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Programming Core Skills - vom ,output” zur Abbildung

general:
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Einfithrung - warum eigentlich als Thema?

« Effizientes Arbeiten / Gute Gewohnheiten, um
wissenschaftliche Abbildungen zu erstellen

« Werkzeuge und Arbeitsfluss zur Generierung von Grafiken
« Verwendungsformen wissenschaftlicher Grafiken

* Grundlegende Arten von Grafiken

* Notizen zur farblichen Gestaltung
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Werkzeuge
hier

Python/Matplotlib (http://www.matplotlib.org/) @

Gnuplot (http://www.gnuplotting.org/ - gute Seite mit VIELEN Tipps fiir
Gnuplot)

Matlab (https://de.mathworks.com/products/matlab.html) / GnuOctave /
FreeMat)

Origin (http://originlab.com) /
SciDaVis (http://scidavis.sourceforge.net )

Mathematica (http://www.wolfram.com/mathematica/)
Latex / pgfplots (http://pgfplots.sourceforge.net)
Excel / OpenOffice?

Grundsatzfrage: Zieldokument in MS Office / OpenOffice oder Latex?

 Abhangig von ,Institutskultur” etc.

Dr. Christian Wagner
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Excel / OpenOffice / LibreOffice?

Entgegen (historisch gut begriindeter Vorurteile) ist seit MS Office 2013
das Erstellen wissenschaftlich ausgereifter Grafiken in Excel moglich.
Allerdings mit einiger Handarbeit.

Vortelle:
 Daten immer "fertig" im HG, Wechsel des Stils moglich
« WYSIWYG Editor; kleine Einstiegshiirde
* Gute Weiterverwendung -> Anbindung an Powerpoint / Publisher / Word

Nachtelile:
« Weniger Analysemoglichkeiten als in wissenschaftlicher Software (fitten)
 Handisches Importieren von Daten
« Beschriftungen etc. unflexibel (Gleichungen/Formelzeichen ...)
« Templates oft sperrig — letztlich viel Handarbeit; aber gute Nachnutzung
« Excel: Kommerzielle Software / Kopplung an Win/Mac (kein Linux)
« Kompatibilitat mit LibreOffice (open source, auch Linux) begrenzt
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. Beispiele in Excel

TR AR AT s

Aufbereitet fiir Textdokument / 2-spaltig Aufbereitet fiir Prasentation (nur in ppt!)
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. Beispiele in Excel

TR AR AT s

Aufbereitet fiir Textdokument / 2-spaltig Aufbereitet fiir Prasentation (nur in ppt!)
1400 ——Ga | —o—-Se 1E+00 ]
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1E-05 |
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1E-07
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1/Ecut (]‘/RY)
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Verwendungsformen wissenschaftlicher
Abbildungen

« Textpublikation (A4: 21 x 29.7cm)

« Schriftart serif oder serifenlos;
mind. 10pt (fiir Mikrobeschriftung mind. 8 pt)

« Breite ca. 7.5-8 cm (halbseitig); ca. 15-16 cm (vollseitig)

« Prasentation / Folien (Folie ca. 25x20 cm)
« Schriftart serifenlos; mind. 16 pt (14pt Mikrobeschriftung)
« Ca. 10-12 cm Breite (halbseitig)

« Posterprasentation (A0, ca. 89 x 120 cm)
« Schriftart serifenlos; mind. 24 pt (20pt Mikrobeschriftung)
« Ca. 20cm Breite; Meist gute Folien/Textgrafiken geeignet

Dr. Christian Wagner 7 www.tu-chemnitz.de
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Workflow: Gute Praxis

- Daten auswerten und in Textdatei geben
(ggfs. komprimiert, falls viele Daten)

 Plotten: Rohdaten aus Textdatei holen

* Nachtelil:
 Anfangs Mehraufwand

« Vortell:

« Auswertung und Plotten voneinander getrennt
(Fehleranfalligkeit von Skripten)

 Neu plotten geht schnell - Anpassung des Darstellungsstils
« Gute Nachnutzung in vielen Programmen
« Erzeugung mehrerer Stile (Poster / Folien / Text) gleichzeitig moglich
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Workflow: Gute Praxis

« Workflow abhangig vom Ziel der Darstellung

« Produktionsreife Publikationsgrafik / Prasentationsgrafik
« Was will ich mit der Grafik aussagen?
« NUR das Notigste! (Ockham's Rasiermesser)
« Workflow oben absolut sinnvoll - inkl. Feinschliff
« Stil konsistent halten (moglichst nur EIN Werkzeug verwenden!)
* Interne Prasentation

« Wenigstens einfach lesbare Achsenbeschriftung und
wissenschaftlich klar — wenn auch nicht ausgefeilt

« Workflow oben moglichst einhalten; kein Feinschliff
« ,Schnell mal angucken”

* Dann so hasslich wie maglich, um der Versuchung vorzubeugen,
die Abbildung weiter zu nutzen!
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. Warum maglichst ein Werkzeug fiir
— publikationsreife Grafiken?

general:

font: sans-serif (e.g. Helvetica)
figure width: 10cm

figure aspect ratio: golden mean

* ,Aus einem Guss” 8 o

0"" 6’“‘ Qaé’ 'ﬂq’q "'.6‘

(Wissenschaftlichkeit A S
auch in der Form) ata'"f "ai \ji\*//\(\@@\&
 Man muss sehr, sehrviel | ., Y e rondiion 1 |
spezifizieren, wenn man 0.2 v—v function|2
das Werkzeug T 01f
wechselt.. 3 00} ]
Q -0.1 B g
; -0.2F -
~0.3h -
04 NP IR R BRI | B AP

245 10 -05 00 05 10 15

_________________________________________________________________________________________

Dr. Christian Wagner 10 www.tu-chemnitz.de



i Skaleniibergreifende Modellierung von Materialien und Materialverbiinden unter externen

TECHNISCHE UNIVERSITAT

CHEWNITZ Einflussfaktoren & Theoretische Physik Simulation Neuer Materialien

Workflow: Gute Praxis

« Handische Nacharbeit (Inkscape, Powerpoint)?
 Vermeiden, wo immer es geht!

« Nur (!) bei Grafiken fiir die wissenschaftliche Publikation oder
Prasentation (am bestem im Prasentationswerkzeug)

 Nicht fiir Entwurf oder interne Zwecke

 Nur dann, wenn Umsetzung im Skript sehr aufwandig ist UND klar
Ist, dass das Ergebnis passt!

« Allerallerletzter Feinschliff!

« Warum?
e GroRe Zeitinvestition — v.a. beil Korrektur kleiner Errata

* Besser:
« Textboxen / Untergrafiken dann doch per Skript...

Dr. Christian Wagner 1 www.tu-chemnitz.de
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Workflow: Gute Praxis

« Beispielgrafik fiir handische Nacharbeit
(Reine Visualisierungsgrafik)

-

Powerpoint (+ VESTA, Avogadro)

Dr. Christian Wagner 12 www.tu-chemnitz.de
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Workflow: Gute Praxis

« Beispielgrafik fiir handische Nacharbeit
(Publikationsgrafik, schematische Skizze)

\ — GaSe|2ML-MoS, --- GaSe --- 2ML-MoS, |
k“imjj}/

Inkscape Powerpoint
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Workflow: Gute Praxis

« Beispielgrafik ohne handische Nacharbeit
(Publikationsgrafik, einspaltig; Vergleichbarkeit!)

4.5 4.5
I ' I I I 0 Yambo trunc V=¥ Yambo RIM'
" E5; BSE |
> 30k 33
£ 25E .
&3] E22 BSE
2.0 E, BSE T
15 | B
0 10 | | | | |
000 001 002 003 004 005 006 000 001 002 003 004 005 006
& [rel. u.] £ [rel. u.]

Python / matplotlib
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Einflussfaktoren

« Beispielgrafik ohne
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Workflow: Gute Praxis

handische Nacharbeit (Publikationsgrafiken;

Skaleniibergreifende Modellierung von Materialien und Materialverbiinden unter externen

Konvergenzstudie Theorievergleich; Vergleichbarkeit!)
1.7460 T T T T T T T 1.88 1T T
17455 |- - 221 b) i 187F |y
17O 7 T = el . 20 R 186 L (¥ ¥ -
LTS - - v sl | CisEo Ty ]
% 17440 Y ¥V GW trunc 4 3 lvvow % 1.84 v v GW trunc
S12as T VVOWRM T & [|vvewrmM 1 < iig'i A" e
1.2840 | I i 14Hy vy 25 vY 4]
12835 |- v i s GW trunc 124 - 4~ v ]
12830 | — — ] Sy vv Vv Vv ¥ i = ]
12825 [ ] 123 F .
1.2820 1 I ! ! h 4 1.0 I I | | 1 .30 A T
00 05 10 15 20 25 0.000 0.005 0.010 0.015 0.020 0.025 0.030 0 0.003 0.006 0.00
100000/ number of G vectors Ak [1/€enr] 1 /number of bands
I 1 25 I I 28 | | I I I
1.2!.—._\-.’ . A A 26_va|]RIM i
_ osh ~ R - ¥/ ———4 241 A A E22 RIM @ A v
> - - ~ ;‘ 1.5 r/ - ——% -1 = 221 —A -
[3) E - - - - - A A Ey trunc v
Zoo6f = ¥ S§0 - - s { = /‘ o 20 y A
== = A - a g 201 —
53| 04l ] = =='-§ ¥\\1‘ k10 vv Eyp A A Ey 18 v
02 ¥ ¥ Yambo trunc @ ® VASP ""-._4 0.5 | v v E; RIM A A EpRIM || ’ Cada A
“[v¥ Yambo RIM % X VASP ¢ = 4.0 YV Entrunc A & By trunc LorF eyv v }
00 | | | | | 00 l | | | 1 ]‘4 I | I | | | 1
0.00 001 002 003 004 005 006 0.000 0.005 0.010 0.015 0.020 0.025 0.030 0.00 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06 007 0.8
& [rel. u.] 1/Ak, [1/A] 1/dyc [1/A]

Python / matplotlib
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Fragen oder Diskussion zum Arbeitsfluss /
guter Praxis / Verwendungsformen?
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. Colormaps

Commonly used REER%

TR AR AT s

Gate voltage [V]
Relative gauge facto

- Precise display of data (line plots & 2d plots)

- I ili _19010—0.08—0.06-0.04—0.02 0.00 0.02 0.04 0.06
Colorblind people / grayscale readability - 004 002 0
. 0.6 T T T T
- Red/green blind people o
- Good representability on screen and ink S 04 Y
= 03
5_‘% 0.2
& 0.1
- Needs: 0
01U | | l |
- Good contrast (> 1 CO|0I') -0.10 -0.05 0.00 0.05 0.10

Relative deformation =

Dark-to-bright colormap
Avoid red-green transitions (better: avoid both colors in one colormap)
Isometric (differences between colors scale with differences in data)
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Available colormaps

—_

python — matplotlib 2.0)

I A ccent - ' OrRd
R Blues | afmhot
| N BrBG [ autumn
. BuGn R binary
. BuPu N bone
B CMRmap I brg
[ ReE H . bwr
s GnBu I, 00
A Greens | W coolwarm
I Greys I copper
N OrRd I cubehelix
O Oranges IEEEE SN EEEEEEEEEEN
[ N PRGN B gist_earth
Il - I M Paired I gist_gray
Pastell I gist_heat
Pastel2 [ S E gist_ncar
S I PiYG E W Oist_rainbow
I PuBu I 0000 gist_stern
Ol PUBuGn I St yarg
S . PuOr | 22222222222 gnuplot
N PuRd I gnuplot2
I Purples | ray
- W RdBu [ ot
[ A RdGy | I 00 WEY
- . RdPu N I et
| S D RdYIBu | D M nipy_spectral
[ D RdYIGn [ ocean
N Reds N pink
EE - B Setl W ¥ ¥ §F F § » 3 5 3 NEed
[ _ I Set2 - S rainbow
| X Set3 T D scisMmic
| B Spectral I @ S spectral
0 Wistia B 2 spring
. Y\Gn - summer
O ''GnBu S B e terrain

2
>
~
(0]
=

- Y|OrBr

_
o
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Available colormaps (python - matplotlib)

- YIOrRd
afmhot

- Blues

I CMRmap I brg

. bwr
e GnBu
I Greens N coolwarm

||

v Color contrast & non-periodic - cyt;éhe:itz
ISt_ea
T ST T Paired B § §:§§: ray
I "

N e gist_ncar

S I PiYG E D gist_rainbow
[ gist_stern
[ . PuOr | e gnuplot
[ gnuplot2
S s RdBu [ hot
S D RAGy | . o TESSSSSS— _hStV
. - e
H I RdYIBu | R nipy_spectral
H D RdYIGn | oink
[ ir
HES e I Setl '
BT T Set?2 HEE M rainbow
| o T Set3 e D scismic
H I Spectral | I spectral
7 Wistia
B 200 RMlely ,
s Y'GnBu [ e terrain

- Y|OrBr
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—_

python - matplotlib)

. Avallable colormaps

s
R R T T T

- Y|OrRd

7 Blues | afmhot
| N BrBG
R BuGn
N BuPu
I CMRmap
N . bwr
. GnBu
R Greens | M coolwarm
: : N cubehelix
v" Color contrast & non-periodic -
| gist_eart
v No Red and green content N gist_gray
I gist_heat
I gist_stern
S I PuOr I gnuplot
I gnuplot2
| A RdBu I hot
| N RdGy : S .
I - et
S N RdYIBu
I pInk
. I Set2 T Al rainbow
| B ) 3 Set3 N I seismic
. I Spectral
T WiGStia
T n ;
e \'GnBu [ . N terrain

- Y|OrBr
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Available colormaps (python - matplotlib)

- Y/OrRd

I Blues [ afmhot
R BuGn
. BuPu
I CMRmap
. GnBu
- Greens
v’ Color contrast & non-periodic C‘_”zehe':]
EE gist_ear
v No Red and green content I gist_gray
v" Dark to bright (sequential, not diverging) )
I gist_stern
I e
EE— Shupiot2
I hot
[ I et
N pink
- Y\Gn _
e \'GnBu [ . e terrain

- Y|OrBr
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Available colormaps (python - matplotlib)

R Y\OrRd

I copper
v" Color contrast & non-periodic
v No Red and green content
v" Dark to bright (sequential, not diverging)
v No white
e dnuplot

R )G
R |G Bu
S Y|OrBr
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;100
v" Color contrast 0-

& non-periodic
v No Red and green content
v" Dark to bright (sequential, not diverging)
v No white

v’ Perceptually uniform* ¢
_'E- 100
50
0
*and friendly for any color Perceptually Uniform Sequential colormaps
perception disease https://matplotlib.org/users/colormaps.html, 28.11.2019
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Available colormaps

Perceptually Uniform Sequential colormaps

WIDE RGB GAMUT

viridis

STANDARD RGB GAMUT

plasma

inferno

magma

cividis

Warme Empfehlung: https://matplotlib.org/users/colormaps.html
Mehr ,perceptually uniform maps” unter https://colorcet.pyviz.org/
Mehr Hintergriinde: https://arxiv.org/abs/1712.01662
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. Conventional Novel
200 200
0.4 | 0.4 S
156 viridis 150

0.2 160 5 0.2 160 5
2. 00 408 = 0 140 ©
o 120 © o 120 ©
& 02 2  &-o02 S
= 100 © = 100 ©
o 5 9 S
o —0:4 80 o a5 —0:d 80 o
I £ = @

60 ®© 60 ®©
S -06 & G —06 5
Overstructured... 0 2 0 2
-0.8 -0.8
100x(8,4) CNT @ 0.1 V 20 100x(8,4) CNT @ 0.1 V 20
1.0 0 -1.0 0
~0.10-0.08 —-0.06 —0.04 -0.02 0.00 0.02 0.04 0.06 ~0.10-0.08 —0.06 —0.04 —0.02 0.00 0.02 0.04 0.06
Relative strain Relative strain
200 200

04 — 04 .

0.2 160 & 0.2 160 s
> 00 v 140 3 = 00 140 §
S 120 © o 120 ©
(6 —02 = > _.(E —02 5
&= 100 © = 100 ©
Q L o Q o)
% -0.4 ; 80 .g % -04 80 g
G -06 i = G 06 60 S

40 40 o

_o. -0.8

08 §100x(8,4) CNT @ 0.1 V. 20 100x(8,4) CNT @ 0.1 V 20

1.0 0 ~1.0

~0.10-0.08 —0.06 —0.04 —0.02 0.00 0.02 0.04 0.06 ~0.10-0.08 -0.06 —0.04 —0.02 0.00 0.02 0.04 0.06
Relative strain Relative strain
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L Conventional Novel
200 200
0.4 0.4 .
156 viridis 180
0.2 160 § 0.2 160
— a S —
=, 0.0 s = o0 140 g
o J120 @ o 120 @
& 0.2 2  &-02 2
= 4100 3 = 100 =
: 5 3 S
o 04 H80 @ o 04 80 o
(4] = © 2
G 0.6 R = G _06 60 8
40 40 o
-0:8 -0.8
100x(8,4) CNT @ 0.1 V 20 100x(8,4) CNT @ 0.1 V 20
1.0 0 -1.0 0
20.10 -0.08 -0.06 —0.04 —0.02 0.00 0.02 0.04 0.06 20.10-0.08 -0.06 —0.04 —0.02 0.00 0.02 0.04 0.06
Relative strain Relative strain
200 200
0.4 0.4 )
180 inferno 180
0.2 160 § 0.2 160 §
=, 0.0 g 2 o0 140 &
o 120 @ o 120 ©
S 0.2 2  F-02 9
= 100 = = 100 @
S 5 ¢ S
o 04 80 @ o 04 80 o
© — [y] =
G -0.6 €0 s O 06 60
40 40 o
-0.8 -0.8
100x(8,4) CNT @ 0.1 V 20 100x(8,4) CNT @ 0.1 V 20
-1.0 0 -1.0
20.10 -0.08 —0.06 —0.04 —0.02 0.00 0.02 0.04 0.06 ~0.10-0.08 —0.06 —0.04 -0.02 0.00 0.02 0.04 0.08
Relative strain Relative strain
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Zusammenfassung

« ,Style"-files fiir optimalen Arbeitsfluss beim Generieren
wissenschaftlicher Grafiken
« Stile: Text, Folien, Poster (einspaltig und zweispaltig)
« Am besten: Mavorgabe (Breite) und GroRe der Schriftart

 Auswertung und Plotten trennen

« Auf Farbgestaltung achten (Isometrie wichtig?)
* Inzwischen Nacharbeiten von Matlab:
.parula“-Palette ist fast isometrisch

 Nun: Hands-on fiir gnuplot

Import der wesentlichsten Farbpaletten maglich -
www.gnuplotting.org
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Gnuplot-scripte

« * cfg: Konfiguration fiir Grafikexport
« * pal: Palettendefinitionen
« * gp: Eigentliches gnuplot-script

1) Erstellen des Verzeichnisses ~/ . gnuplot

2) Extrahieren der Dateien von
gnuplot templates.zip (Website)dahin

3) Erstellen eines Arbeitsordners “
~/gnuplot tutorial o.a.

4) Entpacken des Tutorials dahin (tutorial.zip)

5) Befehlgnuplot < example plot.gp
ausfiihren (oder nur . /example plot.gp). 3 2 1 0 1 2 3
Datei example plot.eps sollte entstehen und y
so aussehen*
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Niitzliche Links

* Gnuplot:
« http://www.gnuplotting.org/matplotlib-colormaps/
« http://www.gnuplotting.org/matlab-colorbar-parula-with-gnuplot/
« https://github.com/Gnuplotting/gnuplot-palettes
« http://gnuplot.info/demos/

Ubungen

1. example_plot.gp so verandern, dass eine .pdf-Datei entsteht
(mit Hilfe der Vorlage one column pdf.cfg)

2. Plotten eigener Datenpunkte (z.B. data . txt) zusatzlich dazu

3. 2D-plot in verschiedenen Farbverlaufen plotten
(Dateien example2 0.gp .. example2 2.gp)
Tutorial auf website
http://www.gnuplotting.org/circular-heat-map/
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