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Lahi-infrapunaspektrin visualisointi Pythonilla

Lahi-infrapunalla tarkoitetaan sdhkdmagneettisen sateilyn aluetta nakyvan
valon spektrin lopusta keski-infrapunaspektrin alkuun. Infrapunan avulla
pystytaan tunnistamaan aineesta eri molekyyleja ja niiden lukumaaria. Lahi-
infrapunaa kaytetaan esimerkiksi éljyteollisuuden laadunhallinnassa ja
laakinnallisissa tutkimuksissa.

Tyo6ssa tutkittiin 1ahi-infrapunan spektroskooppisia menetelmia seka Pythonin
visualisointikirjastoja. Tavoitteena oli suunnitella ja toteuttaa Iahi-
infrapunaspektria visualisoiva sovellus Python-ohjelmointikielella. Suunnittelun
lahtokohtana oli automatisoida koodissa tapahtuva tiedonkasittely seka
prosessin visualisointi, jotta kayttajasyote pysyisi sovelluksessa minimaalisena.

Tyon tuotoksena valmistui sovellus, joka lukee kayttajan valitseman tiedoston ja
visualisoi sen datan. Loppukayttajia huomioiden sovellus suunniteltiin
kaytettavaksi graafisen kayttoliittyman avulla. Lisaksi kehityksessa kiinnitettiin
huomiota sovelluksen kayttajainteraktiivisiin toimintoihin, joiden avulla datan
tarkastelu helpottuu. Kaikki sovelluksen toiminnot on sijoiteltu yhdelle
nakymalle. Taman tarkoituksena on saavuttaa yksinkertainen ja
helppokayttdinen kayttokokemus. Lahi-infrapunan ja toteutetun spektria
visualisoivan sovellustydkalun avulla suun terveyden huollon ammattilaiset
pystyvat tehostamaan suusyovan diagnosointia sen varhaisessa vaiheessa.
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Visualizing near-infrared spectrum with Python

Near-infrared spectrum is electromagnetic radiation that begins at the end of the
visible light spectrum and ends at the beginning of the mid-infrared spectrum.
Infrared light can be used to identify the molecules of substances and their
quantities. Near-infrared is used, for example in medical research and quality
management in the oil industry.

The objective of this thesis was to design and implement an application for
visualizing the near-infrared spectrum in the Python programming language.
The purpose of the design was to automate the data processing in the code and
the visualization process so that user input in the application would be kept to a
minimum. To achieve the objective of this thesis near-infrared spectroscopic
methods and Python visualization libraries were studied and utilized.

The output of this thesis was an application that reads a user-selected file and
visualizes its data. With end users in mind, the app was designed to be used
with a graphical user interface. The development also focused on the user-
interactive features of the application, which facilitates the user to explore the
data. The application GUI contains a single view. This is to achieve a simple
and easy to use experience. With the use of near-infrared light and visualization
application, oral health care professionals are able to make the diagnosis of oral
cancer more effective at its early stage.
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1 Johdanto

Visualisoinnin tarkoituksena on muuttaa informatiivista dataa inmiselle helposti
ymmarrettavaan muotoon. Taman avulla havaitsija pystyy ymmartamaan
suuriakin maaria dataa nopeasti, tunnistamaan tiedon muuttujien valiset
riippuvuudet seka lI6ytamaan virheita ja poikkeavaisuuksia tutkitusta datasta [1].
Visuaalisia esitystapoja eli graafeja kaytetaan analysoinnin apuna esimerkiksi
erilaisissa tieteellisissa sovellutuksissa seka yritys- ja elinkeinoelaman

tilastollisissa tutkimuksissa.

Python on suosittu ohjelmointikieli, jota kaytetaan mm. tieteellisessa
laskennassa [2]. Python-kielelle on saatavilla lukuisia tiedonkasittelyyn ja -
visualisointiin erikoistuneita ohjelmointikirjastoja, jotka ovat ilmaisia

visualisointiratkaisuja kaupallisten ohjelmistojen rinnalle.

Tama opinnaytetyd on tehty toimeksiantona 1td-Suomen yliopiston Sovelletun
fysiikan laitokselle. Tavoitteena oli toteuttaa Python-kielella sovellus lahi-
infrapunaspektrin visualisointia varten, mitd hammaslaakari tai -hoitaja pystyy
kayttamaan diagnostisena tydkaluna suusydvan varhaisessa seulonnassa.
Sydvan varhainen diagnosointi on tarkeaa, silla se parantaa syopapotilaan

ennustetta.

Tassa tyossa tutkittiin lahi-infrapunan spektroskooppisiamenetelmia ja
Pythonille saatavia olevia visualisointikirjastoja. Tulosten pohjalta on suunniteltu
ja toteutettu visualisointisovellus, jonka tarkoituksena on automatisoida datan
visualisointiin vaadittavia prosesseja seka sujuvoittaa kayttokokemusta datan
tarkastelua helpottavien toimintojen avulla. Sovellus on suunniteltu
kaytettavaksi graafisen kayttolittyman kautta, koska sen on oltavat
terveydenhuollon toimihenkilGille eli loppukayttajille helppokayttdinen. Vaikka
toteutettu sovellustydkalu on yleiskayttdinen, tullaan sita kayttamaan
ensisijaisesti spektroskooppisten funktioiden visualisoimisessa. Taman vuoksi
sovellus tulee hydédyntamaan perinteisia viivadiagrammeja datan

mallintamisessa, ja niihin tassa opinnaytetyossa keskitytaan.



2 Lahi-infrapuna

Infrapuna on ei nakyvaa sahkdmagneettista sateilya, jonka aallonpituus kattaa
sahkomagneettisen spektrin 700-10° nm:n [3]. Sitd hyddynnetaan laajasti eri
teollissuuden aloilla ja myos arkielaman teknologioissa, kuten tietokoneiden
hiirissa, televisioiden kaukosaatimissa, erilaisissa lammitysmenetelmissa, kuten
infrapunasaunoissa seka huoneistojen lammityksessa kaytettavissa

kattolammityselementeissa. [4]

Laaketieteellisessa kaytdssa infrapunan avulla pystytaan paikantaan
esimerkiksi tulehduksia, “silla tulehdus tuottaa lamp6a”. Infrapunalla pystytaan
myo0s edistaan haavojen parantumista ja lievittamaan kipua. Hoitomenetelmat
perustuvat infrapunasateilyn kykyyn lapaista kudosta ja sen tuottamaan

lampoon. [4]

Lahi-infrapunalla tarkoitetaan infrapunan 780—-2500 nm:n aluetta, joka alkaa
nakyvan valon spektrin lopusta eli valon punaisesta varista, ja loppuu keski-
infrapuna alueen alkuun [5]. Termilla lahi-infrapuna tarkoitetaankin infrapuna-
aluetta, joka on lahella nakyvaa valoa. Spektroskooppisissa menetelmissa
tyypillisesti kaytetaan 650—1100 nm sateilya, koska se on osoittautunut

optimaaliseksi alueeksi biologisten naytteiden analyysissa. [6]

2.1 NIR-spektroskopia

Spektroskopialla tarkoitetaan sahkdmagneettisen sateilyn jakamista eri
aallonpituuksille tai taajuuksille eli spektriksi. Menetelmalla pystytaan tutkimaan
miten molekyylit, atomit tai niiden sidokset imevat itseensa eli absorboivat, tai

heijastavat sateilya. [7]

Lahi-infrapunaspektroskopia eli NIRS (Near infrared spectroscopy) on
infrapunaa hyddyntava mittausmenetelma, jota kaytetaan ja tutkitaan monilla eri
tieteen aloilla, erityisesti fysiikassa ja kemiassa. Melkein kaikki molekyylit

absorboivat infrapunavaloa jollakin aallonpituudella. Taman ominaisuuden



avulla pystytaan esimerkiksi tunnistamaan aineesta eri molekyyleja seka niiden

lukumaaria. [4]

Infrapunan NIR-spektrialueen ominaisuudet ovat osoittautuneet optimaalisiksi
eri aineen olomuotojen analysoinnissa. NIRS menetelma tuo lukuisia kaytannon
etuja naytteen analysoinnissa sen helpon, tarkan ja resurssittoman kayton
ansiosta. Analysointioprosessiin kuuluu pelkastaan naytteen asettaminen ja
mittalaitteen kaynnistaminen. Prosessia helpottaa myos se, etta suurinta osaa
naytteista ei tarvitse esikasitella, vaan niita pystytaan analysoimaan taysin
sellaisinaan. Itse analyysiprosessi on nopea, se kestaa arviolta kymmenesta
sekunnista kahteen minuuttiin. Menetelmalla pystytaan naytteesta tunnistaan
useita eri aineita yhdella nayteanalyysilla. NIRS on my6s ymparistdystavallinen
ja taloudellinen, koska sen kaytto ei tuota haitallisia jatteita ja eika sita

kayttaessa kulu sahkda lukuunottamatta muita resursseja. [8]

NIR-valon hyddyntaminen perustuu sen vaikutukseen molekyylien happivety-,
typpivety- seka hiilivetysidoksissa. Sidokset reagoivat lahi-infrapunaan eri
aallonpituuksilla, ja kun analysoitava nayte, jossa on paljon kyseisia sidoksia
altistetaan NIR-valolle, absorboi nayte itseensa energian niilta valon
aallonpituuksilta joihin nama sidokset reagoivat, taman seurauksena naytteesta
heijastuneen valon voimakkuus nailla alueilla on pienempi. Heijastuneen valon
signaalit, eli spektrin erot korreloivat kemiallisten pitoisuuksien eroihin nain
muodostaen pohjan NIR-kalibroinnille. Sen avulla pystytaan arvioimaan

kemiallisia pitoisuuksia tuntemattomista naytteista. [8]

2.2 Lahi-infrapunan sovellutukset

NIR-spektria mittaavia laitteita eli spektrometreja, kaytetaan teollisuudessa
esim. kemiallisessa analyysissa. NIR-spektrometreja on kahta tyyppia:

dispersiivinen spektrometri ja Fourier-muunnokseen perustuva spektrometri. [9]

Vaikka molemmat spektrometrityypit soveltuvat samoihin tarkoituksiin, pidetaan
dispersiivista lahi-infrapunaspektrometria (DG-NIR) erinomaisena menetelmana
analysoida kaasuja ja kirkkaita nesteita, varsinkin silloin kun mittauksessa valoa
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siirretaan optisilla kuiduilla. Fourier-muunnokseen perustuva lahi-
infrapunaspektrometri (FT-NIR-spektrometri) puolestaan soveltuu hyvin
kiinteiden ja jauhemaisten aineiden mittaamisessa ilman optisia kuituja.
Huomioitavaa kuitenkin on, etta yleiskayttoiset Fourier-muunnoksen-
infrapunaspektrometrit (FT-IR) eivat ole optimaalisia NIR-alueen mittaamiseen
ja ne menettavat monia etuja lahi-infrapunan alueella, koska FT-menetelmat
soveltuvat hyvin energiarajoitetulle infrapuna-alueelle, jota NIR-sateily ei

puolestaan ole. [10]

NIR-spektroskopiaa hyodynnetaan erityisesti teollisissa laadunhallinta ja
varmennus tehtavissa sen aineita mittaavien ominaisuuksien ansiosta.
Oljyteollisuus kayttda NIRS-menetelmia petrokemiallisten aineiden, kuten
dieselien ja raakadljyjen jalostuksen seurannassa. NIRS-analyysi on ei-
destruktiivinen, eli se ei vahingoita, eika muutenkaan vaikuta itse
analysoitavaan naytteeseen. Siksi se soveltuu erinomaisesti arvokkaiden ja

vaarallisten naytteiden analysointiin. [9]

Laakinnallisessa kaytdssa NIRS:n suurimmat edut tulevat sen ei-invasiivisesta
toiminnasta: silla pystytaan suorittamaan kehon sisaisia mittauksia sen
ulkopuolelta ilman kehonsisalle tunkeutuvia instrumentteja. NIR sitoutuu
huonosti vesi- ja hemoglobiinimolekyyleihin, joten se pystyy tunkeutumaan

kudoksen lapi vahaisella energiahaviolla. [6]

Yksi tyypillisimpia ei-invasiivisia toimenpiteita, mihin lahi-infrapunasateilya
kaytetaan, on aivotoimintojen kuvantamisessa. Sen avulla pystytaan esimerkiksi
kuvantamaan aivojen verenkiertoa. Vaikka kyseiseen toimenpiteeseen
pystytaan kayttamaan muita kuvantamistekniikoita, kuten PET, MRI ja SPECT,
ovat kyseiset menetelmat hyvin herkkia kuvattavan potilaan liikkeelle, jolloin
kuvantaminen ja diagnostiikka vaikeentuu potilaan tahattomastakin
likehdinnasta. NIR-spektroskopia kayttaa veren happiarvoja kuvatakseen
hermoston toimintaa. Kun aivojen hermostollinen toiminta lisaantyy, vilkastuu
my0s aivojen verenkierto. Taman seurauksena hapen maara veressa lisaantyy,
mika puolestaan tarkoittaa veren happipitoisten hemoglobiinien maaran kasvua

ja hapettomien laskua. NIRS kayttaa naiden lukumaarien suhteellisia arvoja



mitatakseen hermoston aktiivisuutta, tdman vuoksi NIRS:n avulla pystytaan

kuvantamaan vaikka kavelevaa potilasta. [6]

11
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3 Visualisointimenetelmat

Datan visualisoinnin tarkoituksena on muuttaa yleensa numeerista tietoa
ihmiselle helposti ymmarrettavaan muotoon. Pythonilla on olemassa lukuisia
datan visualisointiin erikoistuneita kirjastoja, jotka tarjoavat lukuisia
diagrammeja ja kaavioita datan esittamiselle. Python ohjelmointikielta
kaytetaankin paljon tieteellisissa sovellutuksissa, kuten laskennassa ja datan
kasittelyssa. Monet saatavilla olevista Python-kirjastoista on kirjoitettu Pythonia

nopeammalla kielella, kuten esimerkiksi C-kielella. [11]

Spektroskooppisissa analyyseissa, kuten infrapunaspektroskopiassa, mitataan
valon aallonpituutta tai taajuutta jonkin fysikaalisen suureen esim. absorption
funktiona. [7]

Pythonin visualisointikirjastoja vertailtaessa tulisi kiinnittdd huomiota seuraaviin
ominaisuuksiin: minkalaiseen kayttotarkoitukseen kyseinen kirjasto soveltuu,
mita visualisointityyleja on saatavilla, esteettisyyteen, interaktiivisuuteen,
kaytettavyyteen kooditasolla, minkalaisia tietorakenteita kirjaston funktiot
kayttavat, kuinka kustomoitavia graafit ja nilden ominaisuudet ovat, seka

minkalaisia kayttoliittymaymparistoja kirjasto hyddyntaa. [12]

3.1 Matplotlib-visualisointikirjasto

Matplotlib on yksi kdytetyin Pythonin datan mallinnuskirjasto. Se on
syntaksiltaan ja kaytettavyydeltadn samankaltainen MATLAB-ohjelmiston ja sen
ohjelmointikielen kanssa. Silla pystyy tuottamaan niin staattisia, kuin
dynaamisia kaksiuloitteisia graafeja. Pystyakseen tuottamaan 3D-diagrammeja

tarvitaan erillinen mplot3d-tydkalu. [12]

Kirjasto tarjoaa matalan tason ohjelmointirajapinnan, mika mahdollistaa
kayttdjan muokata ja laajentaa ohjelmaa omiin tarkoituksiinsa. Vastaavasti se
tarkoittaa myos sita, etta kirjaston kayttaminen vaatii ylimaaraisen koodin

kirjoittamista pienienkin toimintojen lisaamiseen. [13]
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Matplotlib mahdollistaa diagrammien upottamisen moniin Pythonin GUI-
kirjastoihin, mm. Tkinter, PyQT ja wxPython ovat Matplotlibin tukemia.
Kirjastolla pystyy myos lisdamaan kayttajan syotteeseen, kuten hiiren ja
nappaimiston toimintoihin perustuvia tapahtumia (engl. event handling)

diagrammeihin. [14]

Graafien visualisoinnista vastaavat funktiot ottavat datan vastaan taulukkoina
(engl. array). Tiedonkasittelyssa hyddynnetaan usein Pythonin muita datan
kasittelyyn erikoistuneita kirjastoja, kuten NumPy- ja pandas-kirjastoa. Niiden
avulla pystyy helpottamaan monimutkaisten tietorakenteiden visualisointia,

talldéin myos vaadittava koodin maara ohjelmassa pienenee. [12]

Pyplot on Matplotlibin mukana tuleva moduuli, joka mukailee MATLAB-kielen
syntaksia. Sen avulla kuvaajia pystyy visualisoimaan sy6ttamalla kuvaajien x- ja
y-koordinaatit pyplotin funktioihin. Se sisaltda myés GUI-managerin, joka
huolehtii sovellusikkunan avaamisesta ja kayttoliittyman tilojen hallinnasta.
Pyplotin avulla kirjastoa pystyy kayttamaan komentokielena Python Shellilla.
[19]

Matplotlib on enimmakseen suunnattu perusgraafien, kuten viiva-, pylvas- ja
hajontakuvaajien visualisointiin [16]. Kirjastoa on helppo kayttaa yksittaisten
numeerisia arvoja sisaltavien taulukkojen visualisoinnissa, mutta mikali
aikomuksena on kehittaa ohjelma, joka sisaltaa kirjaston mukana tulevia
toimintoja hienompia ratkaisuja ja lisayksia, tai silloin kun ohjelmassa
kasiteltava data on formatoitu hienojakoisempaan muotoon tai se koostuu
useista tietojoukoista, vaati kirjaston kayttdo huolellisempaa perehtymista sen
dokumentteihin. Tallaisissa kayttotapauksissa visualisointiprosessi tulee

helposti rippuvaiseksi muista Python kirjastoista. [12]

3.2 Plotly Python -interaktiivinen grafiikkakirjasto

Plotlyn visualisointikirjasto on selainkayttdinen viitekehys, joka muuntaa Python

koodin sy6tteen HTML-muotoon. Se on rakennettu saman nimisen JavaScript-
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kirjaston plotly.js:n paalle. Kirjasto on ilmainen ja avoimeen lahdekoodiin

perustuva. [12]

Toisin kuin matalan tason Matplotlib, Plotlylla pystyy tuottaamaan interaktiivisia
diagrammeja ja kaavioita ilman ettad naita ominaisuuksia tarvitsitsi erikseen
lisata koodin tasolla. Kaavioita pystyy zoomaamaan ja panoroimaan, kursorin
tooltipin avulla pystyy nakemaan kuvaajan arvoja yms. Lisaksi kaytettavyytta ja
interaktiivisuutta pystyy laajentamaan lisaamalla kayttoliittymaan esim.
painikkeita, slidereita tai pudotusvalikoita visualisoinnin helpottamiseksi ja

kaytettavyyden parantamiseksi. [17]

Kirjasto sisaltda monia graafeja, joita Matplotlib kirjastossa ei ole, kuten esim.
tilastollisia-, finanssialan-, tieteellisiadiagrammeja seka erilaisia maantieteellisia
3D-karttoja. [17]

Matplotlibin tavoin Plotlylla pystyy muodostaan graafeja syottamalla taulukkoja
plottausfunktioiden x ja y parametreihin. Plotlyn funktiot pystyvat myds
renderdéimaan suoraan Pandaksen dataframe olioista. Datan kasittelyssa voi
hyddyntaa myos Pythonin dictionary-tietorakennetta, ja yleisesti ottaen
Plotlyssa tiedonkasittely on huomattavasti monimuotoisempaa kuin
Matplotlibissa. [18] Koska kirjasto toimii web-kayttoliittymalla, pystyy sita
kayttamaan myds nettisivujen frontend-kehityksessa Plotlyn Dash-kirjaston
avulla. Dashilla pystyy tekemaan kustomoitavia dashboard-nakymia Plotlyn
graafeista pelkalla Python koodilla. [19] Kirjastolla pystyy taysin hallitsemaan ja
muokkaamaan graafien esteettisyytta: graafien teemoja pystyy vaihtamaan

kirjaston saatavilla oleviin teemoihin tai niita pystyy myos luomaan itse. [20]

Vaikka Plotly on laaja ja monipuolinen kirjasto, kritisoidaan sita siita, etta sen
dokumentaatiot eivat ole ajantasalla itse kirjaston kehityksen kanssa. Myds
oheisteknologioiden runsas maara vaikeuttaa kirjaston kehityksen seuraamista.
[12]

Toinen puute Plotlyssa on, etta silla on haastavaa visualisoida erillisia
tietojoukkoja ja yhdistda niiden graafeja samaan lahteeseen. Lisaksi silloin kun
Plotlya kaytetaan dashboard-sovelluksena, sen viitekehys Dash ei tallenna
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kayttajan tilojen tietueita (engl. records), eli on tilaton (engl. stateless). Tama
vaikeuttaa kayttoliittyman ja taustasovelluksen valista viestintaa siina maarin,
etta laskennallisesti vaativien tehtavien toteuttaminen ja suorittaminen voi vaatia
ylimaaraisten tekniikoiden kayttda esim. vaylamuistin kayttoa, siksi kirjasto voi
olla epakaytannollinen tilanteissa, joissa graafin kuvaajia paivitetdan ohjelman

ajon aikana. [21]

3.3 Bokeh-datan mallinnuskirjasto

Plotlyn tavoin Bokeh on selainkayttdinen ja keskittyy visualisoimaan
interaktiivisia diagrammeja ja kaavioita [22]. Bokeh on arkkitehtuuriltaan
kolmikerroksinen, joista ensimmainen keskittyy kaavioiden nopeaan
piirtamiseen, toinen kerros puolestaan hallinnoi kaavioiden piirtamista oletus
komponenttien kanssa ja kolmannessa kerroksessa kayttajalla on taysi hallinta
siita, kuinka kaavioita piirretaan ja esitetaan tarvittavilla ominaisuuksilla. Tama
arkkitehtuuri mahdollistaan sen, etta kirjastoa pystyy kayttamaan vahaisella
koodilla tuottamaan interaktiivisia ja yksinkertaisia graafeja ilman ylimaaraisia
ominaisuuksia. Tai silla pystyy tuottaan taysin kustomoituja graafeja, johon on
lisatty haluttuja toiminnallisuuksia ja ominaisuuksia, mutta vastaavasti

tarvittavan koodin maara lisaantyy. [12]

Bokeh soveltuu parhaiten sellaisiin kayttotarkoituksiin, joissa visualisoidaan
suuria maaria tietojoukkoja tai silloin kun dataa vastaanotetaan lahteesta

jatkuvalla syo6tolla, eli strimataan (engl. streaming data). [23]

Bokeh toimii palvelin-asiakas-tyyppisella (engl. server-client) arkkitehtuurilla,
josta Python mallintaa datan graafien objekteiksi, naita ovat esim. diagrammin
kuvaajat, koordinaatiston etaisyydet ja akselit. Nama objektit viedaan JSON-
muotoon, josta JavaScriptin BokehJS-kirjasto tuottaa selaimeen naytettavan

sisallén. [24]

Kirjastossa on valinnainen Bokeh Server -komponentti, jonka avulla pystyy
tehostamaan selaimen ja Python-ympariston valistd vuorovaikutusta. Sen

tarkoitus on synkronoida niiden valilla kulkeva data. [25] Esimerkiksi, jos
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aikomuksena on toteuttaa kayttoliittyma, jossa kayttaja pystyy halutessaan
muuttamaan kuvaajan arvoja kayttoliittyman kautta. Arvojen muuttuessa
paivittyvat uudet arvot myos palvelinpuolella, jolloin palvelin [ahettaa
takaisinkutsuna (engl. callback) uuden dokumentin selaimelle ja nain saadaan

kuvaaja piirrettya uusilla arvoilla. [24]

Kirjastolla pystyy kayttamaan JavaScriptin WebGL-grafiikkarajapintaa
diagrammien renderdinnissa. Sen avulla saadaan paremmin hyddynnettya
naytonohjainten laskennallisia tehoja datan visualisoinnissa. Nain saadaan

minimoitua renderdintiin kaytetty aika, vaikka dataa olisi paljon. [26]

Bokeh on enemmankin suunnattu perinteisten 2D-diagrammien visualisointiin,
jossa kuvaajia hahmotetaan xy-koordinaatistossa. Kirjastossa ei ole toistaiseksi
natiivia tukea 3D-grafiikoille, vaan tarvittavat ominaisuudet on tuotava toisista
paketeista esim. JavaScriptin VisJS-kirjastosta. Plotlyyn nahden saatavilla
olevista visualisointi menetelmista ei 160ydy sellaisia erikoisuuksia, mita ei muista

Kirjastoista l0ytyisi. [27]

Plotlyn tavoin Bokeh-kirjastoa voi kayttad myds web-kehityksessa. Kirjasto on
ensisijaisesti suunniteltu kaytettavaksi Pythonilla, mutta on mahdollista myos
kayttaa pelkkaa JavaScriptia ja BokehJS-kirjastoa tuottamaan diagrammeja ja

niiden kuvaajia kirjaston omalla BokehJS:n API:lla. [28]

Kuten muissa kirjastoissa, Bokeh pystyy hyodyntamaan taulukoita, listoja ja
Dataframe-tietorakenteita kuvaajien tuottamiseksi. Naiden lisaksi kirjastossa on
omanlainen tietorakenne datan kasittelya varten, ColumnDataSource. Sita voisi
kuvailla yhdistelmaksi sanakirjaa (engl. dictionary) ja kaksiulotteista taulukkoa.
Sen avulla pystyy tuottaan useita erillisia graafeja saman datalahteen arvoista,
talldin niitd on helppo linkittaa toisiinsa, koska niiden yhteinen tietojoukko
tunnetaan. ColumnDataSourcen dataa pystyy helposti lisdamaan ja
muokkaamaan, nain saadaan myos paivitettya kaikki ne kuvaajat, jotka piirtyvat
yhteisilla arvoilla. [21]

Pythonin visualisointiin tarkoitetuista kirjastoista Bokeh on parhaiten

verratavissa Plotlyyn naiden samankaltaisen toimintamallin ja
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selainkayttoliittyman vuoksi, ja koska molempia voidaan kayttaan web-
kehityksessa, on Bokehissa sellaisia seikkoja Plotlyyn verratessa, joita olisi
hyva huomioida, kun arvioidaan kirjaston soveltuvuutta aiottuun
kayttotarkoitukseen. Esimerkiksi, vaikka Bokehilla on mahdollista tuottaa
diagrammeja pelkalla JavaScriptilla, on kirjasto siitd huolimatta vahvasti
integroitu Python-kieleen, ja tasta syysta kirjaston ensisijainen web-
kehityksessa kaytettava kieli on Python. Bokehin diagrammit eivat ole
interaktiivisilta ominaisuuksiltaan niin monipuoliset ja laajennettavat kuin
Plotlyssa. MyoOs diagrammien personointi ja esteettinen muokattavuus toteutuu

katevammin Plotlylla. [29]

3.4 Seaborn-tilastokaaviokirjasto

Seaborn on Matplotlibin paalle rakennettu korkean tason kirjasto, jolla pystyy
helposti tuottamaan tilastollisia diagrammeja esteettisesti miellyttavalla
ulkoasulla [30]. Se on suunniteltu mukailemaan, mutta selkeyttamaan
Matplotlibin syntaksia. Kirjaston funktioihin on sisallytetty tiedonkasittelya
helpottavia toimintoja, joiden avulla pystyy valita, muokata ja suodattaa dataa
visualisointia varten. Lisaksi se sisaltaa diagrammeja, joita ei Matplotlibista
|I6ydy. Seaborn kirjasto on Matplotlibin laajennos ja se vaatii toimiakseen
Matplotlib-kirjastoa. [31]

Siina missa Matplotlib mahdollistaa kayttoliittyman kustomoinnin erilaisiin
kayttétapauksiin, keskittyy Seaborn-kirjasto yksinomaan tilastollisten graafien

piirtamiseen seka suoraviivaistamaan datan kasittelya koodin tasolla. [16]

Koska Matplotlib toimii Seabornin moottorina, ovat kirjastojen laskennallinen
tehokkuus ja oletuskayttoliittymat lahes identtiset. Seaborn hyddyntaa
Matplotlibin kayttamia graafisia kayttoliittymakirjastoja luodakseen muista

sovelluksista esim. selaimesta riippumattoman graafisen kayttdympariston. [16]

Seaborn on paatoimintamalliltaan funktionaalinen. Se kayttaa datan kasittelyssa
funktioita jasennellakseen numeerisia tietojoukkoja yksittaisiksi
kokonaisuuksiksi. Taman vuoksi silla on helppo yhdistella eri tyylisia kuvaajia
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samalle diagrammille. Toisaalta funktionaalisuus on tilaton, ja aina kun halutaan
paivittda kuvaaijia, taytyy koko diagrammi uudelleen renderdida. On myds
mahdollista sitoa dataa olioihin Matplotlibin tavoin, jolloin pystytaan
paivittamaan yksittaisia kuvaajia ilman, etta kaikkia kuvaajia tarvitsisi

prosessoida uudelleen. [31]

Kirjasto on hyvin integroitu kasittelemaan Pandas-datan kasittelykirjaston
dataframe-tietorakenteita, joten dataa pystyy helposti kasittelemaan Pandaksen
funktioilla ja valittamaan siitd suoraan Seabornin plottausfunktioille. Kyseiset
funktiot ovat niita kirjaston toimintoja, jotka vastaavat visualisoitavan datan
kasittelysta ja sen renderdintiprosessista. [31] Niiden avulla on mahdollista
valita, mitéd dataframen sarakkeita halutaan visualisoida, eli on mahdollista

suodattaa ei valtamattomia tietoja pois esimerkiksi Excel-taulukosta. [32]

Kirjasto suosiikin selkeita ja pitkdmuotoisia dataframe-taulukoita syétteena,
jolloin visualisoitava data rakentuu myds luontevasti koodiin. Ongelmaksi
saattaa koitua kuitenkin se, etta kaytettavaa dataa voi joutua formatoimaan
Seabornin hyvaksymaan muotoon, koska tallaista formaattia harvoin kaytetaan
esimerkiksi Excel-tiedostoissa, joista dataa yleensa luetaan. On myoés
mahdollista syottaa kuvaajan x- ja y-koordinaattiarvoja taulukkoina kirjaston
funktioihin, kuten Matplotlibissa. [32]

Diagrammeja ja kaavioita on mahdollista esteettisesti ehostaa ja personoida
kirjastosta I0ytyvilla teemoilla. Tosin, mahdollinen ulkoasun kustomointi
rajoittuukin siihen, silla Seaborn keskittyykin korkean tasoisena kirjastona
vahentamaan visualisoinnissa tarvittavan koodin maara tarjoamalla valmiita

ratkaisuja. [33]

Seaborn ei itsessaan tue interaktiivisuutta ja siksi sita ei juurikaan kayteta
interaktiiviseen visualisointiin. [12] Siina on valmiina mukana Matplotlibin
oletustoimintoja, kuten Zoomaus ja graafin tallentaminen kuva- tai pdf-
tiedostoksi. Mikali uusia interaktiivisiatoimintoja halutaan tuoda graafeihin, tulee
muutokset tehda Matplotlibin puolelle ja talldin visualisointi on riippuvainen

kahdesta kirjastosta.
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Seabornin kayttéa kannattaa harkita esimerkiksi silloin, kun halutaan nopeasti
visualisoida tietty aineisto raportissa kaytettavaa diagrammia varten. Mikali
diagrammin kuvaajia pitaisi pystya analysoimaan oletuskayttoliittymaa
hienommilla kayttokokemuksilla, on Seabornin kayttd hankalaa tallaiseen

kayttotarkoitukseen.

3.5 Vertailu

Kooditason kaytossa ja silloin kun data on jasennelty yksinkertaiseen muotoon
esim. ainoastaan numeroarvoja sisaltavaksi taulukoksi, ovat kaikki
edellamainitut kirjastot helppokayttdisia ja tuottavat paapiirteittdin samanlaisen
visuaalisen lopputuloksen. Kaikki kirjastot sisaltavat yleisimmat data-
analyysissa hyodynnettavat visualisointimenetelmat, kuten viiva-, pylvas- ja
hajontadiagrammit, ja kaikissa pystytaan apuna kayttamaan Pythonin NumPy-
ja Pandas-kirjastoja. Voidaankin todeta, etta taman tyyppisessa kaytossa
kirjaston valinta maaraytyy pitkalti kayttajan henkildkohtaisesta mieltymyksesta
seka aikaisemmasta kayttokokemuksesta. Jos kayttajakokemus on suuressa
merkityksessa, halutaan suoraviivaistaa taulukkoja vaativampia tietorakenteiden
kasittelya koodissa tai silloin kun visualisoidaan perinteisia diagrammeja
erityisemmilla tavoilla, korostuvat taman tyyppisissa kaytoissa kirjastojen valiset

erot.

Kaikki tassa opinnaytetydssa tutkitut visualisointikirjastot tukevat interaktiivista
kayttda. Seabornia on rajatapaus, silla se ei itsessaan ole interaktiivinen vaan
sen kayttajan vuorovaikutusta hyodyntavat ominaisuudet ovat peraisin
Matplotlibista. Kaikki vertailtavat kirjastot sisaltavat oletuksena zoomaus-,
panorointi- ja nakyman resetointi -ominaisuudet. Plotly eroaa toisista kirjastoista
silla, etta siina on mukana oletuksena hover-toiminto, jonka avulla pystyy

tarkastelmaan kuvaajan arvoja viemalla kursorin kuvaajan pisteiden paalle.

Kirjastoista Plotly ja Bokeh tarvitsevat selaimen visualisointia varten, Matplotlib

ja Seaborn puolestaan kayttavat kayttojarjestelman ikkunoita eivatka tarvitse
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toisia sovelluksia visualisoinnissa. Selain tuki tosin mahdollistaa Plotlyn ja

Bokehin kayttda web-kehityksessa.

Taulukko 1 vertailutaulukossa viitattavalla kustomoitavuutella tarkoitetaan sita
pystyyko kirjaston ominaisuuksia mukauttamaan erilaisiin kayttétapauksiin.
Talla tarkoitetaan esimerkiksi ohjelman graafisen kayttoliittymaan tehtavilla
muutoksilla ja lisayksilla, kuten graafisen painikkeen tai liukusaatimen (engl.
slider) lisdamisella, tai uusien interaktiivisten toimintoja tuomisella seka
oletustoimintojen muokkaamisella. Seaborn on kirjastoista ainoa, joka ei
mahdollista suoraan kustomoida kayttoliittymaa tai sen interaktiivisia
ominaisuuksia. Mikali kayttokokemusta halutaan muokata tai ominaisuuksia

lisata, pitda muutokset tehda Seabornin kayttamaan Matplotlibiin.

Taulukko 1. Kirjastojen vertailutaulukko.

Kirjaston ominaisuudet Matplotlib Plotly Bokeh Seaborn
Interaktiivinen kaytto Kylla Kylla Kylla Osittain
Web-kayttoliittyma Ei Kylla Kylla Ei
Kustomoitavuus Kylla Kylla Kylla Osittain
Pandas-dataframe Ei Kylla Kylla Kylla
Pythonin Dictionary Ei Kylla Kylla Kylla
NumPy-taulukko Kylla Kylla Kylla Kylla
Tukee 3D-grafiikkaa Kylla Kylla Osittain Ei
Esteettinen personoitavuus Kylla Kylla Kylla Osittain

Mikali visualisoitava data on formatoitu helposti kasiteltdvaa numerosarjamaista
taulukkoa hienojakoisempaan muotoon, kuten dataframe-rakenteeksi, jossa
tieto on pyritty hahmottamaan ihmiselle helposti ymmarrettavaan muotoon ja
talldin se myds yleensa sisaltaa tekstiotsikoita, on Bokeh, Plotly ja Seaborn
kirjastojen datan kasittelylla etunsa suhteessa Matplotlibiin. Edella mainitut
kirjastot, jotka tukevat dataframe-formaattia, niiden visualisoinnista vastaavat
funktiot pystyvat kayttdmaan tietolahteenaan suoraan Pandaksen dataframe-

olioita. Matplotlibin funktioiden parametrit ottavat argumentteina vastaan
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ainoastaan pelkkia numeroarvoja sisaltavia listoina tai NumPy-taulukkoina. [34]
Myés Pythonin natiivi dictionary-formaatti on hyvin yhteensopiva kirjastojen
kanssa Matplotlibia lukuunottamatta. Matplotlibin lisaksi kaikki vertailussa

huomioidut kirjastot tukevat NumPyn taulukoita.

Taulukko 1 verratuista kirjastoista ainoastaan Matplotlib ja Plotly tukevat 3D-
visualisointia konkreettisesti hyodyllisella tavalla. Plotly on 3D-visualisoinnissa
kirjastoista saumattomin, koska kolmiulotteisessa renderoinnissa tarvitut
diagrammit ja toiminnot ovat sisallytetty itse kirjastoon. Matplotlib tarvitsee
erillisen mplot3d-laajennoksen kyseiseen tarkoitukseen. Bokeh puolestaan ei
sisalla natiivia 3D-toiminnallisuutta vaan tarvittavat toiminnot pitaa tuoda toisista
kirjastoista esim. VisJS-kirjastosta, ja tasta huolimatta Bokehin hyoty 3D-

visualisoinnissa on hyvin vahainen.

Kaikki keskenaan verratut kirjastot tukevat jonkin asteista diagrammien
esteettista ehostamista ja personointia. Matplotlib, Plotly seka Bokeh
mahdollistavat muokata vapaasti diagrammien visuaalista ilmetta, kun taas
Seaborn sisaltaa valmiita ratkaisuja, teemoja, joista diagrammien ilmetta pystyy
vaihtamaan. Tassa opinnaytetyossa ei keskitytty siihen, miten varsinainen
personointi tehdaan eri kirjastoilla, joten suoraa vertailua ei pystyta kirjastojen
eroavaisuuksista tekemaan liittyen esteettisen personnoin helppouteen ja

monipuolisuuteen.

Taulukko 1 pohjalta voidaan todeta, etta Plotly ja Bokeh tarjoavat kirjastoista
kattavimman kokonaisuuden silla erotuksella, etta Bokehista puuttuu
ominaisuudet 3D-visualisointia varten. Matplotlib on myos laaja kirjasto, jonka
datan kasittelya hankaloittaa tuettujen dataformaattien rajallinen maara.
Seaborn puolestaan soveltuu helppoon ja monipuoliseen visualisointiin valmiiksi
esteettisesti miellyttavilla asetuksilla, mutta on ominaisuuksiltaan muuten

suppea.
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4 Sovellus

Tutkituista kirjastoista Matplotlib soveltui parhaiten tassa opinnaytetydssa
toteutetun visualisointityokalun suunnitteluun, koska kirjaston API osoittautui
riittavan joustavaksi, jotta kirjaston kayttoa pystyttiin raataldimaan
toimeksiannon tarpeiden mukaiseksi. Toinen ratkaiseva tekija oli, etta kaytetty
kirjasto kayttaa verkkoselaimesta riippumatonta ikkunaymparistdoa
kayttolittymana, eikd Bokehin ja Plotlyn kaltaisten web-kayttoliittymakirjastojen
kayttamalle backend-frontend-arkkitehtuurille ollut toteutuksen kannalta erityista
tarvetta. Vaikka sovelluksen olisi pystynyt toteuttamaan edella mainituilla
kirjastoilla, vaikutti Matplotlibin valintaan tassa asiassa henkilokohtainen
mieltymys. Myodskaan muiden kirjastojen datan kasittelya helpottaville funktioille
tai muille erityisominaisuuksille ei ollut tarvetta, silla sovellusta tullaan
kayttamaan helposti kasiteltavan raakadatan piirtamisessa viivadiagrammille eli
suhteellisen vaatimattomaan kayttoon, jolloin suurintaosaa kirjastojen
erityisominaisuuksista ei tultaisi toteutuksessa hyddyntamaan, koska tarvittavat

perustoiminnot I0ytyvat kaikista Taulukko 1 kirjastoista.

Sovelluksen suunnittelun l&ahtokohtana oli, ettad kayttaja pystyisi visualisoimaan
spektridataa suoraan tiedostosta. Visualisointikirjastoja tyypillisesti kaytetaan
niin, ettad kayttaja kirjoittaa kuvaajien arvot suoraan ohjelman koodiin, jonka
jalkeen ohjelma piirtda arvoja vastaavan diagrammin visuaalista havainnointia
varten. Loppukayttajia huomioiden eli suun terveyden huollon toimijoita, joilla ei
oletetusti ole tarvittavaa osaamista visualisointikirjastojen kaytosta tai
ohjelmoinnista yleisesti, piti sovellus suunnitella kaytettavaksi graafisen
kayttolittyman kautta. Taman vuoksi kirjaston toimintarakennetta piti muuttaa
seka sovelluksen kayttoliittyymaan lisata tarvittavat graafiset elementit ja
apuohjelmat, jotta sovellusta pystyttaisiin kayttamaan ilman, etta kayttajan

tarvitsisi kirjoittaa tai ymmartaa ohjelmiston koodia.
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4.1 Python ja kaytetyt kirjastot

Sovellus toteutettiin kayttamalla Pythonin 3.9-versiota. Se toimii luotetusti
kyseisella versiolla, mutta se toimii testatusti myos muilla Python 3:n versioilla.
Toteutuksessa on kaytetty Matplotlibin lisaksi muita Pythonin kirjastoja. Kaikki

sovelluksen kayttamat kirjastot 1oytyvat lueteltuna alla:

e Matplotlib v.3.5.1
e Pandas

e Openpyxl

e Tkinter

e 0s

e mplcursors

e PyQt5.

Sovellus kehitettiin kayttamalla Matplolibin 3.5.1-versiota. Kyseinen versio
kayttaa 1.5-versiossa esiteltya rcParams-muuttujaa, jonka oletustietue "toolbar”
muutetaan sovelluksen Liite 1 paaohjelmassa arvoksi "tool manager”. Talla
saadaan kayttoon tydkalurivin hallinnoimista varten toolmanager-muuttuja (Liite
1 koodissa tm-muuttuja), jonka avulla Kuva 1 kayttoliittyman tyokaluriviin pystyy
lisddmaan tai poistamaan painikkeita. Sovelluksen kaynnistyessa Pythonin
konsoli ilmoittaa, etta rcParams-muuttujaa kasitellaan kokeellisena
ominaisuutena ja siihen liittyvat kaytannot saattavat muuttua myohemmissa
Matplotlibin versioissa. Taman vuoksi sovelluksen koodi toimii luotettavasti

Matplotlibin versioiden 1.5-3.5.1 kanssa.

Pandas-kirjastoa kaytetaan sovelluksessa Excel-tiedostojen lukemista seka
kyseisten funktioiden palauttaman dataframe-tietorakenteen kasittelya varten.
Jotta Pandas-funktiot pystyvat lukemaan Excelin .xIsx-tiedostoja, pitda Python-
ymparistéon asentaa myos Openpyxl-kirjasto. Pythonin mukana tuleva Tkinter
on graafisten kayttoliittymien luomiseen kaytettava kirjasto. Sen avulla
toteutettiin sovelluksen Liite 3 filepath-apuohjelma, jolla kayttaja pystyy
valitsemaan visualisoitavan Excel-tiedoston graafisen tiedostonakyman kautta.



24

Pythonin mukana tulevaa os-kirjastoa kaytetaan Kuva 2 tyokaluriviin lisatyn

painikkeen kuvan tiedostopolun rakentamista varten.

Kuvaajien tarkastelua varten sovellus kayttda mplcursors-kirjastoa. Sen avulla
kayttaja pystyy helposti nakemaan kuvaajan x- ja y-koordinaatit kursorin karjen
osoittamasta kohdasta. Kuva 1 kayttoliittymassa havainnolistetaan kyseista
mplcursors-toimintoa. PyQt5 on Tkinterin tavoin graafisten kayttoliittymien
luomiseen suunnattu kirjasto. Sita kaytetaan sovelluksessa Matplotlibin
grafiikkaliittymana, koska mplcursors on toimii responsiivisesti kyseisen

kayttoliittymakirjaston kanssa.

4.2 Kayttolittyma

ﬂ.+.9 +a@ @

......

......

Kuva 1. Sovelluksen kayttéliittyma ja sen visualisoitu graafi.

Sovelluksen kayttd tapahtuu Kuva 1 mukaisen ndkyman kautta. Kayttoliittyma
sisaltaa vain yhden nakyman, ja se sisaltaa kaikki sovelluksen kayton kannalta
tarvittavat toiminnot. Kanvaasiksi sanotaan nakyman valkoista-aluetta, johon
sovellus renderoi kayttajasyotteen. Diagrammin kuvaajat piirretdan kanvaasissa

sijaitsevien x- ja y-akseleiden rajaaman suorakulmaisen alueen sisapuolelle.
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Akselien koordinaattien asteikkovalit asettuvat automaattisesti diagrammia
luodessa, ja ne skaalautuvat diagramminakymaa zoomatessa. Diagrammin

paalla sijaitseva otsikkoteksti on visualisoitavan tiedoston nimi.

Kuva 1 oikeassa laidassa sijaitseva nelikulmion muotoinen legend-kuvio toimii
kuvaajien selostustauluna. Se sisaltaa visualisoitujen kuvaajien jarjestyksen
seka sita vastaavan varitunnisteen. Legendiin on sisallytetty toiminto, jonka
avulla kayttaja pystyy piilottamaan tai tuomaan takaisin nakyviin diagrammin

kuvaajia painamalla kuvaajaselosteen variviivasta.

A€ QB H

Kuva 2. Tyokalurivin painikkeet.

Nakyman ylaosan harmaa suorakulmainen alue on tyokalurivi, joka sisaltaa
Kuva 2 mukaiset painikkeet. Vasemman laidan Home-painike palauttaa
nakyman kuvaajien asennon ja akseleiden vaihteluvalin, mikali akselinakymaa
on muutettu tai suurennettu. Home-painikkeen vieressa nakymien
navigointipainikkeet, joilla pystyy siirtymaan zoomattujen akselinakymien valilta.
Keskimmaisen eli ristinuolipainikkeen avulla pystyy hiiren vasemmalla
painikkeella liikuttelemaan diagrammin akseleita. Painamalla hiiren
oikeanpuoleista painikketa pystyy nakymaa zoomamaan hiiren liikkeen
mukaiseen suuntaan. Hiiren rullalla puolestaan pystyy zoomamaan kursorin
kohdistamaan kohtaan. Tydkalurivin suurennuslasipainikkeella pystyy
valitsemaan alueen, johon kayttaja haluaa zoomata. Sen oikealla puolella
olevalla tallennuspainikkeella pystyy viemaan kanvaasinakyman esim. PNG-,
JPEG-, tai PDF-muotoon.

Jotta kirjaston hyédyntama sovellus toimisi pelkan graafisen kayttoliittyman
kautta, piti tydkaluriviin lisata ylimaarainen readfile-painike (Kuva 2
oikeanpuoleisin painike) tiedoston valintaa ja lukua varten. Sita painamalla
kaynnistyy Liite 3 filepath-funktion suorittama tiedostonakymaohjelma Excel-
tiedoston valintaa varten. Kyseinen ohjelma tarkistaa myos, onko valittu tiedosto

muotoa .xlIsx tai .xIs. Jos valinta on virheellinen Liite 3 error_message-ohjelma
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ilmoittaa siita virheviestilla ja palauttaa tyhjan tiedostopolun. Mikali ohjelma
hyvaksyy tiedoston valinnan, se palauttaa tiedoston polun, jonka jalkeen Liite 2

draw_plot-funktio piirtaa kayttaja syotteen diagrammiin.

4.3 Sovelluksen toiminta

Sovelluksen toimintaa havainnollistetaan paapiirteittain Kuvio 1
sekvenssikaaviossa. Sovelluksen kaynnistyessa Liite 1 paaohjelma (main.py)
alustaa sovellusikkunan fig-olion, diagrammin piirtdmiseen tarvittavan ax-olion
seka diagrammin tilojen (engl. states) muistin hallintaan tarkoitetun toolbar-
olion. Samassa ohjelmassa tyokaluriviin lisataan tiedoston lukuun (Kuva 2
oikeanpuoleisin painike) tarkoitettu readfile-painike, ja sille valitetaan luonnin
yhteydessa kaikki edella mainitut oliot. Kyseisen painikkeen alustusparametrien
tarkoituksena on valittaa tarvittavat oliot Liite 2 draw_plot-funktiolle diagrammin
paivittamista varten. Jotta painikkeita pystyy lisdamaan tyokaluriviin, pitaa niille
Kirjoittaa luokka. Liite 2 sisaltda openfile-painiketta varten OpenFileButton-
luokan. Paaohjelmassa myos muutetaan Matplotlib-kirjaston kayttamia
oletusasetuksia esim. poistetaan tyokalurivista tarpeettomia painikkeita seka
asetetaan sovellus kaynnistymaan fullscreen-tilassa. Lopuksi paaohjelma avaa

sovellusikkunan, jossa on nakyvissa tyhja diagrammi.

Kayttajan painattaessa readfile-painiketta kaynnistyy draw_plot-ohjelma, ja sen
myo6ta kaynnistyy myds Liite 3 filepath-ohjelma, joka avaa kayttojarjestelman
tiedostonakyma Excel-tiedoston valintaa varten. Mikali kayttaja valitsee Excel-
tiedoston, jonka data on formatoitu sovelluksen hyvaksymalla (Kuvio 1) tavalla,
filepath palauttaa draw_plotille valitun tiedoston polun, minka jalkeen prosessi
etenee datan kasittelyvaiheeseen, jossa tiedoston data valitetdan Matplotlibin
plottausfunktiolle. Samassa vaiheessa alustetaan myds kuvaajien tarkasteluun
tarkoitetut lisatoiminnot. Prosessin lopuksi tiedoston sisaltamat arvot
renderoityvat kanvaasin diagrammille viivakuvaajina. Onnistuneen
visualisointiprosessin jalkeen kayttaja pystyy vaihtamaan tiedostoa painamalla
readfile-painiketta uudelleen. Jos kayttaja valitsee vaaran tiedostotyypin tai
Excel-tiedoston data on vaaralla tavalla formatoitu, Liite 3 error_message-
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funktio avaa ponnahdusikkunan ja ilmoittaa mahdollisesta virheesta. Kayttajan
suljettua ponnahdusikkunan visualisointiprosessi keskeytyy, ja diagrammi pysyy
muuttumattomana eli on tyhja tai se sisaltaa aikaisemman piirrosprosessin

kuvaajat (tai yhden kuvaajan).

. main. py Sovellusikkuna
Kaynnistys — -
Olioiden luonti & Kayttaja painaa
L — Matplotlib-asetusten »| Tyhja diagrammi |——— RS —
konfigurointi readfile-painiketta

4

Tiedostonakyma

Tyhja
diagrammi

Kylla l

T Kayttaja peruutti toiminnon tai valitsi va&rén tiedostomuodon Kayttaja valitsee

Excel-tiedoston

Kayttaja valitsi oikeanlaisen tiedostomuodon

Visualisoitu
diagrammi

Datan prosessointi & renderginti "

Kuvio 1. Sekvenssikaavio sovelluksen toiminnasta.

4.4 Excel-tiedostojen rakenne

Sovellus kayttaa

Taulukko 2 mukaista tietorakennetta diagrammin visualisoinnissa. Tiedoston
ensimmainen eli ylin rivi voi sisaltaa kirjaimia ja muita merkkeja numeroiden
lisaksi, ja sovellus kayttaa kyseisen rivin tietoja x- ja y-akselien tunnisteina.
Ylimman rivin kahden ensimmaisen tietoa sisaltavien solujen tunnisteet

asetetaan diagrammin akseleiden otsikoiksi, joista ensimmainen (

Taulukko 2 "Wavelength [nm]’) toimii x-akselin tunnisteena ja toinen (
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Taulukko 2 "Absorbance”) y-akselin tunnisteena. Kaikkien muiden rivien tulee
sisaltda numeerisia arvoja, mutta ne voivat sisaltda miinusmerkilla (-) ilmaistuja
negatiivisia lukuja. Tyhjat solut ovat arvoltaan nolla. Arvojen
desimaalierottimena voi kayttaa pilkkua tai pistetta. Ohjelma muuttaa kunkin
sarakkeen taulukoksi (engl. array), ja se muodostaa kahdesta vierekkaisesta
sarakkeesta taulukkoparin yksittaista kuvaajaa varten, joista ensimmainen
(vasemmanpuoleinen) toimii x-koordinaattien pistearvoina ja toinen (oikea) y-
koordinaattien pistearvoina. Tiedostossa voi olla tyhjia sarakkeita ja niiden
sijainnilla tai lukumaaralla ei ole valia, koska kaikki tyhjat sarakkeet poistetaan
ohjelman ajon aikana. Dataa sisaltavia sarakkeita tulee olla parillinen maara,
muuten ohjelma ei hyvaksi tiedostoa. Pariton maara sarakkeita aiheuttaisi piirto-
ohjelman for-silmukassa Index out of range -virheen ja siitd ohjelma ilmoittaa
kayttajalle asianmukaisella virheilmoituksella. Taulukkoparien maara vastaa
kuvaajien lukumaaraa diagrammissa, eika niiden lukumaaraa ole sovelluksessa
rajoitettu eli taulukkopareja voi olla tiedostossa rajattomasti. Sarakkeissa voi
olla myds tyhjia riveja ennen lukujono alkua, mutta tyhjat rivit lukujonon sisalla

nakyy kuvaajassa katkonaisina viivoina.

Taulukko 2. Esimerkki Excel-tiedoston rakenteesta.

Wavelength [nm] Absorbance Wavelength [nm] Absorbance Wavelength [nm] Absorbance
943,84 -0,049262095 943,84 -0,041628592 943,84 -0,029141692
950,37 -0,031296423 950,37 -0,035638985 950,37 -0,039215723
956,9 0,009565929 956,9 0,003752383 956,9 0,006120725
963,43 0,036597889 963,43 0,029744895 963,43 0,036392123
969,96 0,025948594 969,96 0,013616525 969,96 0,013446323
976,48 -0,014002085 976,48 -0,008176333 976,48 0,004761203
983,01 0,038142757 983,01 0,029512553 983,01 0,014346682
989,53 0,004756234 989,53 0,001876354 989,53 0,01484768
996,06 0,01518493 996,06 0,005900594 996,06 -0,003214383
1002,58 0,018561774 1002,58 0,011555791 1002,58 0,013785017

1009,1 0,004287946 1009,1 1,22702E-05 1009,1 -0,003275427
1015,62 0,01047765 1015,62 0,012336891 1015,62 0,008121487
1022,14 0,003578392 1022,14 0,001804896 1022,14 0,005356122

4.5 Interaktiiviset lisatoiminnot

Tiedoston lukemisen ja kanvaasin renderdintia varten lisatyn readfile-painikkeen

lisdksi sovellukseen on lisatty kaksi interaktiivista ominaisuutta
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kayttdkokemuksen ja datan tutkimisen parantamiseksi. Opinnaytetyon 4.1
Python ja kaytetyt kirjastot -osiossa mainittu ja lyhyesti selostettu mplcursors-
kirjasto lisaa tooltip-toiminnon diagrammin kuvaajille. Sen avulla kayttaja saa
kuvaajan pisteen arvot nakyviin kursorin osoittamasta kohdasta. Toiminnon
seurauksena diagrammiin ilmestyy kursorin lahettyville suorakulmion muotoinen
nuolenosoittama selostetaulu (tooltip), jossa nakyy kuvaajan tiedot, xy-
akseleiden otsikot seka kuvaajapisteen x- ja y-koordinaattien arvot. Koodissa
mplcursors otetaan kayttoon Liite 2 draw_plot-funktiossa valittamalla kuvaajat
(tai kuvaajan) sisaltavan diagram-olion kirjaston mplcursors.cursor-funktiolle.
Diagrammin kursoriin on sidottu kaksi mplcursors-toimintoa, joista Liite 2 tooltip-
oliota kaytetaan hooverointitapahtuman (engl. hover event) avulla. Tapahtuma
saa tooltipin ilmestymaan heti, kun kursori on viety kuvaajan paalle. Jos
kyseinen tooltip ei ilmesty, vaikka kursorin karki on kuvaajan paalla, se pitaa
kohdistaa uudelleen painamalla hiiren painikkeesta kursorin osoittaessa
diagrammin tyhjaa tilaa vasten. Toinen toiminto, joka on sidottu Liite 2 marker-
olioon, mahdollistaa useiden tooltip-taulujen kiinnittdmisen diagrammille esim.
vertailua tai tarkeiden kohtien merkitsemista varten. Kyseinen tooltip ilmestyy
osoittamalla kuvaajaan ja painamalla hiiren vasenta painiketta. Funktion
"draw_plot” koodi sisaltaa myos pohjan molempien tooltip-olioiden

ominaisuuksien konfigurointia ja personointia varten.

Toinen sovellukseen lisatty interaktiivinen toiminto on Kuva 1 diagrammin
viereisen Legend-taulun suodatustoiminto, jonka avulla pystyy piilottamaan tai
tuomaan takaisin nakyviin yhden tai useamman diagrammin kuvaajan. Toiminto
tapahtuu painamalla taulun sisaltaman kuvaajan variviivatunnisteesta. Kuvaajan
piilloutumisen myo6ta kuvaajaa vastaava variviiva harmaantuu, vastaavasti sen
vari palautuu, kun kuvaaja tuodaan takaisin nakyviin. Siina draw_plot-funktion
vaiheessa, missa kuvaajat luodaan for-silmukassa valittamalla Matplotlibin
plottausfunktiolle, luodaan kuvaajan olio "line”-nimiseen muuttujaan. Kaikki line-
muuttujat yhdistetaan niita vastaavan Legend-viivan (Liite 2 legline-muuttuja)
arvopariksi dictionary-rakenteeseen. Jotta Legend-tauluun pystyi lisdamaan
hiiren painallus -toiminnon, sille piti tehda Liite 2 onpick-funktio, ja se piti
yhdistaa Matplotlib API:n pick_event-tapahtumaan. Kayttajan painettaessa
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Legend-viivaa ohjelma suorittaa onpick-funktion, jossa se etsii painettua viivaa
vastaavan kuvaajan ja muuttaa sen nakyvyyden renderdoimalla diagrammin

ilman kyseista kuvaajaa.
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5 Yhteenveto

Taman tyon tavoitteena oli suunnitella ja toteuttaa Python-ohjelmointikielella
sovellus lahi-infrapunaspektrin visualisointia varten. Tyo aloitettiin tutustumalla
lahi-infrapunan spektroskooppisiin menetelmiin seka Pythonin
visualisointikirjastoihin. Esiselvitystydon ensimmainen tavoite oli hankkia
tarvittavat tietotaidot lahi-infrapunan spektrianalyysista ja sen kayttamista
visualisointimenetemista. Toinen tavoite oli |I0ytaa sopiva visualisointikirjasto
sovelluksen toteutusta varten. Selvitystyon tulokset osoittivat, etta
spektroskooppisissa analyyseissa mitataan valon aallonpituutta absorption
funktiona ja sen visualisointiin soveltuu parhaiten viivakaaviomenetelma.
Tutkituista kirjastoista Matplotlib osoittautui riittavan joustavaksi, jotta sen
kayttoa pystyi raataldimaan aiottuun kayttotapaukseen. Kirjasto ei myoskaan

tarvitse selainta toimiakseen.

Tyossa toteutettiin yleiskayttoinen visualisointisovellus, jota loppukayttaja pystyy
kayttamaan ilman Python-ohjelmointikielen tuntemusta graafisen kayttoliittyman
kautta. Sovelluksen avulla kayttaja pystyy visualisoimaan yksinkertaiseen
muotoon koostettua dataa valitsemastaan Excel-tiedostosta. Kehitetylla
ratkaisulla suun terveyden huollon ammattilaiset pystyvat mallintamaan lahi-
infrapunaspektria visuaalisesti havainnoitavaan muotoon. Visualisoidun
spektridatan avulla tehostetaan suusydvan varhaista diagnosointia, jolloin myos

potilaan ennuste paranee.

Sovelluksen kehitysta pystyisi jatkamaan tuomalla siihen spektrianalyysia
helpottavia toimintoja. Yksi tallainen toiminto voisi olla suodatustoiminto
spektrin aallonpituuksille, jonka avulla kayttaja pystyisi suodattamaan
diagrammin kayrista tarpeettomat aallonpituudet pois. Datan kasittelyyn voisi
myds lisata uusia funktioita visualisointia varten. Kayttaja pystyisi esimerkiksi
tiedoston valinnan yhteydessa valitsemaan, minkalaiselle diagrammille tai
kaaviolle ohjelma visualisoi datan. Jatkokehityksessa tulisi huomioida

Matplotlibin APl:n mahdollisia rajoitteita, silla se ei valttamatta aina tue aiottua



toteutustapaa ja mahdollinen vaihtoehtoinen ratkaisu ei valttamatta ole

kaytoltaan intuitiivinen.
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Liite 1. Paaohjelma — main.py.

import matplotlib as mpl # pip install matplotlib==3.5.1
import matplotlib.pyplot as plt

from 1ib.GUI.toolbar import OpenFileButton

import os

# Also, install openpyxl package with 'pip install openpyxl'.

mpl.rcParams["toolbar"] = 'toolmanager'
mpl.use ('Qt5Agg') # pip install PyOth

print (mpl. version )
fig, ax = plt.subplots/()

# chart configurations.
ax.grid()

# window configurations.

manager = plt.get current fig manager ()
manager.window.showMaximized ()
manager.set window title('Visualization tool')

# adds custom button to the toolbar.

tm = fig.canvas.manager.toolmanager

toolbar = manager.canvas.manager.toolbar

tm.add tool ('openfile', OpenFileButton, diagram=ax,
figure=fig, toolbar=toolbar)

button = tm.get tool('openfile')
# Sets icon to the button.

button.image = "{0}/assets/excel-icon.svg".format (os.getcwd())
# adds button to the toolbar.
manager.canvas.manager.toolbar.add tool (button, 'toolgroup')

# All toolbar default buttons are listed below, uncomment
# or add "#" without quote marks 1if you want to remove or
# add specific button.

tm.remove tool ('subplots')

tm.remove tool('help')

# tm.remove tool ('back')

# tm.remove tool ('forward')

# tm.remove tool ('home')

# shortcut configurations.
tm.update keymap ('zoom', 'x')

plt.show() # Display all open figures.

Liite 1 (1)
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Liite 2. Tydkalurivin lisatoiminnot.

import mplcursors # 'pip install

# git+https://github.com/anntzer/mplcursors’.
import pandas as pd # 'pip install pandas'

from matplotlib.backend tools import ToolToggleBase
from 1ib.GUI.readfile import *

# Custom toolbar button for reading excel files.
class OpenFileButton (ToolToggleBase) :
description = 'Choose excel file to read'

def init (self, *args, figure, diagram, toolbar, **kwargs):
self.toolbar = toolbar
self.fig = figure
self.diagram = diagram
super (). init (*args, **kwargs)

def trigger(self, *args, **kwargs):
draw _plot(self.fig, self.diagram, self.toolbar)

# Executed when OpenFileButton 1is pressed.
# Used to draw lines and configure charts.
def draw plot(fig, diagram, toolbar):

url = filepath()

if url !'= "':
# clear axis.
diagram.clear ()

# Converts excel file into dataframe.

# openpyxl engine is needed for reading.

# .xlsx excel files

df = pd.read excel(url, engine='openpyxl')

# Finds the columns where each value is null

# (=empty columns) .

empty cols = [col for col in df.columns if
df[col].isnull().all()]

# Drops the columns where value is null.

df .drop (empty cols, axis=1, inplace=True)

# Sets file name as a chart title.
title = os.path.basename (url)
diagram.set title(os.path.splitext(title) [0])

# Reads first and second cells on the first line
# of the dataframe.

# x-axis title.
diagram.set xlabel(df.iloc[:, 0].name)

# y-axis title.
diagram.set ylabel(df.iloc[:, 1].name)
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count = 1 # Tracks the plot line count
lines = []

# Converts every row in each column into array

try:
for i in range (0, len(df.columns), 2):
x = df.iloc[:, 1i]
y = df.iloc[:, 1 + 1]
line, = diagram.plot(x, y, label=f'Line {count}')

lines.append(line)
count += 1

except IndexError:
error_message ('Index out of range ERROR',
'Excel taulukosta puuttuu sarake')
return
except ValueError:
error _message ('Invalid value ERROR',
'Sarakkeiden rivit sisaltavat '
'huonoja arvoja')
return

# Legend info configurations

leg = diagram.legend(bbox to anchor=(1.12, 1),
loc="upper right',
fancybox=True,
shadow=True,

title='Click to toggle\n line on/off\n')
lined = dict()
for legline, origline in zip(leg.get lines(), lines):
legline.set picker(5) # 5 pts tolerance
lined[legline] = origline

# Event triggered when clicking legend lines.
def onpick(event):
# on the pick event, find the original line
# corresponding to the legend proxy line,
# and toggle the visibility.
try:
legline = event.artist
origline = lined[legline]
vis = not origline.get visible()
origline.set visible(vis)
# Change the alpha on the line in the
# legend so we can see what lines have
# been toggled.
if vis:
legline.set alpha(1.0)
else:
legline.set alpha(0.2)
fig.canvas.draw()
except KeyError:
pass

fig.canvas.mpl connect ('pick event', onpick)
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# adds grid to the canvas.
diagram.grid()

# adds tooltip to the cursor.

# tooltip shows information about artist when

# hovering the cursor over 1it.

tooltip = mplcursors.cursor (diagram, hover=2)

# this tooltip is used for setting markers to the
# plot lines.

marker = mplcursors.cursor (diagram, multiple=True)

# tooltip configurations
@tooltip.connect ("add")
def (sel):
# Sets background color of tooltips.
sel.annotation.get bbox patch().set (fc="white", alpha=1)
# Information showed in the tooltip.
sel.annotation.set text(
# shows values in 10 and 3 decimal
# accuracy.
f'{sel.artist.get label() }\n'
f'{df.iloc[:, 1l].name.strip()}:"'
f' {sel.annotation.xy[1]:.10f}"
f'\n{df.iloc[:, O0].name.strip()
f' {sel.annotation.xy[0]:.3f}")

bt

# second tooltip for tagging points of the plot.
@marker.connect ("add")
def (sel):
sel.annotation.get bbox patch().set (fc="white", alpha=1)
sel.annotation.set text(
f'{sel.artist.get label() }\n'
f'{df.iloc[:, 1l].name.strip()}:"'
f' {sel.annotation.xy[1]:.10£}\n'
f'{df.iloc[:, O] .name.strip()}:"
f' {sel.annotation.xy[0]:.3£f}")

fig.canvas.draw()

# functions below is for resetting view
# positions memory stack
toolbar.update ()

tm = fig.canvas.manager.toolmanager
reset = tm.get tool ('viewpos')
reset.clear (fig)

reset.add figure(fig)

reset.push current ()

reset.update view ()



Liite 3 (1)

Liite 3. Funktiot tiedoston valitsemista ja virheden nayttamista varten.

import os
from tkinter import *
from tkinter import filedialog, messagebox

# auxiliary program to help to choose readable file.
def filepath():

root = Tk{()

root.withdraw() # used to hide tkinter window.

current dir = os.getcwd()

file path = filedialog.askopenfilename (parent=root,
initialdir=current dir,
title='Valitse tiedosto')

# checks if chosen file is a excel file. If support

# for .csv filetype 1s needed, add: file path[-4:] != '.csv'.

if file path[-5:] != '.xlsx' and file path[-4:] != '.xls' \
and file path != ''":

error message ('Filepath Error',
'Valittu tiedosto ei ole '
'excel-tiedostomuotoa .xlsx tai .xls')
return ''
else:
return file path # returns chosen file's path url.

# Error messagebox.
def error message(title, message):
messagebox.showerror (title, message)
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