Python scripting language a obliczenia i symulacje

Marcin Owsiany
porridge@debian.org
http://student.uci.agh.edu.pl/ porridge/studia.pl.html

czerwiec 2001



1 CHARAKTERYSTYKA JEZYKA I PODSTAWOWYCH PAKIETOW 1

1 Charakterystyka jezyka i podstawowych pakietéw
1.1 Kod

Python jest jezykiem interpretowanym, ale przy uruchomieniu kod zrédlowy zawsze jest kompilowany
do byte-code-u.

Po skompilowaniu python prébuje zapisa¢ byte-code do pliku z rozszerzeniem .pyc. Jesli mu sie to
uda, to przy nastepnym uruchomieniu skryptu tadowany jest gotowy byte-code, dzieki czemu unika sie
ponownego parsingu.

Python przyjmuje flagi wymuszajace optymalizacje, ale nie ma ona wplywu na szybkos$¢ dzialania
kodu, a jedynie na czas tadowania do pamigci.

Python udostepnia tez deterministyczny profiler (zawarty w moduly profile i pstats). Zawiera on
dodatkowo narzedzia do generowania raportéw na temat rezultatéw operacji profilowania.

1.2 Sktladnia Pythona

Nizej wymienitem niektére cechy sktadni Pythona, dzieki ktérym kod aplikacji moze by¢ bardziej
zwiezly niz w innych jezykach. Cechy te nie maja rzecz jasna wplywu na szybko$é obliczen, ale
niejednokrotnie utatwiajg pisanie bardziej zwartego kodu:

e Rownoczesne podstawienia.

>>a, b=1, 2
>>> a, b b, a+b
>>> a

2

>>> b

3

>>>

e laczenie operacji poréwnania w tancuchy. Na przyktad a < b == c jest tym samym, coa < b
and b == c, z tym wyjatkiem, ze w pierwszym przypadku wyrazenie b jest obliczane tylko raz.

e Obstuga operacji symbolicznych. Pozwala to niekiedy uniknaé iteracji na rzecz zwigztego wyra-
zenia.
A oto inne wlasciwosci Pythona, o ktorych trzeba pamietaé¢ podczas obliczen.

e Operatory and i or sa “leniwe”, podobnie jak w C. Nalezy o tym pamietaé¢ na przyktad przy
pisaniu wyrazen wykorzystujacych efekty uboczne funkcji.

e Przypisanie nie moze nastapi¢ w wyrazeniu, inaczej niz ma to miejsce w jezyku C.

1.3 Wlasciwo$ci numeryczne jezyka
1.3.1 Poréwnywanie

Obiekty réznych typéw (poza typami numerycznymi) nigdy nie moga byé réwne. Obiekty tej samej
klasy zazwyczaj sa domyslnie klasyfikowane jako rézne, chyba ze klasa definiuje specjalna metode
__cmp__(), ktéra umozliwia poréwnywanie.

1.3.2 Typy numeryczne

Istnieja cztery typy numeryczne:

Zwyktle liczby calkowite (plain integers). Zwane zazwyczaj po prostu liczbami calkowitymi, sa
zaimplementowane przy pomocy typu long w jezyku C, dzieki czemu maja conajmniej 32 bity
precyzji.



1 CHARAKTERYSTYKA JEZYKA I PODSTAWOWYCH PAKIETOW 2

Dtugie liczby caltkowite (long integers). Maja nieograniczona precyzje.

Liczby zmiennoprzecinkowe (floating point numbers). Sa zaimplementowane przy pomocy typu
double w jezyku C. Ich precyzja zalezy od konkretnej maszyny, na ktérej jest zainstalowany Py-
thon.

Liczby zespolone (complex numbers). Posiadaja cze$é rzeczywista i urojona, z ktérych kazda
zaimplementowana jest przy pomocy typu double w jezyku C.

Liczby tworzy sie uzywajac literaléw liczbowych lub przy pomocy wbhudowanych funkcji i operatoréw.
Czyste literaly calkowite (w tym liczby dsemkowe i szestnastkowe) powoduja utworzenie zwyklych
liczb catkowitych (plain integers). Literaly calkowite z przyrostkiem L lub 1 powoduja utworzenie
dtugich liczb catkowitych. Literaly numeryczne zawierajace kropke dziesietng lub symbol eksponenty
powoduja utworzenie liczby zmiennoprzecinkowej.

Czesé urojong liczby zespolonej zapisuje sie uzywajac przyrostka “j” lub “J”. Cala liczbe zespolona
z o czeSciach: rzeczywistej: x i urojonej: y zapisuje sie z = x +yj (lub z =z +yJ),oile x iy sa
literatami, lub tworzy przy pomocy funkcji complex(x, y). Argumentami funkcji complex() moga
by¢ zmienne dowolnego typu numerycznego (w tym typu zespolonego).

Aby pobraé¢ wartoéci czesci rzeczywistej i urojonej liczby zespolonej z nalezy uzyé odpowiednio kon-
strukcji z.real i z. imag.

Python w pelni obstuguje arytmetyke mieszana: gdy operator dwuargumentowy ma operandy dwdch
réznych typéw, przed wykonaniem operacji operand “mniejszego” typu jest konwertowany na ten
drugi typ (gdzie podana wyzej kolejnosé jest kolejnoscia od “najmniejszego” do “najwigkszego”).
Takiej samej reguly uzywa sie przy wykonywaniu poréwnan. (Dzigki temu lista [1, 2] jest réwna [1.0,
2.0] itd.) Aby wymusi¢ konwersje mozna wykorzysta¢ wbudowane funkcje int (), long(), float() i
complex ().

Funkcje konwersji na liczbe zmiennoprzecinkowa i calkowita (float (), int() i long()) nie dzialaja
dla liczb zespolonych, poniewaz po prostu nie ma jednoznacznego sposobu przeksztalcenia liczby
zespolonej na rzeczywista. Aby otrzymaé (jako liczbe zmiennoprzecinkowa) modul liczby zespolonej
z nalezy uzy¢ konstrukcji abs(z), a z.real — aby otrzymac cze$¢ rzeczywista.

Wszystkie typy numeryczne obstuguja nastepujace operacje (podane w rosnacej kolejnosci prioryte-
toéw):

1.3.3 Wyjatki zwigzane z obliczeniami
ArithmeticError Klasa podstawowa dla wszystkich wyjatkéw zwiazanych z obliczeniami.

FloatingPointError Wystepuje w przypadku bledu w operacji zmiennoprzecinkowej. Jest zawsze
zdefiniowany, ale moze by¢ zgloszony tylko jesli Python zostal skonfigurowany z opcja —with-
fpectl, lub gdy w pliku config.h jest zdefiniowany symbol WANT_SIGFPE_HANDLER.

OverflowError Zgtaszany gdy rezultat operacji arytmetycznej nie miesdci sie¢ w reprezentacji. Nie
moze sie to wydazyé w przypadku operacji na dtugich liczbach catkowitych (ktére predzej zglo-
sza MemoryError, niz sie poddadza). Z powodu braku standaryzacji sprawdzania wyjatkéw zwia-
zanych z arytmetyka zmiennoprzecinkowa w C, nie jest sprawdzana réwniez wiekszo$¢ operacji
zmiennoprzecinkowych. W przypadku zwyktych liczb catkowitych sprawdzane sa wszystkie ope-
racje mogace wywolaé przepelnienie, oprécz przesuniecia w lewo, poniewaz w wigkszosci jego
zastosowan zamiast zgloszenia wyjatku woli sie utrate bitow.

ZeroDivisionError Zglaszany w przypadku gdy drugi operand dzielenia lub operacji modulo jest

rowny 0. Z tym wyjatkiem zwigzany jest lancuch okreslajacy typy operandéw i rodzaj operacji.

1.4 Modul math

Zapewnia on dostep do podstawowych funkcji matematycznych okreslonych w standardzie C. Nie
obstuguje on jednak liczb zespolonych (obstuge tych liczb mozna znalezé w module cmath). Zawiera
on nastepujace funkcje:

e acos(), asin(), atan(), atan2(y, x) (atan(y / x))
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e cos(), cosh(), sin(), sinh(), tan(), tanh ()
e exp()
o fabs(x) (bezwzgledna wartosé liczby zmiennoprzecinkowej x)

e ceil(x) (sufit(x) jako liczba zmiennoprzecinkowa), floor () (podloga(x) jako liczba zmienno-
przecinkowa)

e fmod(x, y) (zwraca fmod(x, y), tak jak jest zdefiniowany przez biblioteke C danej platformy.
Uwaga: wyrazenie Pythona x % y moze zwrdcié¢ inna wartosc)

e frexp(x) (zwraca mantyse i eksponent liczby x jako pare (m, e), gdzie m jest liczba zmienno-
przecinkowa, a e jest liczba catkowita, taka ze x == m2°. Jesli x jest zerem, zwraca (0.0, 0),
w przeciwnym wypadku 0.5 <= abs(m) < 1)

e hypot(x, y) (odlegloéé od érodka euklidesowego uktadu wspélrzednych, czyli y/z2 + y2)
e ldexp(x, i) (22
e log(x) (logarytm naturalny x), 1og10()

e modf (x) (zwraca ulamkowa i catkowita cze$é x. Obie czesci maja taki znak, jak x. Czes$é ulam-
kowa jest zwracana jako liczba zmiennoprzecinkowa)

e pow(x, y) (x do potegi y), sqrt ()

Modut ten zawiera takze definicje dwboch stalych matematycznych: pii e.

1.5 Modutl cmath

Zawiera definicje podstawowych funkcji matematycznych dla liczb zespolonych. Funcje te sa oddzie-
lone od tych z ‘math’, poniewaz niektérzy uzytkownicy nie uzywaja liczb zespolonych i wolg na przy-
klad, aby v/—1 zwrécilo wyjatek zamiast liczby zespolonej. Funkcje te, to: acos(), acosh(), asin(),
asinh(), atan(), atanh(), cos(), cosh(), exp(), log(), 1logl0(), sin(), sinh(), sqrt(), tan(),
tanh (). Wszystkie one zwracaja liczbe zespolong, nawet jesli czes¢ urojona jest rowna zero.

1.6 Modul random

Modut ten zawiera implementacje generatoréw liczb pseudolosowych réznych rozktadéw. Dla zmien-
nych catkowitych dostepny jest jednstajny wybér z przedzialu (randrange()). Dla sekwencji — jed-
nostajny wybér losowego elementu (choice()) i funkcja generujaca losowa permutacje listy in situ
(shuffle()). Dlaliczb zmiennoprzecinkowych dostepne sa rozktady: jednostajny (random(), uniform()),
normalny (gauss (), normalvariate()), log-normalny (lognormvariate()), wykladniczy (expovariate()),
gamma (gamma () ) i beta (betavariate()). Do generowania rozkladéw katéw mozna wykorzystaé roz-
kiad kolowy jednostajny (cunifvariate()) lub von Misesa (vonmisesvariate()). Dostepne sa takze
rozklady Pareto (patetovariate()) i Weibulla (wiebullvariate()).

Inne funkcje zwiazane z generatorami to seed(), getstate(), setstate() i jumpahead().

Prawie wszystkie funkcje tego modulu wykorzystuja podstawowa funkcje random(), ktéra generuje
losowa liczbe zmiennoprzecinkowa wg. rozkladu jednostajnego z przedzialu (nawias zamkniety) 0.0,
1.0 (nawias otwarty). Python uzywa standardowego generatora Wichmanna-Hilla, taczac trzy czysto
multiplikatywne generatory o modutach 30269, 30307 i 30323. Jego okres wynosi 6,953,607,871,644.
Cho¢ generator ten jest duzo lepszej jakosci niz funkcja rand() dostarczana przez wiekszo$é bibliotek
C, teoretyczne mozliwosci sa bardzo podobne do tych, ktére oferuje pojedynczy liniowy generator o
duzym module. Nie nadaje sie on jednak do wielu zastosowan, w szczegdlnosci zupelnie nie nadaje sie
do zastosowan kryptograficznych.

Nalezy pamietaé o tym, ze funkcje te nie nadaja sie do uzycia przez wiele watkéw. Aby to bylo mozliwe
nalezy utworzy¢ kilka instancji ukrytej klasy Random, zawierajace niezalezne generatory i przekazac

je do poszczegdlnych watkéw.
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2 NumPy - numerical extensions to Python

Standardowe typy danych i procedury Pythona nie nadaja sie¢ do powaznych zastosowan numerycz-
nych. Konieczne byto opracowanie zoptymalizowanych pod wzgledem typowych operacji numerycz-
nych typéw danych i procedur. Stworzony zostal Numerical Python, zwany w skrocie NumPy. Podczas
rozwoju tego pakietu kierowano si¢ podejsciem zastosowanym w takich jezykach jak Basis, MATLAB,
rodzina jezykéw APL, FORTRAN, S, S+ i innych. To dziedzictwo bedzie widoczne natychmiast dla
uzytkownikéw Pythona, ktérzy juz zetkneli si¢ z tymi jezykami.

Mozna $miato powiedzieé, ze dzigki temu pakietowi mozliwosci obliczeniowe Python-a zblizaja si¢ do
tych, ktére posiada MATLAB czy IDL.

Numeric Python sktada si¢ z kilku moduléw:

2.1 Numeric.py (z modulami pomocniczymi multiarray i umath)

Modut ten rozszerza numeryczne mozliwosci Pythona dodajac dwa nowe typy danych: sekwencje wy-
dagnie implementujaca tablice wielowymiarowe (multiarray) oraz nowy typ funkcji, zwany funkcja
uniwersalna (ufunc), ktéry dziala wydajnie na tych nowych tablicach, a takze innych typach se-
kwencyjnych. Definiuje rowniez zbior funkcji stuzacych do operowania na obiektach tych typoéw oraz
przeprowadzania konwersji miedzy nimi a standardowymi typami Pythona. Stanowi on rdzen NumPy
bedacy podstawa do tworzenia bardziej skomplikowanych pakietow.

2.1.1 Obiekty tablic

Sa to jednolite kolekcje liczb tego samego typu, w ktérych poszczegdlne liczby moga sie zmieniaé
podezas ‘zycia’ tablicy (w przeciwienstwie do wielkosci samej tablicy). W niektérych zastosowaniach
tablice liczb moga zawiera¢ pozycje niewlasciwe lub brakujace. W takim przypadku nalezy uzywaé
specjalnego pakietu opcjonalnego ‘MA’.

Operacje arytmetyczne na tych obiektach (tzn. z uzyciem operatoréw ‘+’, “*’ itp.) powoduja wykonanie
tych samych operacji na poszczegdlnych elementach tablicy i nie sa odpowiednimi operacjami algebry
liniowe;j.

Tablice posiadaja takie atrybuty jak ksztalt (shape) - aby zmienié rozmiar tablicy wystarczy podstawié
pod niego odpowiednia sekwencje, rzad - ilos§¢ wymiaréw, czyli dtugosé ksztalttu, kod typu — okreslajacy
zawierane elementy, itp. Dostepnych jest kilka typéw numerycznych (o réznych precyzjach, zaleznych
od danej platformy - np. na maszynie klasy Pentium od 8-bitowej liczby catkowitej po 128-bitowa
liczbe zespolona), typ Character, a takze referencja do dowolnego typu obiektu Pythona.

2.1.2 Funkcje uniwersalne

Wykonuja operacje na tablicach i innych sekwencjach, w wiekszosci miedzy odpowiednimi operacjami.
Funkcja array() jest najprostszym sposobem utworzenia tablicy. Funkcja resize() tworzy nowsa
tablice o danym rozmiarze na podstawie istniejacej tablicy.

2.1.3 Inne funkcje i cechy tablic

Na elementach tablic NumPy mozna operowa¢ w podobny sposob jak na wbudowanym typie tablico-
wym Pythona.

Dostepne sa tez funkcje do manipulowania tablicami (np. transponowanie, sortowanie), wybierania
czedci tablic na podstawie zawartosci innych tablic, itd. ..

Python dokonuje automatycznego rzutowania typéw tablic w przypadku niezgodnoéci typéw argumen-
tow operatoréw, na zasadach podobnych do tych przy rzutowaniu podczas standardowych operacji
arytmetycznych na typach wbudowanych. Dostepna jest takze funkcja astype () pozwalajaca na do-
wolng konwersje, a takze kilka innych stuzacych do ograniczania wykorzystywanej pamieci, itp. ..

2.1.4 Matrix.py

Definiuje klase Matrix, rézniaca sie tym od klasy tablicy (Array), ze operator mnozenia ‘*’ przepro-
wadza mnozenie macierzy, a operator potegowania ‘**’ jest zablokowany.
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2.1.5 MLab.py

W zalozeniu jest to zbiér (obecnie ponad 30) funkcji, ktére maja zapewni¢ podstawowa zgodnosé z
MATLAB-em. Projekt zaklada maksymalne zblizenie sktadni do tej z MATLAB-a.

2.2 Dodatkowe pakiety NumPy
Dostepne sa takze opcjonalne pakiety:

2.2.1 LinearAlgebra.py

Jest to prosty interfejs do niskopoziomowych procedur algebry liniowej udostepnianych przez biblioteke
LAPACK FORTRAN lub zgodna z nim biblioteke C lapack_lite.
Oto niektore funkcje:

solve_linear_equations(a, b) rozwiazuje uklad réwnan liniowych z nieosobliwg macierza kwadra-
towa a i wektorem wyrazow wolnych b. Mozna rozwiaza¢ jednoczesnie kilka uktadéw z réznymi
wektorami wyrazéw wolnych podajac jako argument b tablice dwuwymiarowa (tzn. sekwencje
wektoréw).

inverse(a) odwraca nieosobliwg macierz kwadratowa a.
eigenvalues(a) zwraca wartosci wlasne macierzy kwadratowej a.

generalized_inverse(a, rcond=1e-10) —zwraca uogdlnione odwrécenie (zwane tez pseudo-odwréceniem
albo odwréceniem Moore’a-Penrose’a) macierzy a.

determinant(a) zwraca wyznacznik kwadratowej macierzy a.

2.2.2 FFT.py

Jest to prosty interfejs do biblioteki FFTPACK FORTRAN przeprowadzajacej szybka transformate
Fouriera rzeczywistych i zespolonych zbioréw danych. Ewentualnia jest biblioteka fftpack jezyka C,
ktéra jest oparta algorytmicznie na FFTPACK i udostepnia zgodny interfejs.

Na niektérych platformach mozna korzystaé¢ z optymalizowanych wersji tych bibliotek.

Modutl ten zawiera najczesciej uzywane procedury FFT:

fft(dane, n=None, 0§=-1) przeprowadza n-punktowa dyskretna transformate Fouriera danych,
inverse_fft(dane, n=None, o$=-1) przeprowadza odwrotna dyskretna transformate,
real_fft(dane, n=None, o0s=-1)

inverse real fft(dane, n=None, 0§=-1) podobnie, ale na danych rzeczywistych

fft2d(dane, n=None, osie=(-2,-1))

real fft2d(dane, n=None, osie=(-2,-1)) dwuwymiarowa FFT.

2.2.3 RandomArray.py

Modut ten (w polaczeniu z plikiem ranlibmodule.c) udostepnia interfejs wysokiego poziomu do modutu
ranlib, zawierajacego dobrej jakoéci implementacje generator liczb losowych. Dzigki niemu mozna na
przyktad uzyskaé¢ w tatwy sposéb cata tablice liczb losowych o zadanym typie i parametrach rozktadu.

2.2.4 RNG.py

Ten modul udostepnia niezalezne strumienie liczb losowych. Dostepne sa rozklady: jednostajny, nor-
malny, wyktadniczy i log-normalny.
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2.2.5 MA.py

Ten modul udostepnia obsluge tablic przestanianych (masked arrays), to znaczy posiadajacych nie-
znane lub niewladciwe pola. Maska moze zawiera¢ jedynki, oznaczajace elementy niewlasciwe. W takim
przypadku modul pilnuje, aby elementy te nie braly udzialu w obliczeniach.

Modut ten moze okazac sie bardzo pomocny w przypadku wykonywania obliczen na niepelnych danych.

3 Scientific Python

Jest to pakiet moduléw przydatnych przy obliczeniach naukowych. Do dziatania wymagana jest in-
stalacja NumPy. Obecna wersja (2.2) zawiera szereg moduléw zorganizowanych hierarhicznie. Oto
ciekawsze z nich:

3.1 Functions
3.1.1 Derivatives

Ten modul umozliwia automatyczne rézniczkowanie funkeji o dowolnej liczbie zmiennych do dowolnego
stopnia.
Bardziej wydajne liczenie pierwszych pochodnych umozliwia modut FirstDerivatives

3.1.2 FindRoot

Zawiera funkcje newtonRaphson (funkcja, lox, hix, xacc), ktéra umozliwia znalezienie pierwiastka
funkeji funkcja w przedziale od lox do hix z doktadnoscia do +/- xacc. Uzywany jest algorytm be-
dacy bezpieczna wersja algorytmu Newtona-Raphsona. funkcja musi by¢ funkcja tylko jednej zmien-
nej i moze uzywaé¢ wytacznie operacji zdefiniowanych dla obiektéw DerivVar w module FirstDerivati-
ves.

3.1.3 Interpolation

Zawiera definicje klasy InterpolatingFunction, reprezentujaca funkcje n zmiennych o m-wymiarowych
wartosciach. Konstruktorem jest InterpolatingFunction(osie, wartosci, default=None). osie
to sekwencja tablic jednowymiarowych, jedna na kazda zmienna funkcji, okreslajace wartoéci zmien-
nych na kazdej z osi. wartosci to tablica zawierajaca warto$ci zmiennej na siatce. Warto$é¢ None
zmiennej default oznacza, ze funkcja jest niezdefiniowana poza siatka i kazda préba zbadania jej
wartoéci tam spowoduje wyjatek.

Klasa ta posiada metody stuzace do pobierania wartosci w dowolnym punkcie, liczenia funkcju po-
chodnych i catek tej funkcji.

Dostepna jest takze klasa NetCDFInterpolatingFunction wykorzystujaca pliki NetCDF do definicji
punktéw siatki funkcji.

3.1.4 LeastSquares

Umozliwia dopasowywanie do danych ogélnych funkcji nieliniowych lub wielomianéw metoda naj-
mniejszych kwadratow z uzyciem algorytmu Levenberg’a-Marquardt’a i automatycznych pochodnych.
3.1.5 Polynomial

Zawiera klase ulatwiajaca reprezentacje wielomianéw dowolnej liczby zmiennych.

3.1.6 Romberg

Zawiera funkcje przeprowadzajace caltkowanie metoda trapezéw oraz metoda Romberga.
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3.2 Geometry

Zawiera klasy dotyczace wielkosci i obiektéw geometrycznych. Klasy te obejmuja takie zagadnienia
jak tensory, wektory, kule, plaszczyzny, stozki, kola, proste i kraty w przestrzeni trojwymiarowe;j.
Dostepne sa tez klasy opisujace pola tensorowe, skalarne i wektorowe wraz z niezbednymi metodami
umozliwiajacymi liczenie dywergencji, laplasjanow, gradientéw itp. wielkosci.

Oprocz tego dostepne sa klasy opisujace rézne przeksztalcenia.

3.3 10

Zawiera funkcje umozliwiajace latwe zapisywanie do plikéw tekstowych i odczytywanie z nich tablic
dwuwumiarowych, funkcje wejécia/wyjscia zgodne z FORTRAN-em, NetCDF i PDB (Protein Data
Bank). Dla tego ostatniego formatu zdefiniowane s klasy opisujace czasteczki réznego stopnia ztozo-
nosci.

3.4 MPI

Modutl ten zawiera interfejs Pythona do Interfejsu Przekazywania Komunikatéw (Message Passing
Interface — MPI). Istnienie takiego modulu pociaga za soba jasno widoczne konsekwencje dla uzytecz-
nosci Pythona w obliczeniach réwnolegtych.

3.5 Physics

Zawiera rézne moduly uzyteczne przy prowadzeniu obliczen i modelowaniu zjawisk fizycznych.

3.5.1 PhysicalQuantities

Zawiera typy danych reprezentujace wielkosci fizyczne wraz z jednostkami. Zdefiniowane sa operacje
arytmetyczne, przy czym wynik bedzie miat odpowiednia jednostke. Wartosci statych fizycznych oparte
sg na warto$ciach zalecanych CODATA z 1986 roku.

3.5.2 Potential

Jest to jeszcze jeden modul ulatwiajacy operacje na polach skalarnych, takie jak liczenie gradientéw.

3.6 Statistics

Zawiera funkcje stuzace do liczenia réznych parametréw danych (takich jak wariancja, mediana itp.)
oraz tworzenia histogramow.

3.7 Threading

Umozliwia zréwnoleglenie obliczen na maszynach wieloprocesorowych ze wspdlna pamiecia.

3.8 Visualization

Dzigki temu modutowi mozna tatwo wizualizowaé obiekty tréjwymiarowe przy pomocy réznych back-
end’éw (VRML, VMD, VPython), ale korzystajac z praktycznie identycznego interfejsu. Modul ten
jest zorientowany na wizualizacje danych naukowych, przez co nie zawiera wielu wyszukanych obiektdw
3D, podobnie jak skomplikowanych definicji powierzchni takich jak tekstury.

4 PyLab — rozszerzenia ze strony Travisa Oliphanta
Interfejs do biblioteki gist, dzigki ktéremu jej uzywanie staje si¢ bardziej podobne do MATLAB-a.

PyLapack niskopozioziomowy interfejs (autorstwa Konrada Hinsena) Pythona do calej biblioteki
LAPACK. Aby go uzywaé konieczne jest zainstalowanie bibliotek LAPACK i BLAS.
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SparsePy modul zawierajacy klase implementujaca macierze rzadkie w Pythonie. Atrybutami tej
klasy sa tablice (z modulu Numeric), a metody opieraja sie na bibliotekach SPARSEKIT2 au-
torstwa Yousefa Saada (w FORTRANIE) i SuperLU autorstwa Xiaoye Li i Jima Demmela (w
C).

Cephesmodule udostepnia programistom Pythona wiekszos$é funkeji specjalnych (jak funkcje elip-
tyczne i Bessela) z bibliotek cephes i amos. Implementuje te funkcje jako funkcje uniwersalne
(ufunc), dzigki czemu mozna je wykonywaé (bardzo szybko) na dowolnych tablicach. Udostep-
nia on takze specjalng funkcje, dzigki ktorej mozna tak ‘opakowaé’ zwykta funkcje dzialajaca na
skalarach, aby operowata na catych tablicach.

Signaltools projekt ten ma na celu przyblizenie mozliwoséci obrébki sygnaléw Pythona do tej, jaka
posiadaja inne systemy zorientowane na tablice, jak MATLAB.

quadrature.py modul umozliwiajacy wykonywanie kwadratur Gaussa na skonhczonym obszarze z
dowolnych funkcji Pythona.

optimize.py modul zawierajacy procedury optymalizacyjne napisane w czystym Pythonie. Obecnie
zawiera m.in. implementacje algorytmow: simpleksowego Neldera-Meada i quasi-Newtonowskiego
Broydena-Fletchera-Goldfarba-Shanno.

FFTW interfejs do biblioteki FFTW (w C). Jest to bardzo szybka implementacja FFT (testy au-
tora wskazuja, ze jest o okolo 18-25% szybsza od fftpack-a). Zawiera réwniez obstuge tablic
wielowymiarowych (nie tylko 2D).

5 Multipack

Jest to interfejs dla NumPy do zbioru procedur w FORTRANIE — ODEPACK, QUADPACK, MIN-
PACK itd...Obecnie pakiet zawiera funkcje, dzieki ktérym mozna numerycznie:

e rozwiaza¢ N réwnan nieliniowych z N niewiadomymi

e zminimalizowa¢ m réwnan nieliniowych z n niewiadomymi (Levenberg-Marquardt)
e zcalkowaé zwykle réwnanie rézniczkowe

e zcatkowaé funkcje 1, 2 lub 3 zmiennych

e dopasowaé spline 1 lub 2D do zbioru punktéw i znalez¢ pochodne, calki, interpolacje, itp. tych
spline’6w

6 Pysimplex

Modut ten zawiera podstawowe podstawowe narzedzia programowania symbolicznego stuzace do kon-
struowania, rozwiazywania i optymalizowania uktadéw réwnan i nieréwnoéci liniowych. Zawiera on
implementacje klasycznego algorytmu optymalizacji liniowej SIMPLEX, a takze filtr stuzacy do ana-
lizowania i optymalizacji modeli liniowych zakodowanych w standardowym formacie MPS.

7 Inne ciekawe moduty

7.1 real.py

Jest to biblioteka definiujaca klase Real, pozwalajaca wyrazaé¢ dowolnie precyzyjne liczby, dzieki czemu
mozna przeprowadzac obliczenia z ‘nieskonczona’ precyzja. Kazda liczba zawiera przyblizenie swojej
precyzji. Udostepnione sa metody pozwalajace oblicza¢ liczby z coraz wigksza iloScia cyfr. real.py
pozwala

e liczy¢ z bardzo duza precyzja, np. 1000 cyfr
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e liczy¢ na bardzo duzych lub bardzo matych liczbach - do okoto 10°00000000
e liczy¢ bez niespodziewanej utraty precyzji: gwarancja na kazda cyfre.
e liczy¢ z nieograniczong precyzja, drukujac cyfry w locie

e drukowaé liczby zmiennoprzecinkowe z ich rzeczywista dokladnoscia

7.2 Pyfortran i FPIG

— umozliwiaja tatwe taczenie kodu w Pythonie i Fortranie.

7.3 surd i yarn

— moduly implementujace liczby wymierne

74 PYML

Jeden z interfejséw Pythona do Mathematica’i, wykorzystujacy MathLink. Dzieki temu programista
Pythona moze oblicza¢ wyrazenia Mathematica'i.

7.5 Sparse Linear Equation Solver

Ten modul (autorstwa Neila Schemenauera) umozliwia rozwiazywanie rzadkich réwnan liniowych.
Uzywa zalaczonej biblioteki Kennetha S. Kunderta Sparsel.3. Modul ten przydaje sie¢ przy rozwiazy-
waniu duzych ukladéw réwnan nieliniowych metoda Newtona-Raphsona.

7.6 Inne

Dostepnych jest jeszcze wiele najrézniejszych pakietéw utatwiajacych obliczenia lub integrujacych Py-
thona z innymi narzedziami i jezykami programowania oraz ulatwiajacych réznego rodzaju obliczenia.
Wszystkich nie sposéb tutaj wymieni¢, mozna jednak podaé kilka odno$nikéw do stron zawierajacych
te rozszerzenia.

Number Crunching and other Scientific Extensions and Tools http://www.python.org/topics/
scicomp/numbercrunching.html

Math section of the Contributed Modules FTP site ftp://ftp.python.org/pub/python/contrib/
Math/

Contributed Modules Web page http://www.python.org/download/Contributed.html#Math

Vaults of Parnassus http://www.vex.net/parnassus/apyllo.py/684222876

8 Narzedzia do wizualizacji

Oto niektére moduty stuzace do wizualizacji danych, niezwiazane bezposrednio z wyzej wymienionymi
pakietami obliczeniowymi.

Mathematica.py modul generujacy kod dla procedur rysujacych wykresy Mathematica’i. Dzigki
niemu mozna przy pomocy programu Mathematica rysowa¢ wykresy danych obliczonych w Py-
thonie.

Gnuplot.py interfejs do znanego programu do tworzenia wykresow — gnuplot. Jest zorientowany
obiektowo, dzigki czemu mozna ustawiaé¢ parametry wizualicji (style, kolory itp.) dla kazdego
zbioru danych osobno.

grace_np.py interfejs do programu do tworzenia wykreséw ‘Grace’. Na razie otwiera tylko potok do
programu, przez ktéry mozna wydawaé mu komendy.
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BLT rozszerzenie umozliwiajace tworzenie wykreséw X /Y i stupkowych z wykorzystaniem Tk

DISLIN wysokopoziomowa i latwa w uzyciu biblioteka pozwalajaca na wizualizacje danych w po-
staci krzywych, wykreséw stupkowych, kotowych, kolorowych tréjwymiarowych, powierzchni,
konturéw i map.

gdmodule umozliwia rysowanie prostych ksztaltéw w formacie GIF

PyOpenGL interfejs do biblioteki OpenGL, ktéry moze postuzyé do stworzenia nowego narzedzia
do wizualizacji

Wiecej modutéw do wizualizacji mozna znalez¢é na stronach http://www.python.org/topics/scicomp/
plotting.html lub http://starship.python.net/crew/jhauser/plot-res.html. O wszystkich nie
sposob tutaj wspomnieé, z racji na ograniczone miejsce.

9 Podsumowanie

Python jako jezyk interpretowany, bez mozliwosci optymalizacji kodu pod konkretnag platforme jako
taki nie nadaje si¢ raczej do bardzo intensywnych obliczen. Jednak ze wzgledu na swoja elastyczna
budowe, mozliwoéé¢ taczenia z gotowymi bibliotekami napisanymi w innych jezykach, a takze na bar-
dzo rozbudowane struktury danych i podejicie obiektowe, bardzo dobrze stuzy jako “klej” laczacy
sprawdzone procedury numeryczne (napisane na przyklad w FORTRANIE) z réznorodnymi narze-
dziami stuzacymi do wizualizacji. Mozna wywolywaé dostarczone funkcje na danych, a dane wynikowe
(po odpowiedniej obrébce) wystaé do odpowiedniego narzedzia do wizualizacji. Taka jest gtéwnie rola
jezykéw skryptowych i tak Python jest uzywany na przyklad przez fizykéw z Los Alamos National La-
boratory, gdzie byl wykorzystywany przy obrébce danych pochodzacych z kodu SPaSM [1] stuzacego
do modelowania dynamiki czasteczek.
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