


Научное программирование  
на Python

Изучение	 основных	 задач	 программирования	 на	 профессиональном	 уров-
не с нуля	с реальными	научными	примерами	и решениями,	взятыми	из	на-
учной	и инженерной	практики.	Студенты	и исследователи	всех	уровней	посте-
пенно	переходят	на	мощный	язык	программирования	Python	как	альтернативу	
коммерческим	 программным	 продуктам.	 Этот	 интенсивный	 вводный	 курс	
позволяет	пройти	путь	от	 основ	до	продвинутых	концепций	в  одной	книге,		
дающий	возможность	читателям	быстро	поднимать	свой	уровень	профессио-
нальной	подготовки.

Книга	начинается	с	общих	концепций	программирования,	таких	как	циклы	
и	функции	в	ядре	Python	3,	затем	рассматриваются	библиотеки	NumPy,	SciPy	
и	Matplotlib	для	вычислительного	программирования	и	визуализации	данных.	
Обсуждается	использование	виртуального	блокнота	Jupyter	Notebooks	для	соз-
дания	 мультимедийных	 совместно	 используемых	 документов	 для	 научного	
анализа.	Отдельная	 глава	 посвящена	 анализу	данных	 с	 использованием	 би-
блиотеки	pandas.	В	заключительной	части	представлены	более	сложные	темы,	
такие	 как	 точность	 вычислений	 с	 применением	 чисел	 с	 плавающей	 точкой	
и обеспечение	стабильности	алгоритмов.

Кристиан	Хилл	(Christian	Hill)	–	физик	и специалист	в области	физической	
химии,	 в настоящее	время	работающий	в Интернациональном	агентстве	по	
использованию	атомной	энергии	(International	Atomic	Energy	Agency).	Он	об-
ладает	более	чем 25-летним	опытом	программирования	в области	физических	
наук	и программирует	на	Python 15	лет.	В своих	исследованиях	Кристиан	ис-
пользует	Python	для	создания,	анализа,	обработки,	управления	и визуализа-
ции	крупных	наборов	данных	в области	спектроскопии,	физики	плазмы	и ма-
териаловедения.
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Глава 1
Введение

1.1 Об этОй книге
Эта	книга	предназначена	для	того,	чтобы	помочь	ученым	и инженерам	осво-
ить	версию 3	языка	программирования	Python	и связанных	с ней	библиотек:	
NumPy,	SciPy,	Matplotlib	и pandas.	Для	чтения	книги	не требуется	предвари-
тельный	опыт	программирования	и научные	знания	в какой-либо	конкрет-
ной	области.	Но	знакомство	с некоторыми	математическими	дисциплинами,	
такими	как	тригонометрия,	комплексные	числа	и основы	математического	
анализа,	будет	полезным	при	выполнении	примеров	и упражнений.

Python  –	 мощный	 язык	 программирования	 со	 множеством	 расширен-
ных	функциональных	 возможностей	 и дополнительных	 пакетов	 поддерж-
ки.	Основной	синтаксис	языка	прост	и понятен	для	изучения,	но	в полном	
объеме	 изучить	 его	 невозможно	 в  книге	 такого	 размера.	 Таким	 образом,	
наша	цель –	сбалансированное,	но	достаточно	подробное	введение	в самые	
главные	функциональные	возможности	языка	и самых	важных	библиотек.	
В текст	включено	множество	примеров,	связанных	с научными	исследова-
ниями,	в конце	каждого	раздела	приведен	список	вопросов	(коротких	задач,	
предназначенных	для	проверки	полученных	знаний)	и упражнений	(более	
сложных	 задач,	 для	 решения	 которых	 обычно	требуется	 написать	 неболь-
шую	компьютерную	программу).	Хотя	нет	необходимости	выполнять	абсо-
лютно	все	упражнения,	для	читателей	будет	полезно	попытаться	выполнить	
хотя	 бы	 некоторые	 из	 них.	 Раздел,	 пример	 или	 упражнение,	 содержащие	
более	сложный	материал,	который	можно	пропустить	при	первом	чтении,	
обозначены	символом	◊.

В	главе 2	подробно	рассматривается	основной	синтаксис,	структуры	данных	
и средства	управления	потоком	выполнения	в программе	на	языке	Python.	Гла-
ва 3	представляет	собой	небольшое	отступление	с описанием	использования	
библиотеки	pyplot	для	создания	графических	вариантов	представления	дан-
ных:	это	полезно	для	визуализации	вывода	программ	в последующих	главах.	
В главе 4	содержится	более	продвинутое	описание	ядра	языка	Python	и краткое	
введение	в объектно-ориентированное	программирование.	Далее	следует	еще	
одна	короткая	глава 5,	представляющая	широко	известные	виртуальные	блок-
нотные	среды	IPython	и Jupyter,	далее –	главы	о научном	программировании	
с использованием	библиотек	NumPy,	SciPy,	Matplotlib	и pandas.	В заключитель-



ной	главе	рассматриваются	более	общие	темы	научного	программирования,	
включая	 арифметику	 с  плавающей	 точкой,	 обеспечение	 стабильности	 алго-
ритмов	и стиль	программирования.

Читатели,	уже	знакомые	с языком	программирования	Python,	могут	бегло	
просмотреть	главы 2	и 4.

Примеры	кода	и решения	упражнений	можно	загрузить	с веб-сайта	книги	
https://scipython.com/.	 Следует	 отметить,	 что	 хотя	 комментарии	 полностью	
включены	в эти	загружаемые	программы,	они	не столь	подробны	в печатной	
версии	данной	книги:	вместо	этого	исходный	код	описывается	в тексте	с по-
мощью	пронумерованных	ссылок	(например,	).	Читатели,	которые	предпо-
читают	вводить	исходный	код	этих	программ	вручную,	могут	пожелать	доба-
вить	собственные	описательные	комментарии	в код.

1.2 немнОгО О Python
Python –	 это	 мощный	 язык	 программирования	 общего	 назначения,	 кото-
рый	разработал	 Гвидо	 ван	Россум	 (Guido	 van	Rossum)	 в  1989	 году1.	 Python	
классифицируется	 как	 язык	 программирования	 высокого	 уровня,	 в  кото-
ром	автоматически	обрабатывается	большинство	фундаментальных	опера-
ций	 (таких	как	управление	памятью),	выполняемых	на	уровне процессора	
(«машинный	 код»).	 Python	 считается	 языком	 более	 высокого	 уровня,	 чем,	
например,	C,	из-за	его	выразительного	синтаксиса	(который	во	многих	слу-
чаях	 близок	 к  естественному	 языку)	 и  богатого	 разнообразия	 встроенных	
структур	данных,	таких	как	списки,	кортежи,	множества	и словари.	Напри-
мер,	рассмотрим	следующую	программу	на	Python,	которая	выводит	список	
имен	в отдельных	строках.

Листинг 1.1.	Вывод списка имен с использованием программы, написанной на Python

# eg1-names.py: вывод трех имен в консоли.

names = ['Isaac Newton', 'Marie Curie', 'Albert Einstein']
for name in names:
print(name)

Вывод:

Isaac Newton
Marie Curie
Albert Einstein

А	теперь	сравните	исходный	код	из	листинга 1.1	с кодом	программы	на	C,	
которая	делает	то	же	самое.

1		 До	настоящего	момента	Гвидо –	«benevolent	dictator	for	life	(BDFL)» –	«великодушный	
диктатор,	управляющий	жизнью»	языка	Python.
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Листинг 1.2.	Вывод списка имен с использованием программы, написанной на языке C

/* eg1-names.c: вывод списка имен в консоли. */
#include <stdio.h>
#include <stdlib.h>

const char *names[] = {"Isaac Newton", "Marie Curie", "Albert Einstein"};

int main(void)
{
  int i;

  for (i = 0; i < (sizeof(names) / sizeof(*names)); i++) {
    printf("%s\n", names[i]);
  }

  return EXIT_SUCCESS;
}

Даже	если	вы	незнакомы	с языком	C,	из	листинга 1.2	можно	понять,	что	на-
писание	кода	на	C даже	для	такой	простой	задачи	связано	с большими	трудоза-
тратами	и издержками:	две	инструкции	include	для	использования	библиотек,	
не загружаемых	по	умолчанию,	явные	объявления	переменных	для	хранения	
списка	(в C	это	массив	(array))	имен	names,	для	счетчика	i,	а также	явный	про-
ход	по	индексам	этого	массива	в цикле	for.	Требуется	даже	вручную	добавлять	
символы	концов	строк	(\n –	символ	перехода	на	новую	строку).	Затем	этот	ис-
ходный	код	должен	быть	скомпилирован,	т. е.	преобразован	в машинный	код,	
который	понимает	процессор,	прежде	чем	можно	будет	его	выполнить.	Более	
того,	здесь	огромное	количество	возможностей	совершить	ошибки	(программ-
ные	«баги»	(bugs)):	попытка	вывода	имени,	хранящегося	по	адресу	name[10],	
вероятнее	 всего,	 приведет	 к  выводу	так	называемого	 «мусора»:	 компилятор	
языка	C не остановит	вас	при	попытке	доступа	к несуществующему	имени.

Та	же	самая	программа,	написанная	в три	строки	на	языке	Python,	проста	
и выразительна:	не нужно	явно	объявлять,	что	names –	список	строк,	для	цикла	
не требуется	счетчик,	подобный	i,	и не приходится	включать	отдельные	биб-
лиотеки	(инструкцией	import	в Python).	Для	запуска	Python-программы	нуж-
но	просто	ввести	команду	python eg1-names.py,	которая	автоматически	вызовет	
интерпретатор	Python	для	компиляции	и выполнения	полученного	байт-кода 
(bytecode)	(это	особый	тип	промежуточного	представления	программы	между	
исходным	кодом	и конечным	машинным	кодом,	который	Python	перенаправ-
ляет	в процессор).

Синтаксис	 Python	 призван	 гарантировать,	 что	 «существует	 один –	 и  пре-
имущественно	единственный –	очевидный	способ	сделать	это».	Это	отличает	
Python	от	некоторых	других	широко	известных	языков	высокого	уровня,	таких	
как	Ruby	и Perl,	 в которых	используется	противоположный	подход,	выража-
ющийся	в кратком	принципе	«существует	более	одного	способа	сделать	это».	
Например,	существует	(как	минимум)	четыре	очевидных	способа	вывода	того	
же	списка	имен	на	языке	Perl2.
2	Уточняю:	очевидных	для	программистов	на	языке	Perl.
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Листинг 1.3.	Различные способы вывода списка имен с  использованием программы, на-
писанной на Perl

@names = ("Isaac Newton", "Marie Curie", "Albert Einstein");
# Метод 1
print "$_\n" for @names;

# Метод 2
print join "\n", @names;
print "\n";

# Метод 3
print map { "$_\n" } @names;

# Метод 4
$" = "\n";
print "@names\n";

(Также	обратите	внимание	на	знаменитый	лаконичный,	но	иногда	непонят-
ный	синтаксис	языка	Perl.)

1.2.1 Преимущества и недостатки языка Python
Ниже	перечислены	некоторые	из	основных	преимуществ	языка	программи-
рования	Python,	а также	причины,	по	котором	вы,	возможно,	захотите	его	ис-
пользовать:

	� ясный	и простой	синтаксис	позволяет	быстро	писать	программы	на	Py-
thon	и в	общем	сводит	к минимуму	возможности	совершения	скрытых	
ошибок.	При	правильном	подходе	результатом	является	высококачест-
венное	программное	обеспечение,	которое	легко	сопровождать	и рас-
ширять;

	� сама	рабочая	программная	среда	Python	и связанные	с ней	библиотеки	
бесплатны,	а кроме	того,	представляют	собой	программное	обеспечение	
с открытым	исходным	кодом,	в отличие	от	коммерческих	предложений,	
таких	как	Mathematica	и MATLAB;

	� поддержка	многих	платформ:	Python	доступен	для	каждой	общедоступ-
ной	компьютерной	системы,	в том	числе	Windows,	Unix,	Linux	и macOS.	
Несмотря	на	то	что	существуют	расширения,	зависящие	от	конкретной	
платформы,	всегда	есть	возможность	написания	кода,	который	будет	ра-
ботать	на	любой	платформе	без	каких-либо	изменений;

	� для	Python	существует	большая	библиотека	модулей	и пакетов,	которая	
расширяет	 его	функциональность.	Многие	 из	 этих	модулей	 и  пакетов	
доступны	как	часть	«стандартной	библиотеки»	(Standard	Library),	предо-
ставляемой	вместе	с интерпретатором	языка	Python.	Другие,	в том	числе	
библиотеки	NumPy,	SciPy,	Matplotlib	и pandas,	используемые	в научных	
вычислениях,	можно	абсолютно	бесплатно	загрузить	и установить;

	� язык	Python	относительно	прост	для	изучения.	Синтаксис	и ключевые	
слова	для	основных	операций	применяются	постоянно	и согласованно	
в  большинстве	 случаев	 более	 продвинутого	 использования	 языка.	 Со-
общения	об	ошибках	в основном	представляют	собой	разумные	пред-
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положения	о том,	что	пошло	не так,	в отличие	от	обобщенных	«крахов»,	
характерных	для	компилируемых	языков	высокого	уровня,	подобных	C;

	� Python –	гибкий	язык:	его	часто	описывают	как	язык	«многих	парадигм»,	
в котором	имеются	наилучшие	функциональные	возможности	для	про-
цедурного,	 объектно-ориентированного	 и  функционального	 програм-
мирования.	 Он	 требует	 совсем	 небольшой	 подготовительной	 работы,	
обязательной	в других	языках,	когда	задачу	можно	решить	лишь	с при-
менением	одного	из	этих	подходов.

Так	в чем	же	дело?	А в	том,	что	у Python	имеются	и некоторые	недостатки,	
из-за	которых	он	не подходит	для	абсолютно	любого	приложения:

	� скорость	выполнения	программы	на	Python	не так	высока,	как	программ	
на	других,	полностью	компилируемых	языках,	таких	как	C и	Fortran.	Для	
крупномасштабной	вычислительной	работы	библиотеки	NumPy	и  SciPy	
до	некоторой	 степени	 способны	облегчить	 ситуацию,	используя	 «скры-
тый	внутри»	скомпилированный	код	C,	но	за	счет	некоторого	снижения	
гибкости.	Однако	для	множества	приложений	различия	в скорости	не так	
значимы,	 и  снижение	 скорости	 выполнения	 почти	 полностью	 компен-
сируется	 гораздо	более	высокой	скоростью	разработки.	Таким	образом,	
процесс	 написания	 и  отладки	 программы	на	 Python	 занимает	 намного	
меньше	времени,	чем	аналогичный	процесс	разработки	на	C,	C++	или	Java;

	� трудно	скрыть	или	замаскировать	исходный	код	программы	на	Python,	
чтобы	защитить	ее	от	копирования	и/или	изменения.	Но	это	не имеет	
особого	значения,	так	как	не существует	успешных	коммерческих	про-
грамм	на	Python;

	� на	 протяжении	 всей	 истории	 существования	 Python	 самыми	 частыми	
претензиями	 становились	 жалобы	 на	 излишне  быстрое	 его	 развитие,	
приводящее	к проблемам	несовместимости	между	версиями.	В действи-
тельности	существуют	два	самых	важных	различия	между	версиями	Py-
thon 2	и Python 3	(описанные	в следующем	разделе	и в	приложении	Б),	
но	претензии	и жалобы	основаны	на	том	факте,	что	в группе	версий	Py-
thon 2	происходили	основные	усовершенствования	и дополнения	язы-
ка,	из-за	которых	код,	написанный	в более	поздней	версии	(например,	
в версии 2.7),	не мог	работать	в более	ранней	версии	(например,	в вер-
сии 2.6),	хотя	код,	написанный	для	более	ранней	версии	Python,	всегда	
будет	работать	в более	поздней	версии	(в обеих	ветвях –	2	и 3).	Если	вы	
используете	самую	последнюю	версию	Python	(см.	раздел 1.3),	то,	веро-
ятнее	всего,	не столкнетесь	с этой	проблемой,	но	некоторые	дистрибути-
вы	операционных	систем,	в комплект	которых	входит	Python,	достаточ-
но	консервативны	и устанавливают	по	умолчанию	более	старую	версию.

1.2.2 Python 2 или Python 3
1	 января  2020	 года	 Python  2	 завершил	 свой	 «жизненный	 путь»:	 он	 больше	
не будет	обновляться	и официально	поддерживаться,	поскольку	более	новая	
версия	 Python  3	 уже	 активно	 развивается	 и  сопровождается.	 Хотя	 различия	
между	этими	двумя	версиями	выглядят	минимальными,	код,	написанный	на	
Python 3,	не будет	работать	в среде	Python 2,	и наоборот:	Python 3	не обеспе-
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чивает	 обратную	 совместимость	 со	 своим	 предшественником.	 В  этой	 книге	
изуча	ется	Python 3.

Поскольку	Python 3	появился	в 2009	году,	количество	пользователей	и под-
держка	библиотек	для	этой	версии	выросли	до	такого	уровня,	что	новые	поль-
зователи	не должны	обнаружить	особых	преимуществ	в изучении	версии	Py-
thon 2,	за	исключением	необходимости	поддержки	старого	кода.

Существует	 несколько	 обоснований	 внесения	 основных	 различий	 между	
версиями	 (с  приведением	 в  негодность	 пользовательского	 исходного	 кода	
не так-то	легко	примириться):	Python 3	исправляет	некоторые	весьма	непри-
ятные	 особенности	 и  нестыковки	 в  языке,	 а  также	 обеспечивает	 поддержку	
Юникода	(Unicode)	для	всех	строк	(это	полностью	устраняет	путаницу,	возни-
кавшую	при	обработке	юникодных	и неюникодных	строк	в Python 2).	Unicode –	
это	международный	стандарт	для	представления	текста	в большинстве	систем	
обработки	и записи	текстовых	данных	в мире.

Предвижу,	что	у большинства	читателей	этой	книги	не возникнет	никаких	
проблем	в процессе	преобразования	исходного	кода	между	двумя	версиями	
Python,	если	это	будет	необходимо.	Список	основных	различий	и дополнитель-
ную	информацию	см.	в приложении	Б.

1.3 уСтанОвка Python 
Официальный	сайт	Python	www.python.org	содержит	подробные	и простые	ин-
струкции	по	загрузке	 (скачиванию)	Python.	Но	существует	несколько	полно-
ценных	дистрибутивных	 комплектов,	 содержащих	 библиотеки	NumPy,	 SciPy	
и Matplotlib	(так	называемый	SciPy	Stack).	Эти	дистрибутивы	помогут	избежать	
необходимости	скачивания	и установки	библиотек	по	отдельности:

	� пакет	Anaconda	доступен	бесплатно	(в том	числе	и для	коммерческого	
использования)	 на	 сайте	 www.anaconda.com/distribution.	 Устанавлива-
ются	версии	Python 2	и Python 3,	но	версию	по	умолчанию	можно	вы-
брать	либо	перед	скачиванием,	как	указано	на	этой	веб-странице,	либо	
после	скачивания	с использованием	команды	conda;

	� аналогичный	дистрибутив	Enthought	Deployment	Manager	(EDM)	сущест-
вует	в бесплатной	версии	и с	различными	компонентами	для	платных	
версий,	 включая	техническую	 поддержку	 и  программное	 обеспечение	
для	 разработки.	 Этот	дистрибутив	можно	 скачать	 здесь:	 https://assets.
enthought.com/downloads/.

В	большинстве	случаев	один	из	этих	дистрибутивов –	это	все,	что	вам	нужно.	
Ниже	приведены	некоторые	замечания	по	отдельным	платформам.

Исходный	код	(и бинарные	файлы	для	некоторых	платформ)	для	пакетов	
NumPy,	 SciPy,	Matplotlib	 и  IPython	 по	 отдельности	доступен	 на	 следующих	
сайтах:

	� NumPy:	https://github.com/numpy/numpy;
	� SciPy:	https://github.com/scipy/scipy;
	� Matplotlib:	https://matplotlib.org/users/installing.html;
	� IPython:	https://github.com/ipython/ipython;
	� Jupyter	Notebook	и JupyterLab:	https://jupyter.org/.
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Windows
Для	 пользователей	 Windows	 существует	 пара	 дополнительных	 возможно-
стей	 установки	 полного	 стека	 SciPy:	 Python(x,y)	 (https://python-xy.github.io)	
и WinPython	(https://winpython.github.io/).	Оба	дистрибутива	бесплатные.

macOS
Операционная	система	macOS	(бывшая	Mac	OS	X),	основанная	на	Unix,	включа-
ет	в комплект	Python,	но	обычно	более	старой	версии	Python 2.	Вы	не должны	
удалять	или	обновлять	этот	вариант	установки	(он	необходим	операционной	
системе),	но	можно	выполнить	приведенные	выше		инструкции	по	установке	
Python 3	и стека	SciPy.	В macOS	нет	встроенного	менеджера	пакетов	(приложе-
ния	для	установки	и сопровождения	программного	обеспечения),	но	существу-
ют	два	широко	известных	независимых	менеджера	пакетов:	Homebrew	(https://
brew.sh/)	и MacPorts	(www.macports.org),	которые	поддерживают	Python 3	и со-
ответствующие	пакеты,	если	вы	предпочитаете	данный	вариант.

Linux
Почти	все	дистрибутивы	Linux	обычно	содержат	версию	Python 2,	а не Python 3,	
поэтому,	 возможно,	 потребуется	 установка	 новой	 версии	 по	 приведенным	
выше	ссылкам:	дистрибутивы	Anaconda	и Enthought	предлагают	специальные	
версии	Linux.	В большинстве	дистрибутивов	Linux	имеется	собственный	ме-
неджер	программных	пакетов	(например,	apt	в Debian	и rpm	в RedHat).	Менед-
жер	пакетов	можно	использовать	для	установки	Python 3	и всех	необходимых	
библиотек,	 хотя	при	поиске	репозиториев	пакетов	может	потребоваться	не-
которое	исследование	ресурсов	интернета.	Будьте	внимательны:	не заменяйте	
и не обновляйте	системный	вариант	установки,	так	как	от	него	могут	зависеть	
другие	приложения.

1.4 кОмандная СтрОка
Большинство	примеров	исходного	кода	в этой	книге	написаны	как	независимые	
программы,	которые	можно	запускать	из	командной	строки	(command	line)	(или	
из	 интегрированной	 среды	 разработки	 (integrated	 development	 environment –	
IDE),	 если	вы	используете	одну	из	таких	 сред:	 см.	раздел 10.3.2).	Для	доступа	
к интерфейсу	командной	строки	(также	известного	как	консоль	или	терминал)	
на	различных	платформах	выполните	инструкции,	приведенные	ниже:

	� Windows 7	и более	ранние	версии:	Пуск > Все	программы > Командная	
строка.	Другой	вариант:	в окне ввода	Пуск > Выполнить	ввести	коман-
ду	cmd;

	� Windows 8:	Preview	(нижний	левый	угол	экрана)	>	Windows	System:	All	
apps.	Другой	вариант:	ввод	команды	cmd	в окне поиска,	спускающегося	
из	верхнего	правого	угла	экрана;

	� Windows 10:	из	меню	Пуск	(значок	Windows	в нижнем	левом	углу	экра-
на)	>	Служебные	Windows > Командная	строка.	Другой	вариант:	ввод	
команды	cmd	в окне поиска,	вызываемого	значком	лупы	в нижнем	левом	
углу	экрана	рядом	со	значком	Windows;
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	� Mac	OS	X и	macOS:	Finder > Applications > Utilities > Terminal;
	� Linux:	 если	 вы	 не  используете	 графический	 пользовательский	 интер-
фейс,	то	вы	уже	в командной	строке.	При	использовании	 графическо-
го	интерфейса	найдите	приложение	Terminal	 (в разных	дистрибутивах	
по-разному,	но	обычно	терминал	находится	в разделе	System Utilities	или	
в разделе	System Tools).

Команды,	вводимые	в командной	строке,	интерпретируются	приложением,	
которое	называется	командной	оболочкой	(shell),	позволяющей	пользователю	
перемещаться	по	файловой	системе	и запускать	разнообразные	приложения.	
Например,	команда

python myprog.py

сообщает	командной	оболочке	о необходимости	вызова	интерпретатора	языка	
Python	с передачей	в него	файла	myprog.py	как	скрипта	для	выполнения.	Затем	
результат	работы	этой	программы	возвращается	в командную	оболочку	и вы-
водится	в консоли	(в терминале).
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