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Osa 1:
Kurssin kuvaus




Kurssin opettajat (kesa 2019)

Antti Karttunen Kim Eklund
(lomalla 1.-28.7.)



Kesakurssin 2019 yvhteenveto

Kurssi kestaa kaksitoista viikkoa (3.6.—25.8.)
Kaksi viikkoa = yksi kierros
— 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
Kurssilla pidettaneen myds ohjattuja harjoituksia
— Ajankohdat paatetaan kurssin alussa opiskelijakyselyn perusteella
— Ei perinteinen "laskuharjoitus" vaan "paivystys", jolloin tarjolla ohjausta
— Harjoituksissa voi keskustella opettajien ja muiden opiskelijoiden kanssa

Koska ohjelmointitehtavat voi tehda milla tahansa tietokoneella ja tehtavien
tarkastus on automatisoitu, kurssin voi suorittaa etaopiskeluna

— Tarvittavien ohjelmointity6kalujen asennus on ohjeistettu alla (Anaconda)



Kurssikalenteri

Kierros | Pasttyy [Teema

Kurssin aloitusluento maanantaina 3.6. klo 10.15 (Ke2 / A304)
Ohjelmoinnin peruskasitteita ja Pythonin perusteet (tulkki, IDE).

1 16.6. Tulostaminen, syotteen lukeminen
Muuttujat, operaattorit ja kontrollirakenteet: if-elif-else, while, for
2 30.6. Funktiot, moduulit
3 14.7. Tietorakenteet (listat, monikot, sanakirjat)
4 28.7. Numpy ja Matplotlib
5 11.8. Tiedostojen kasittely, virheenkasittely
6 25.8. Sovellukset, Scipy, olio-ohjelmoinnin perusteita

Kaikki tehtavakierrokset avautuvat kesakuun aikana!
(tieto paivitetty 2019-06-07)



Ohjatut harjoitukset

Ensimmaiset ohjatut harjoitukset tiistaina 4.6. klo 14:00-16:00 tilassa C330b.

Muiden harjoitusten ajankohta ja paikka ilmoitetaan myohemmin opiskelijakyselyn
perusteella

— Vastaa kyselyyn osoitteessa https://doodle.com/poll/i8gm8myyg8i478dx

Tarvitset harjoituksissa oman lapparin (PC/Mac)!
— Harjoituksissa saattaa olla kaytettavissa pari lainalapparia


https://doodle.com/poll/i8gm8myyg8i478dx

Tehtavat ja arvostelu

Kurssin arvostelu perustuu ohjelmointitehtaviin

Uusi kierros alkaa aina ma klo 8.00 ja on auki seuraavan viikon su klo 23:59 asti

Kannattaa katsoa kierroksen oppimateriaali lapi jo ennen tehtavien aloittamista!

Jokainen kierros sisaltaa kahdentyyppisia tehtavia: A- ja B-tehtavat

— A-tehtavat ovat perustason tehtavia

— B-tehtavat ovat syventavia tehtavia

Kurssin arvostelussa seka A-tehtavien etta B-tehtavien painoarvo on 50%

Esimerkkeja siita, miten tietyn arvosanan voi saavuttaa:

1
2:
3:
4.
5:

vahintadan 50% A-tehtavien pisteista (ja vahintaan 25% jokaiselta kierrokselta)
vahintaan 75% A-tehtavien pisteista ja noin 25% B-tehtavien pisteista
vahintaan 80% A-tehtavien pisteista ja noin 50% B-tehtavien pisteista
vahintaan 80% A-tehtavien pisteista ja noin 80% B-tehtavien pisteista
vahintaan 90% A-tehtavien pisteista ja noin 90% B-tehtavien pisteista

Lopulliset pisterajat saattavat joustaa alaspain



Ajankaytosta

50p=5x27h=135h
Kontaktiopetus (0—26 h):

— Aloitusluento (2 h)

— 24 h ohjattuja tietokoneharjoituksia (12 x 2 h)

— Kurssin saa suorittaa myés etdnd ilman osallistumista kontaktiopetukseen
Oma tyoskentely (109-135 h):

— Harjoitustehtavat 60 h (6 x 10 h)

— Kurssin verkkomateriaaleihin perustuva omatoiminen opiskelu 49-75 h
Kurssin lapaiseminen vaatii aktiivista omatoimista tyoskentelya

— Ohjelmoimaan oppii vain ohjelmoimalla!

— Aloita ohjelmointitehtavien tekeminen aina ajoissa

Ohjelmointitehtavien vaativuus ja kurssin vaatima ajankaytto kasvaa loppua kohti!



Ohjelmointitehtavista

Ohjelmointitehtavat palautetaan yksilosuorituksina
CodeRunner-ohjelma pisteyttaa ohjelmointitehtavien palautukset automaattisesti

Tehtavista on mahdollista keskustella opettajien kanssa ohjatuissa harjoituksissa
Kurssilla on myos Slack-tyotila. Ohjeet ks. dia 23.

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

— Jos kuitenkin loydat mielestasi virheen tehtavasta, ole yhteydessa opettajiin
(Huom! Antti on lomalla heindakuun ajan)

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

— Kurssilla on kaytdssa automaattinen vastausten samankaltaisuuden arviointi
("ohjelmakoodin Turnitin”), josta lisda seuraavalla sivulla



Palautusten
samankaltaisuuden arviointi

* Ohjelmointitehtavat palautetaan yksilosuorituksina

* Kaikki kurssin tehtavapalautukset tallentuvat tietokantaan

* Opiskelijoiden palautuksia vertaillaan toisiinsa automaattisesti jokaisella kierroksella
— Palautuksia vertaillaan myos vuosien 2017-2018 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 viela tekeméassa:

ON SALLITTUA, etta naytat koodiasi kaverille, joka neuvoo sinua ongelmatilanteessa
El OLE SALLITTUA katsoa kaverin valmista ratkaisua
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Osa 2:
Yleista asiaa ohjelmoinnista




Ohjelmointitaitojen merkitys

Tyypillinen uutinen 2018: yha useammat tyotehtavat tullaan automatisoimaan

— Ohjelmointitaito yha tarkeampaa, mutta mediassa myos liioittelua

Hype Cycle for Emerging Technologies, 2018

‘ Digital Twin

Expectations

Deep Neural Nets (Deep Learning) ’__» Te k O al y Plateau will be reached in:

Carbon Nanotube
© lessthan 2 years
loT Platform 210 5years
Virtual Assistants .
@ 5to10years

Sli::;n;lcﬁg;ande pattetes /\ more than 10 years

Biochips

Smart Workspace
Brain-Computer Interface
Autonomous Mobile Robots
Smart Robots

Deep Neural Network ASICs
Al PaaS

Quantum Computing

Volumetric Displays
Self-Healing System Technology
Conversational Al Platform
Autonomous Driving Level 5

Connected Home
Autonomous Driving Level 4

Mixed Reality

Edge Al

Blockehain for Data Security
Neuromorphic Hardware

Human Augmentation

Knowledge Graphs

4D Printing

Artificial General Intelligence

Smart Dust Augmented Reality

Flying Autonomous Vehicles

Biotech — Cultured or
Artificial Tissue
As of July 2018

Time

Lahde: Gartner
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https://www.gartner.com/smarterwithgartner/5-trends-emerge-in-gartner-hype-cycle-for-emerging-technologies-2018/

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
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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://into.aalto.fi/pages/viewpage.action?pageld=4854511

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

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

— Y2-kurssilla on esitietotesti, jolla varmistetaan Y1-kurssin tasoinen osaaminen

— CHEM-A2600 —kurssilta taytyy olla vahintaan arvosana 3, jotta Y2-kurssille
jatkamista voi harkita

Jos haluat suorittaa tietotekniikan sivuaineen ja korvata Y1-kurssin kurssilla CHEM-
A2600, ole yhteydessa ensin Anttiin niin selvitetaan asia

Kurssien Y1 ja Y2 vastuuopettajat 2018-2020:
— Kerttu Pollari-Malmi (Y1)
— Vesa Hirvisalo (Y2)
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https://into.aalto.fi/pages/viewpage.action?pageId=4854511

Osa 3:
Kurssilla kaytettavat tyokalut




Anaconda

Kurssilla hydodynnamme Anaconda-nimista Python-jakelupakettia (distribution)
Paketti on asennettuna kaikkiin CHEM-rakennuksen mikroluokkiin
Jakelupaketti sisaltaa

— Python-tulkin ohjelmien ajamista varten

— Valtavan maaran kirjastoja joita voi hyodyntaa omissa ohjelmissa

— Erityisen kattavan kirjastokokoelman tieteellisti ohjelmointia varten

— Graafisen Spyder-ohjelmointiympariston, joka helpottaa ohjelmien luomista

Anacondan perusversio on ilmainen (Windows-, Linux-, OSX)
— Paketin voi asentaa helposti myos omalle tietokoneelle
— https://www.anaconda.com/download/

— Asennusohjeita oppimateriaalissa:
— https://mycourses.aalto.fi/mod/book/view.php?id=442395&chapterid=2492
— Talla kurssilla kelpaavat Pythonin versiot 3.7 ja 3.6
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https://www.anaconda.com/download/
https://mycourses.aalto.fi/mod/book/view.php?id=442395&chapterid=2492

Spyder-ohjelmointiymparisto (/DE)

Aja ohjelma tasta (tai paina F5)

2 print{"Hello world!"]}

editorissa

r B
@ Spyder (Python 3.6) A eS|
File Edit Search Source Bun D Consoles  Projects  Tools  View Help

DS E%EQ pHBEDE NE=E=EpE BX £ €
Editor - C:\Down'ohhi.py & X Help g X
1| ohhipy E) £& Snuroe Object print a o

1

Ohjelma kirjoitetaan

Permissions: RW End-of-lines: CRLF Encoding: UTF-8 Line: 2

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

Type : Function of builtins module

Variable explorer File explorer

IPython consale

B X
| console 14 B b %

In [4]: runfile('C:/Downs/ohhi.py', wdir="C:/Down')
Hello world!

lam. | »

In [5]:

IPython console History log

Column: 22 Memory: 32 %

Help: paina editorissa
Ctrl+l funktion nimen
paalla ja Spyder
nayttaa ohjeen

Ohjelma pyarii
”’konsolissa”

Voit myds kirjoittaa
komentoja suoraan
konsoliin

* Huom! Spyder kdynnistyy aika hitaasti, joten odottele rauhassa (jopa minuutti)
* Kun ajat ohjelman, Spyder tallentaa sen ennen ajamista (nimi.py)

Kannattaa koota jokaisen kierroksen materiaalit omaan alihakemistoonsa
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Oppimateriaali

MyCourses-sivulta [6ytyy kurssin Python-oppimateriaali

— Toteutettu MyCourses-kirjana. Myos PDF saatavilla kurssin etusivulla.
— Sisaltaa kaikki kurssilla kasiteltavat asiat

— Linkkeja lisamateriaaliin [6ytyy taman esityksen lopusta

Python-oppimateriaali (CHEM-A2600) £~ TABLE OF CONTENTS

Next: 1.1. Tulostaminen (print) ja + 1. Kierros 1
sydtteen lukeminen (input) » © 1.1. Tulostaminen (print) ja
sydtteen lukeminen (input)
- o 1.2, Muuttujat
Klerros 1 o 1.3. Tyyppimuunnokset
) . . . - T, ¢ 1.4. Kokonaisluvut, liukuluvut
Kurssin ensimmaiselld kierroksella tutustutaan ohjelmoinnin peruskésitteisiin ja Python- P

. L e - pyGristdminen
ohjelmointikielen perusteisiin. e 1.5 Matemaattiset

. perusoperaattorit
Oppaan lukuohje

o 1.6. if-elif-else ja

Kun oppaassa esitetdan Python-koodia, se nayttaa talta: '*'E'ta”Wl:E"EEt'-D"?
e 1.7. Totuusmuuttujat
print( "Nyt lasketaan!™) o 1.8. Loogiset operaattorit
s 1.9 a5 iari ! ots
pPiﬂt{ "11*11 an" . 11%# 11) 1.9. LuakLIJE _IE"ST,fkse:._.,
e 1.10. while-silmukka
Kun oppaassa nédytetédan, mitd Python-koodi tulostaa, se nayttas talta: ° 1.17. for-silmukka
= 2 Kierros 2
Nyt lasketaan! ¢ 2.1. Funktiot
11 * 11 on 121 o 2.2 Erilaisia funktioita

¢ 2.3. Muotoiltu tulostaminen
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https://mycourses.aalto.fi/mod/book/view.php?id=442395

Coderunner-tehtavat (MyCourses)

Voit halutessasi harjoitella CodeRunnerin kayttoa ensin testitehtavien avulla

CodeRunner-testitehtama

Maiden testitehtavien avulla voit harjoitella CodeRunner-ohjelmointitehtavien tekemista. Naita tehtavia ei arvioida.

Kierros 1: Perusteet, muuttujat, kontrollirakenteet
Linkki kierroksen oppimateriaaliin

Question 1

. .. " . -ﬁ- Edit question ¥ Flag question Marked out of 1.00 Mot complete
28 Kierros 1: Harjoitusryhman valinta

Kirjoita funktio ainemaara, joka ottaa parametreing yhdisteen massan (g) ja
moolimassan (g/mol) ja palauttaa yhdisteen ainemaaran (mol). Jos funktiota
kutsutaan epafysikaalisella parametrilla, sen pitaa palauttaa arvo -1.

Kierros 1, A-tehtavat

Kierros 1, B-tehtavat Vinkki: n =
Answer: (penalty regime: 0, 0, ... %)
1
> Kopioi Spyderissa kirjoittamasi ja

testaamasi koodi tahan ja klikkaa

Check (tai Tarkista)
Vastattuasi kaikkiin Quiz-sivun 1. kierroksen tehtavissé virheellisista
tehtaviin klikkaa alalaidasta palautuksista ei tule miinusta. Tama ~
€ . Check  muuttuu mydhemmin.
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Slack-tyotila

Kurssille on luotu oma Slack-tyotila chempython.slack.com

Slackia voi kayttaa monella eri tavalla:

— Mobiilisovelluksella (ilmainen, 16ytyy puhelimen sovelluskaupasta)

— Tyopoytasovelluksella (https://slack.com/downloads/)

— Web-selaimella (https://chempython.slack.com)

Kirjaudu kurssin Slack-tyotilaan @aalto.fi —sahkdpostiosoitteellasi

Slack-keskustelujen saannot

1.
2.
3.

Kayta omaa etu- ja sukunimeasi, ei nimimerkkia.
Kesalla 2019 kurssin keskustelut kaydaan kanavalla #kesa2019

Keskusteluetiketista: kyseessa on kurssin julkinen foorumi samaan tapaan
kuin luentosali tai luokkahuone, joten pidetaan keskustelu asiallisena.

Kysymysten esittaminen ohjelmointitehtavista on sallittua, mutta kokonaisten
ratkaisujen tai ratkaisuyritysten l[ahettaminen kanavalle ei ole sallittua.

Kesalla 2019 Slack on kurssin virallinen ohjausmuoto (harjoitusten lisaksi).
Huomaa kuitenkin, ettei Slack-paivystys ole ymparivuorokautinen, vaan
keskittyy suurin piirtein aikoihin ma-pe klo 8-16. 53


https://slack.com/downloads/windows
https://chempython.slack.com/

Tarkeita Python-resursseja

https://docs.python.org/3/

— Pythonin virallinen dokumentaatio
— https://docs.python.org/3/tutorial/index.html (tutorial)
— https://docs.python.org/3/reference/index.html (”kielioppi”)

https://www.tutorialspoint.com/python3/

— Varsin selkea tutoriaali

Google

— Valtavan kayttajamaaran ansiosta netti on taynna koodikysymyksia ja vastauksia
niihin (esim. http://stackoverflow.com/)
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https://docs.python.org/3/
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