aalto.fi/fi/palvelut/ohjeistus-tekoalyn-kaytosta-aalto-yliopiston-opetuksessa-ja-oppimisessa

Kuva MyCourses-profiiliin

e Opettajien kannalta on mukavaa, jos nimet yhdistyvat kasvoihin
e Olisi hienoa, jos voisit lisata profiiliisi kasvokuvan!

MyCourses, oikea | v User picture |
ylakulma\

Antti Karttunen © vessage

|
Personal preferences |

Current picture

\gelete picture

New picture (2] Maximum file size: 400 MB,

User details —

Calendar

Veda kuva
tahan

You can drag and drop files here|

Edit profile
Email address

Grades

antti.karttunen@aalto.fi (Visible to other course participants)

Update profile




Osa 2:
Yleista asiaa ohjelmoinnista




Ohjelmointi ja kemian tekniikka

* Kemian tekniikassa ohjelmoinnilla on merkittava rooli. Esimerkkeja:

Kemian teollisuuden prosessien ohjaus

Prosessien simulointi (mallinnus): kemiallinen prosessi mallinnetaan ensin
tietokoneella ja siirrytaan vasta sitten kalliimpaan kokeelliseen tyohon

Erilaisten kemiallisten tietokantojen tehokas kaytto vaatii ohjelmointia:
materiaali- ja kemikaalitietokannat, rakenne-ominaisuustietokannat

Mittausdatan edistynyt kasittely vaatii usein ohjelmointia (tai ainakin se on
huomattavasti tehokkaampaa ohjelmoimalla kuin kasityona Excelilld)

Keksitko lisdé esimerkkejé?

* Kemiallisissa tieteissa ohjelmoinnilla keskeinen rooli monilla osa-alueilla

Laskennallinen kemia, mittausdatan kasittely, spektroskopia, tiedonlouhinta
(data mining), koneoppiminen (machine learning), ...
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Mita ohjelmointi on?

Ohjelmoinnissa luodaan tarkka toimintaohje, eli "ohjelma”
— Ohjelman kaskyjen avulla tietokone suorittaa tarvittavan tehtavan

VHDL' Awk

Ohjelma taytyy kirjoittaa ohjelmointikielelld, joita on satoja g);
— Alkuaikoina ohjelmat kirjoitettiin keskusprosessorin @EfRqu”.ilhA”gghp e
konekielelld (esim. bittijonoina 011001...) ﬁ%fﬁ; COﬁeeSRUSbxmsi:i@%fs%;i;\’zs
— Nykyisin kdytetddn paaasiassa korkeamman S Ze SOhT
tason lausekielia (kuten Python, Java, C++) R g§g 3 Z%n? Javas%Eipzjgﬁfﬁs;%;q;:\ﬁmL
Minkd ohjelmointikielen opettelen?
— Mika tahansa moderni lausekieli on hyvé valinta TSR =

VEE
Kuva: AJK/wordclouds.com

— Tarkeinta on oppia ohjelmoinnissa tarvittava ajattelutapa.
— Ajattelutavan opittuasi uusien ohjelmointikielten oppiminen on varsin helppoa

Talla kurssilla kaytetaan Python-ohjelmointikielta

15



Python-ohjelmointikielen etuja

Selkea "kielioppi” (syntax). Pythonilla kirjoitettu ohjelma, “koodi”, on siis varsin
luettavaa, ainakin jos hyvia ohjelmointikdaytant6ja on noudatettu

Erittdin matala aloituskynnys. Aloittelijakin saa heti aikaan nakyvia tuloksia

Python-tulkki itsessdaan on vapaa (free) ohjelmisto, eli sen lahdekoodi on kaikkien
saatavilla. Taman seurauksena sen voi hankkia ilmaiseksi ja kuka tahansa voi
ehdottaa siihen parannuksia.

Pythonille on saatavissa valtava maara vapaita kirjastoja (library) joita voi
hyodyntaa omissa ohjelmissa

Erittain vahva ja aktiivinen yhteiso kehittaa Pythonia koko ajan

@ python
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https://www.python.org/

Mihin Python soveltuu?

Python soveltuu seka pieniin etta suuriin ohjelmointiprojekteihin
Pythonilla voi toteuttaa myods suurta laskentatehoa vaativia tieteellisia ohjelmistoja
— Talléin raskas laskenta on syyta hoitaa tieteellisten Python-kirjastojen avulla
— Esim. NumPy ja SciPy, joita hyodynnetaan talla kurssilla
Python on ns. tulkattu kieli
— Tulkki (interpreter) muuntaa lausekielisen ohjelman ajon aikana konekielelle
— Tulkatun kielen vastakohta on kddnnetty kieli (kuten C tai C++)
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Tietotekniikka sivuaineena?

Tietotekniikka on erinomainen sivuaine kemian tekniikan opiskelijalle
— https://www.aalto.fi/fi/sivuaineet/tietotekniikka-sivuaine

CHEM-A2600 vastaa sisalloltaan suurelta osin kurssia Ohjelmoinnin peruskurssi Y1
(CS-A1111)

Seuraava kurssi tietotekniikan sivuaineen “aloittelijan opintopolulla” on
Ohjelmoinnin peruskurssi Y2 (CS-A1121)

— Kurssin CHEM-A2600 suorittaneet voivat aloittaa sivuaineen suoraan kurssista
Ohjelmoinnin peruskurssi Y2.
— Y2-kurssilla on esitietotesti, jolla varmistetaan Y1-kurssin tasoinen osaaminen

— CHEM-A2600 —kurssilta taytyy olla vahintaan arvosana 3, jotta Y2-kurssille
jatkamista voi harkita
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https://www.aalto.fi/fi/sivuaineet/tietotekniikka-sivuaine

Osa 3:
Kurssilla kaytettavat tyokalut




Oppimateriaali

Kurssin Python-oppimateriaali on toteutettu MyCourses-kirjana
Oppimateriaali sisaltaa linkkeja myos muihin Python-oppimateriaaleihin

Oppimateriaali sisaltaa paljon pienia harjoittelutehtavia. Naita ei pisteyteta, mutta
ne tukevat varsinaisten ohjelmointitehtavien tekemista. Kannattaa kokeilla!

Tehtava 1.6.1
Taydenna if-elif-else -lause vetamalla sanat oikeille paikoilleen

Esimerkki
oppimateriaalin

harjoitte|utehtévésté; paine = float(input("Anna renkaan paine (bar):\n"))
if paine == 0.0
print("Virheellinen paine”)
paine <= 5.0:
print("Turvallinen paine"}
paine <= 7.0:

print("Rajoilla ollaan™)

print("Rengas rajahti")

elif else elif
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Anaconda ja Spyder

Kurssilla hydodynnamme Anaconda-nimista Python-jakelupakettia (distribution)

Anacondan perusversio on ilmainen (Windows, Mac, Linux)

Asennusohjeet |6ytyvat oppimateriaalista

Anaconda on esiasennettu Kemistintie 1 tietokoneluokkien koneisiin, joita voi
tarvittaessa myos etakayttaa vdi.aalto.fi —palvelun avulla.

Anaconda-jakelupaketti sisaltaa

Python-tulkin ohjelmien ajamista varten
Valtavan maaran kirjastoja joita voi hyodyntaa omissa ohjelmissa
Erityisen kattavan kirjastokokoelman tieteellisté ohjelImointia varten

Spyder-ohjelmointiympariston, jota suosittelemme ohjelmien kirjoittamiseen ja

testaamiseen talla kurssilla
Oppimateriaali sisaltaa lyhyet Spyderin kayttoohjeet

Kurssilla saa kayttaa myos muita ohjelmointiymparistoja kuten PyCharmia

— Pythonin versio pitaa olla vahintaan 3.8
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https://www.aalto.fi/fi/palvelut/vdiaaltofi-kuinka-kayttaa-aallon-virtuaalista-tyopoytaa

Coderunner-tehtavat

* Voit halutessasi harjoitella CodeRunnerin kayttoa testitehtavien avulla (MyCourses)

Question 1
¥ Flag question Marked out of 1.00 Mot complete
1. Tehtavananto
Kopioi seuraavat kaksi rivid alla olevaan tekstiruutuun ja paina Tarkista/Kontrollera/Check niin

ndet, miten CodeRunner-tarkastusohjelma toimii.

print{"Moil™}
print("Hei!™)
2. Ensimmaisen kierroksen tehtavissa virheellisista

Answer: (penalty regime: 0 %) palautuksista ei tule miinusta. Tama muuttuu myohemmin.

1|

3. Kopioi Spyderisséa kirjoittamasi ja testaamasi koodi tdhan
tekstiruutuun ja klikkaa Tarkista / Kontrollera / Check

/ 7

Check

- 4. Vastattuasi kaikkiin tehtaviin klikkaa alalaidasta Lopeta tehtava
/ Avsluta test... / Finish Attempt... (tama ei ole pakollista, tehtavat
palautuvat automaattisesti kun aikaraja umpeutuu) ’
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