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Uberblick

m Motivation
m Simulationsbeispiel: Abbaureaktion

m Subversion
Versionskontrollsystem;
Erklarung anhand des Simulationsbeispiels, typische Verwendung
m Trac
Web-Anwendung zur Projektverwaltung;
Zugriff auf Subversion-Daten aus dem Simulationsbeispiel,
Schreiben von Dokumentation im Wiki

m Zusammenfassung
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Motivation

Probleme bei der Simulation:

m fehlender Uberblick iiber Anderungen
von Simulationsparametern und/oder Programmcode

m verlorene Ergebnisse, weil liberschrieben oder
nicht mehr zuzuordnen

m nach Programmaénderung nicht mehr lauffahige Simulation

Hilfreiche Werkzeuge:
m Subversion — Zeitmaschine fiir Dateien

m Trac — grafische Schnittstelle zur Zeitmaschine
(plus weitere Hilfen fiir die Dokumentation und
Fehlerbehebung)
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Beispiel: Abbaureaktionen
Modellbeschreibung

m Abbau eines Schadstoffs A zu B und weiter zu C
A—B B—C

m instationar

m isotherm und isochor

m Modellgleichungen:
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Beispiel: Abbaureaktionen

Implementierung

m solver.py
allgemeiner Loser fiir Systeme gewdhnlicher
Differentialgleichungen erster Ordnung

m simulate.py

Simulation der Abbaureaktion mit grafischer oder
tabellarischer Ausgabe der Ergebnisse

m input_data.py
alle Simulationsparameter;
simulate.py muss nicht geandert werden
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Beispiel: Abbaureaktionen
Simulation
m Temperatur: T =298 K
m Anfangswerte: ca o = 15 mol/dm3, cg o = cco = 0 mol/dm?
m Reaktionskinetik: k; = 2- 1013 1/s, Ex 1 = 100 kJ/mol,
ky =1-1013 1/s, En» = 100 kJ/mol

Concentrations vs. time
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Subversion — eine Zeitmaschine fur Dateien

Versionskontrollsystem

m (blicherweise per Kommandozeile bedient,
es gibt aber auch grafische Schnittstellen

m Zwischenstdnde (,,Revisionen") der Arbeit
werden durch ,Commits” in einem Archiv gespeichert

m alle Zwischenstinde sind nachtraglich abrufbar

m mehrere Anwender kénnen gleichzeitig Anderungen
an Dateien vornehmen

m Open-Source-Software, http://subversion.tigris.org

m kostenloses Online-Buch, http://svnbook.red-bean. com
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http://subversion.tigris.org
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Einige Subversion-Befehle

Alle Befehle werden durch das svn-Kommando ausgefiihrt,
zum Beispiel svn commit solver.py

Befehl  Bedeutung

help Kurzhilfe ausgeben

add Unterverzeichnis/Datei unter Versionskontrolle stellen

commit Zwischenstand merken (fiir alle oder fiir bestimmte
Verzeichnisse/Dateien)

revert eigene Anderungen seit dem letzten Commit verwerfen

status  anzeigen, ob ein Verzeichnis/eine Datei seit dem
letzten Commit verandert wurde

diff Unterschiede zweier Versionen anzeigen

log Versionsgeschichte anzeigen (was wurde wann
von wem gedndert?)
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Subversion-Anwendungsbeispiel

Datei editieren und Commit

Projekt-Archiv einrichten

$ edit simulate.py

Datet tm Editor bearbeiten

Testen

$ svn add simulate.py

$ svn commit simulate.py

Log-Text im automatisch aufgerufenen Editor schreiben
$ edit simulate.py

Datetr im Editor bearbeiten

Testen

$ python simulate.py table > result.dat

$ svn commit simulate.py result.dat

Log-Text im automatisch aufgerufenen Editor schreiben
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Subversion-Anwendungsbeispiel

Versionsgeschichte anzeigen

$ svn log simulate.py

r893 | schwa | 2007-03-20 08:18:03 +0100 (Tue, 20 Mar 2007)

Benutze R aus input_data.py.

r892 | schwa | 2007-03-20 08:15:25 +0100 (Tue, 20 Mar 2007)

Einheit mol/m”~3 nach der Liste der Konzentrationen im
Endergebnis.
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Subversion-Anwendungsbeispiel

Unterschiede zwischen den beiden Versionen anzeigen

$ svn diff -r892:893 simulate.py
Index: simulate.py

--- simulate.py (revision 892)
+++ simulate.py (revision 893)
@@ -22,8 +22,7 Q@

¢ mol/m"~3

r mol/(m~3%s)

- R = 8.314 # J/(molx*K)

- RT = R * input_data.T

+ RT = input_data.R * input_data.T
rl = input_data.kl * c[0] * math.exp(-input_data.EA1/RT)
r2 = input_data.k2 * c[1] * math.exp(-input_data.EA2/RT)

return rl, r2
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Subversion-Anwendungsbeispiel
Zwischenstand jeweils unter einem Namen speichern

$ cd /home/ich/mein_projekt

$ python simulate.py table > result.dat
$ svn commit result.dat
$ svn copy . file:///var/svn/mein_projekt/ausgangssituation

$ edit input_data.py
Simulationsparameter editieren,
z.B. Temperatur um 5 K erhdohen
$ python simulate.py table > result.dat
$ svn commit result.dat
$ svn copy . file:///var/svn/mein_projekt/hoehere_temperatur
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Trac — eine grafische Schnittstelle zur Zeitmaschine

i '05 trac

Integrated SCM & Project Management
m Projektverwaltungs-Software

m Web-Schnittstelle zu Subversion (nur Anzeige;
Anderungen weiter iiber Kommandozeile)
m Versionsgeschichte = Timeline
m Unterschiede zwischen Versionen = Changesets
m Dateien zu verschiedenen Zeiten (Revisionen)
m dariiber hinaus ...

m Wiki (einfache Dokumentation)
m Fehlerverwaltung = Issue-Tracker, hier nicht gezeigt
® Roadmap = Meilenstein-Verwaltung, hier nicht gezeigt

m Open-Source-Software, http://trac.edgewall.org
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Trac — Timeline

File Edit View History Bookmarks Tools Help
- - = [[7 httpir Jtracptimeline7from=2007-03-20&daysback=30&milestone=onsti £l | |
Back Forward Reload  Stop Print
(9| []Timeline - SSchwarzer.c... [ [}
Sschwarzer..
Softwareentwicklung fir e
Technik und Wissenschaft
logged in as schua | Logout | Sattings | Help/Guide | About Trac
I i Fovdmep | Eovee sowes | View et [ fevtidet [ sesd ]
Timeline
View changes from 2007:0320 and 30 days back.
200703203 [ Milestanes
4 0si1s Changeset [893] by schwa I :“““”‘”’:5 .
Banutze R aus input_data.py. ,’; e
4 055 Changeset [822] by schwa Update
Eimbe it ol 3 N9ch der Liste der Kanzentratianen im Endergsbnis.
4 7.5 Changeset [891] by schwa
Pracsiser: 'start conditions" <> "start concentrations®
4 00117 Changeset [820] by schwa
Kommentare zu Einheiten usber die Zuusisungen gezogen
4 0.5 Changeset [889] by schwa
Reaktion ist isochor (V=const.), Parameter ergaenzt.
4 00,12 Changeset [888] by schwa
Anfangsksnzantration von A auf 15 mal/dm> erhosh. Kommentare fur
4 0:10 Changeset [887] by schwa
Rushrl-asselarafik wird micht benostigt, da von siner
% 00104 Changeset [885] by schwa
Realistischere Kinetik-Parameter
2007-03-19:
=l S | Deone MLB Adblack
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Trac — Timeline

Timeline

2007-03-20:

12 Changeset [893] by schwa

Benutze R aus input_data.py.

15 Changeset [892] by schwa

Einheit |110|_-"m3 nach der Liste der Konzentrationen im Endergebnis.
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Trac — Changeset

| " Wik | Timeline | Rosdman
Changeset 893

Timestamp: 2007-03-20 08:18:03 (11 hours aga)
Author: schwa

Message: Benutze R aus input_data.py.

Files: [ trunk/projekte/asim_workshop/simulate.py (1 diff)

[1Unmodified [ Added [ Removed [ Modified W Copied [ Moved

trunk/projekte/asim_workshop/simulate.py

rg9z [:EE]

23 23 r mol/(m~3¥s)

24 24

&5 R = 8314 # J1/(mol*K)

26 RT = R # input_data. T
25 FT = input_data.R * input_data.T
26 rl = input_data. k1l * c[0] * math.exp(-input_data.EAL/RT)
27 r2 = input_data k2 * c[1] * math.expl-input_data.EAZ/RT)
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Trac — Dateianzeige (simulate.py)

| " Wiki |' Timeline " Roadmap

root / trunk / projekte / asim_workshop / simulate.py

Revision 893, 2.3 kB (checked in by schwa, 11 hours ago)
Benutze R aus input_data.py.

Property swn:eol-style set to native

Line

1

2

3 import math
4 dmport sys
]
6

import input_data
import solver

9 try:

10 import pylab

11 has_matplotlib = True
12 except ImportError:

13 has_matplotlib = False
14

ik

16 def kinetics(c):

17 e

18 Return a tuple (rl, r2) for given vectorial concentration c.
19

20 Units are
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Trac — Dateianzeige (Simulationsdaten)

| |' Wik |' Timeline |' Roadmap

root / trunk / projekte / asim_workshop / beispiel0.dat

Revision 899, 293.8 kB (checked in by schwa, 5 hours ago)
Ergebnisse fuer das Ausgangsbeispiel in Tabellenform.
HTML preview not available, since the file size exceeds 262144 bytes. Try downloading the file instead.

Note: See Tr,

view changes...
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Trac — Wiki (Seite erstellen)

File Edit View History Bookmarks Tools Help

- - = htty kiTestseit ~
Back  Forward Reload Stop  Print (0 o frechilifesiseite L]
(@ | []TestSeite - SSchwarzer.c...d Q
Sschwarzer..
Softwareentwicklung fir e
Technik und Wissenschaft
logged in as schus | Logout  Sattings  Help/Guids | About Trac

\ BT o [ e [ seeesove [ veswdes [ tevde [ sea |
GtotPage | index by THe | fndex by Oste | Last Change

Describe "TestSeite” here

Create this page

Download in other formats:
Plain Text

trac

=) = [oone Ha Adblock
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Trac — Wiki (Seite erstellen)

File Edit View History Bookmarks

Tools Help
- . € = htty kifTestSeitezaction=edit v
Back  Forward Reload Stop  Print (0 o frechiliTestseteracion=ed) L]
"4 | [ TestSeite (edit) - SSchw... 3 |
e TestSeite (edit) - SSchw... [j [}
Sschwarzer..
Softwareentwicklung fir e
Technik und Wissenschaft
logged in sz sehua | Logout Settings | Melp/Guide | About Trac
[ | s R Rosdmap Brovze Source View Tickats | Mew Tickst | Search |
StartPage  Indsx by Ttle | Index by Dats  Last Change
Editing "TestSeite"
BIAsE—T«~ Adust edit area height: [20 ]
== Uberschrift ==

' 'Dieser Text erscheint fett.''' ''Und dieser kursiv.''

Das ist ein externer Link: [http://sschwarzer.com Homepage von SSchwarzer.coml. Links innerhalb des Wikis sind besonders
einfach: TestSeite.

Auch Verweise auf Changesets sind moglich: [893].
Eine Liste:

* Punkt 1

* Punkt 2

Note:

2 WikiFormatting and Tracwiki for help
Change information

editing wiki content.
Comment about this change (optional)

= [ [Dene

MLB Adblock
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Trac — Wiki (erzeugte Seite)

File Edit View History Bookmarks Tools Help

- - € = http:ff frachwikiTestSeite ~
Back  Forward Reload Stop  Print T brtp 7
. (e ————
e TestSeite - SSchwarzer.c... [}
Sschwarzer..
Softwareentwicklung fir e
Technik und Wissenschaft
logged in as schus | Logout  Sattings  Help/Guids | About Trac
\ BT v [ s [ e sves [ VesTdes [ et [ seren |
StartPags  Index by Tife | Index by Dats | Last Change
Uberschrift
Dieser Text erscheint fett. Und dieser kursiv.
Das ist ein externer Link: = Homepage von SSchwarzer.com. Links innerhalb des Wikis sind besonders einfach: TestSeite.
Auch Verweise auf Changesets sind maglich: [893]
Eine Liste
® Punkt 1
® Punkt 2
Edit this page | Attach file Delete this version | Delete page
Download in other formats:
Plain Text

MLB Adblock

= [ [Dene
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Trac — Wiki (Beispielseite)

File Edit View History Bookmarks Tools Help
- ~ = http:f JtracjwikiTestSeite v
Back  Forward Reload Stop  Print T brtp 7
(@ []Testseite - SSchwarzer.c...[d | Q
[ BRI one [ Fosdmep | ErowseSource | View Tickels Vv Tideat | Search |
StartPage  Indsx by Ttle | Index by Dats  Last Change
Schadstoffabbau bei Temperaturerhéhung
Erhisht man die Temperatur um nur fiinf Grad Celsius, beschleunigen sich
Die Ausgangslage war dieser Abbau (bei 25 Grad Celsius): die Reaktionen erheblich. Zur Verdeutlichung ist der ZeitmaBstab
beibehalten.
Concentrations vs. time Concentrations vs. time
= ‘ <Al
2 — <8
H [ <
0 L o
Attachments
 simulation0.png (39.6 kB) - added by schwa on 2007-03-21 22:02: 10
 simulation1,png (35.0 kB) - added by schwa on 2007-03-21 22,07:05
Edit this page | Attach file | Delete this version |  Delete page
& [S& Dene MLB Adblock
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Zusammenfassung

m mit Subversion kann man, regelmiBige Commits
vorausgesetzt, auf friihere Programme und Daten
zuriickgreifen

m das funktioniert auch, wenn diese zwischenzeitlich
tiberschrieben oder geloscht wurden!

m Subversion-Kommandozeile erfordert einen gewissen
Lernaufwand, der bei regelmaBiger Benutzung
aber nur einmal anfillt

m Trac bietet eine Web-Schnittstelle zu den
im Subversion-Archiv gespeicherten Daten

m dariiber hinaus kann man im Wiki sehr einfach
Informationen zum Projekt erstellen

m Trac besitzt auBerdem eine Fehler- und eine
Meilenstein-Verwaltung
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