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Python

优点
• 简洁、简单，自动管理内存
• 解析型语言，不需要编译
• 存在很多函数包，调用各种包实现各式各样的功能
• 面向对象设计，易于打包和重复利用
• 用户文档丰富
缺点
• 慢
• 乱
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Python 科学计算包

Numpy: numeric Python
Scipy: scientific Python
Matplotlib: graphics library
• 用 C、Fortran 语言实现，速度快
• 调用库：blas, lapack, arpack, Intel MKL
• 并行计算 (多进程、多线程)，GPU 运算
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安装和管理

Linux
• 一般都已经安装好基本的 Python 环境
sudo apt-get install python-setuptools python-pip

• 用 pip 来管理 Python 环境
• sudo pip install <package-name>
pip search <name>
pip list
sudo pip remove <package-name>

Windows
• 官网 (www.python.org) 下载
• Anaconda: http://anaconda.org
• conda install <package-name>
e.g. conda install numpy
conda install -c conda-forge qutip
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运行 Python

在 Python 环境中直接运行代码

代码写入文件

• Jupyter notebook: 交互式 shell，提供补全、缩进等功能；网页端打开
notebook

• Spyder: 类似 Matlab 的 Python 集成环境
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数据类型和基本运算

整型 (int)
• 1, 0, 100, -234
• 64 位系统：−263 − 1 ∼ 263 − 1

浮点型 (float)
• 1.0, 1.345, 2.3e5, -5.4e-6
• 2.2250738585072014e-308 ∼ 1.7976931348623157e+308
复数 (complex)
• 2.3+4.5j
布尔值
• True, False
字符 (str)
• “a”, “hello world”, ’xyz’, ’I\’m Jim’

Operator
• +, −, ∗, /, //(整除), ∗∗(幂), %(取模)
• 逻辑运算：and, or, not
• 判断运算：>, <, >=, <=, ==, !=
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数据结构
列表（list）和元组（tuple）
• 列表：[ ], [1,2,3], [’ab, ’cd’, 1, 2.3, 1.2+3.4j]
• 元组：(), (1,2,3), (’ab, ’cd’, 1, 2.3, 1.2+3.4j), 一旦赋值后就不可更改
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数据结构

不能给元组赋值

元组一般用法
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数据结构
字典（dic）和集合（set）
• 空字典 { }
• 字典的定义模式是：{’keyword’: value,…}, 如 d= { ’name’: ’Jim’, ’age’:
18 , ’weight’: 50 }

• 集合定义 s= set( [1,2,1] )

字典与集合
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强制缩进
• 其它语言（C/C++, Fortran）的缩进，大多数情况下都是为了美观和可读性
• 对于 Python，行首的缩进和对齐是极其重要的。在逻辑行首的空白（空格和制表
符）用来决定逻辑行的缩进层次，从而用来决定语句的分组

• 同一层次语句必须有相同的缩进

# file: 1.py

a= 100
print('hello world')

# file: 2.py

a= 111
print('hello world')
for i in range(0,10):

a= a+i
print i

print a
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控制流

if 语句

if 判断语句:
语句 1
语句 2

elif:
语句 3
语句 4

else:
语句 5
语句 4

if 语句用法

注意：if 语句在结尾处包含一个冒号——我们通过它告诉 Python 下面跟着一
个语句块，接下来的语句要缩进并且对齐，这些语句隶属于 if，直至缩进结束
（对 for，while 也一样）。
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控制流

for 语句

for 变量 in 序列:
语句 1
语句 2
语句 3

• for 语句在一序列的对象上递归, 即逐一使用队列中的每个项目
• 序列可以是 list，tuple，dic，set 等

• 建立列表 x= [ i**2 for i in range(0,5) ]
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控制流

while 语句
while 判断语句：
语句 1
语句 2
语句 3

else:
语句 4
语句 5
语句 6
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函数

def function-name(参数表):
”’ document of the function ”’
i=1
…
return xxx
• 参数可以是 Python 内的任何元素：整型，浮点，列表，字典，元组，集
合等待

• function-name.__doc__ 查看函数的文档，等同于 help(function-name)
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函数

def power(x,n):
tmp= 1.0
for i in range(0,n):

tmp= tmp*x
return tmp

默认参数

def power1(x,n=2):
tmp= 1.0
for i in range(0,n):

tmp= tmp*x
return tmp
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可变参数的函数

• 参数个数可变
• 如：

∑
i xi，每次传入的 xi 个数不一样

def summ(lst):
ss= 0.0
for i in lst:

ss= ss+ i
return ss

def summ1(*lst):
ss= 0.0
for i in lst:

ss= ss+ i
return ss

注：在 summ1 函数中，参数个数可变，其实是传入的参数自动组装成一个元
组，参与运算
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关键字参数

关键子参数允许传入任意个含参数名的参数，以此可以方便扩展函数的用法

def print_information( **kw ):
for i in kw:

print i, 'is' , kw[i]

注：在 print_information 函数中，不仅参数个数可变，变量名称也可变，其实
是传入的参数自动组装成一个字典 (dic)，参与运算
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函数

Python 内的任何函数都可以表示成如下形式：

func(vars, *args, **kw)

参数定义的顺序必须是：
• 必选参数
• 默认参数
• 可变参数
• 关键字参数
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高阶函数用法
• 函数的函数

def func_func( f, *lst ):
for i in lst:

tmp= tmp+ f(i)
return tmp

• Python 内建的 map() 函数: map( func, list )
• Python 内建的 reduce() 函数:reduce( func, list ): 类似于 Baker-Hausdorff
公式的展开

• filter(func, list), sorted(list, func), …
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高阶函数用法

• 返回函数

def func_sum(lst):
def tmp(x):

final= 0.0
for i in lst:

final= final+ i**x
return final

return tmp

• 匿名函数: 如定义 l= lambda x: x**2，即可使用 l(x) 函数，返回 x2
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类和对象
Python 下所有的元素都可以看成是一个对象：变量，函数，模块
• 用 class 语句创建一个类
• self: 指当前类，类似 C++ 的 self，fortran 和 java 的 this
• __init__ 方法: 在类的一个对象被建立时，马上执行

定义了一个叫 person 的类，person 类中有两种方法 (method)，__init__ 在定义对象
时马上执行，print_infor 打印信息，利用 person 定义一个对象 jim
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模块 (module)

引入模块
• import module-name [ as xx ]
e.g.: import sys, import numpy, …

import numpy as np
• from module-name import *：这样引入可能会引入非常多的函数，有可能
会拖慢 Python，也可能造成不同模块间的函数冲突
e.g.: from qutip import *

• from module-name import xxx: 只引入给定模块的特定函数
e.g.: from scipy.fftpack import fft, ifft

编写自己的模块
• 每个 Python 程序都是一个模块
• 保存为 filename.py
• 就可以在别的程序中引入：import filename
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模块

模块的使用
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Numpy
• Numpy 提供向量、矩阵、高维数据结构的处理
• Python 下的数值计算，底层是用 C 和 Fortran 实现的
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Numpy
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Numpy

数据存储
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Scipy
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Scipy
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Scipy

快速傅立叶变换
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Scipy

线性代数运算
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Scipy
若矩阵 A 大多数元素为零，可以写成稀疏矩阵的形式以节省内存
• a.data: 一个列表，按顺序存 A 的所有元素
• a.indptr: 一个列表，a.indptr[i]= 前 i-1 行不为 0 的元素个数
• a.indices：一个列表，存各个元素所在的列
• a.shape: 矩阵的维度，存为 (m,n)
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Scipy
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Matplotlib

• 简单的画图函数库
• 能对图内所有元素进行定制
• 支持 Latex 公式
• 可以导出为多种格式: jpg, png, pdf, eps, …
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Matplotlib
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Matplotlib
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Matplotlib

• pcolor(x,y,z), imshow, contour(x,y,z): 2D 图，登高线图 …
• plot_surface(x,y,z), plot_wireframe(x,y,z): 3D 图
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其他

• Sympy: 符号运算
• Qutip: Quantum toolbox in Python
• Kwant: numerical calculations on tight-binding models with a strong focus
on quantum transport

• re：正则表达式
• scikit-learn：机器学习
• …
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多进程

from multiprocessing import Process
import os

# 子进程要执行的代码
def run_proc(name):

print 'Run child process %s (%s)...' % (name, os.getpid())

if __name__=='__main__':
print 'Parent process %s.' % os.getpid()

# 用 Process启动一个进程
p = Process(target=run_proc , args=('test',))
print 'Process will start.'
p.start()

# p.join()这里等待所有进程结束，再继续下面的命令
p.join()
print 'Process end.'
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多进程
如果要启动大量的子进程，可用 Pool 实现
from multiprocessing import Pool
import os, time, random

def long_time_task(name):
print 'Run task %s (%s)...' % (name, os.getpid())
start = time.time()
time.sleep(random.random() * 3)
end = time.time()
print 'Task %s runs %0.2f seconds.' % (name, (end - start))

if __name__=='__main__':
print 'Parent process %s.' % os.getpid()
p = Pool()

# 启动 5个进程
for i in range(5):

p.apply_async(long_time_task , args=(i,))
print 'Waiting for all subprocesses done...'
p.close() # jion()之前必须调用 close()

# 等待子进程结束
p.join()
print 'All subprocesses done.'
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多进程
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多线程
• 多任务可由多进程完成，也可由多线程完成
• thread 和 threading 都可以处理多线程任务
• 任何进程都至少一个线程，称为主线程

import time, threading

# 新线程执行的代码 :
def loop():

print 'thread %s is running...' % threading.current_thread().name
n = 0
while n < 5:

n = n + 1
print 'thread %s >>> %s' % (threading.current_thread().name, n)
time.sleep(1)

print 'thread %s ended.' % threading.current_thread().name

print 'thread %s is running...' % threading.current_thread().name
t = threading.Thread(target=loop, name='LoopThread')
t.start()
t.join()
print 'thread %s ended.' % threading.current_thread().name
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并行

多线程和多进程最大的不同在于，多进程中，同一个变量，各自有一份拷贝存
在于每个进程中，互不影响，而多线程中，所有变量都由所有线程共享，所以，
任何一个变量都可以被任何一个线程修改，因此，线程之间共享数据最大的危
险在于多个线程同时改一个变量，把内容给改乱了。
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其它

• 尽量不使用 from xxx import *，使用 import XXX as yyy 效率会高很多
• for、while 循环不要超过两层
• 数值计算尽量用 numpy, scipy 里面的函数
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参考

• doc.python.org
• numpy.org
• scipy.org
• qutip.org
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