Jupyter, aneb védecké vypocty moderné a snadno

Robert Marik

Rychly rozvoj Internetu, virtualiza¢nich nastroji a cloudovych sluzeb v poslednich le-
tech zcela zménil zpusob prace uzivateld, ktefi se zabyvaji védeckymi ¢i jakymikoliv
vypocty. Vypocetni nastroje maji béZzné moznost provadét vypocty v cloudu a uzivatel
miZe tedy pracovat v podstaté na jakkoli vypocetné slabém zafizeni. Samozfejmosti je
sdileni souboru se spolupracovniky nebo se v§emi uzivateli Internetu. Pokud neni pfimo
k dispozici moznost pouzivat néktery z verzovacich systému (napiiklad kvali binarnimu
ukladani dat), mivaji vypocetni prostfedi v sobé integrovanu moznost ukladani verzi,
navratu k dfivéjsi verzi nebo zobrazeni rozdilu mezi verzemi. Samozfejmosti je, ze delsi
poznamky se nepisi mezi fadky koédu za komentafové znaky, ale je mozné prirozené
kombinovat vypocty s textem. Mimo jiné i diky tomu je moderni véda reprodukovatelna,
oteviena a férova (z ustalenych anglickych obratt reproducible science, open science a fair
science).

1 Jupyter

V tomto pfispévku si pfedstavime otevieny nastroj, ktery umozni provadét libovolné
vypocty modernim pfistupem se vSemi vlastnostmi popsanymi v Gvodu, tj. vypoéty
v cloudu, s moznosti sdileni a se spravou verzi. Jedna se prostfedi Jupyter, resp. Jupyter
Notebook, [1]. Jupyter je ekosystém védeckych nastroji pro numerické vypocty, symbo-
lické vypocty, kresleni graft a obrazku, statistické zpracovani dat, analyzu obrazovych
nebo zvukovych dat, analyzu textu, strojové uceni a rozpoznavani textu ¢ obrazku
a mnoho dalsiho.

Z uzivatelského hlediska se Jupyter chova jako webova aplikace pro pfistup k progra-
movacim jazykiim Python, Julia a statistickému jazyku R. Odsud, z nazva téchto tfi
jazyku, je ostatné sloZen i nazev projektu. Zejména volba jazyka Python se ukazuje
velice $tastna, protoZe ve vSech oborech zminénych v pfedchozim odstavci, patfi Python
a jeho knihovny mezi nejvykonnéjsi nastroje. To plati at vykon posuzujeme z hlediska
vzdélavani budoucich inZenyrt a vypoctait, nebo z hlediska vypoctart fesicich ulohy
v inZenyrské praxi. To, Ze vSe je umisténo v jednotném prostfedi, umoznuje zminé-
né nastroje pouzit jako stavebni kostky k feSeni sofistikovanych uloh, které mohou
kombinovat naro¢nou praci s obrazovymi vstupy, numerické vypocty nad obrovskymi
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objemy dat, vizualizaci vystupl a pfipadné export vypoéti ve formé csv soubort nebo
v jakémkoliv bézné uzivaném formétu.'
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Obr. 1: Jupyter zapisnik otevieny ve ctyrech prostredich. Vpravo dvé statické verze pro vystaveni nebo
sdilent, vlevo dvé dynamické verze umozniujici spoustét vlastni prikazy.

Bylo by faux-paux mluvit o modernich vypocetnich metodach a rozepisovat se detailné
o zpusobu prace, piikazech, nastavenich. VSechno mate na dosah ruky, tak pro¢ to
rovnou nezkusit? Ukazkou jednoduchych ucebnich textd opirajicich se o vypocty v pro-
sttedi Jupyter je webovy miniportdl A-Ro-Ma-Math [2]. Jedna se o takzvany Jupyter—
book, kniha sestavena se zapisnikt Jupyter—notebook. Jeden z téchto zapisniku, zapisnik
Ktivkovy integral, je na obrazku otevien ve ¢étyfech riznych provedenich ze ¢tyfech
ruznych lokalit a tim ve ¢tyfech riznych podobach.

« Vpravo nahofe je dokument otevien ze zakladniho umisténi na domovské instituci
autora. Po rozkliknuti ikonky s raketou v pravém horni rohu se nabizi moZnost
otevfit dokument v interaktivni pobobé s moznosti dokument ménit a spoustét
pfikazy. V soucasnosti jsou aktivni moznosti vyuzit projekti Binder a Colab.

« V levé poloviné je dokument otevien v prostiedi Binder (nahote) a Colab (dole).
Zde pracujete s kopii puvodniho souboru a muzete si jej libovolné upravovat, expe-

1 Z inzenyrského hlediska zde chybi pravdépodobné jenom metoda koneénych prvki, pro kterou
sice také mame k dispozici knihovnu, ale ta nedosahuje kvalit svych komeré¢nich konkurenti.
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rimentovat s pfikazy a poté ulozit bud do lokalniho souboru, nebo v pfipadé Colab
i na Google Drive nebo do repozitafe GitHub.

« Vpravo dole je tentyz dokument v prostfedi Github, v prostfedi zaméfeném na spra-
vu verzi dokumentl a softwarovych projektu. Toto prostfedi umi pfimo renderovat
Jupyter zapisniky tak, jak je vidime pfi praci. Pouziva se pro sdileni, ale sdilet je
mozno samoziejmé i soubor uloZzeny v Colab na Google Drive.

Diky bali¢kovacimu systémy jazyka Python je moZné a snadné si Jupyter nainstalovat
na vlastni po¢ita¢ s libovolym béznym operaénim systémem. Potom je moZno pracovat
bez pripojeni k Internetu a byt tak odolni vi¢i pfipadnym omezenim sluzeb. Prace
v cloudu jako je Binder ¢i Colab je vSak ¢asto pohodlnéjsi. Odpada naptiklad veskeré
ukladani pii pfenaseni na jiny pocita¢ (ucebna, vedlejsi kancelat, prace, domov, ...). Pfes
nutnost pfistupovat ke cloudovym sluzbdm neni nutné se bat malého vykonu. Naopak.
Pro strojové uceni je zaCate¢nikim prostiedi Colab zpravidla doporucovano, protoze
poskytne kratkodobé dostateény vypocetni vykon i uzivatelam bez drahych grafickych
karet, které jsou pro tyto aplikace zpravidla téméf nutnosti.

2 Knihovny pro Jupyter

Pokud tedy mate spustén Jupyter v prostfedi Colab, Binder, nebo z URL https://
jupyter.org/try nebo jste investovali Gsili do instalace na vlastni po¢ita¢, mizete
se pustit do uceni a do prace. NiZe si uvedeme jednotlivé soucasti. Kazda z nich ma
obsahlou dokumentaci a napovédu, ¢asto i podrobnou nasténku a ukazkami vystuput.
Proto je zbytek textu minén spise jako navésti u rozcestniku. Co ¢tenafe zaujme, to mize
okamzité vyzkouset a neni tézké vygooglit jednoduché i sofistikované ukazky moznosti

a aplikaci.

2.1 Python

Python je jeden z nejjednodussich programovacich nebo skriptovacich jazyki. Pokud
néjaky skriptovaci jazyk pouzivate, nemusite se pro zacatek Python pravdépodobné
vibec uéit. Sta¢i se na prikladech seznamit se syntaxi. MiZete se rovnou podivat na
pouziti v dokumentu [3], ktery oproti svému nédzvu neni zaméfen pouze na knihovnu
Scipy, ale pokryva i Python obecné a fadu dalsich knihoven, zminénych nize.

Pokud jste v programovani zacate¢nikem, existuje fada kurzd, jak do problematiky ja-
zyka Python snadno proniknout, naptiklad [4] nebo v ¢estiné [5].
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2.2 Numpy

Numerické vypocty zajistuje knihovna numpy, coz je zkratka pro Numerical Python.
Knihovna definuje datové struktury a nastroje pro snadnou manipulaci a matematické
numerické vypocty s €isly nebo s ¢iselnymi poli. S knihovnou je mozné se seznamit
v tutorialu [4].

2.3 Scipy

Knihovna pro védecké vypocty, obsahujici nastroje a funkce pro optimalizaci, interpo-
laci, numerickou integraci, feSeni diferencialnich rovnic, grafové algoritmy a dalsi casté
inzenyrské alohy. Viz [3], [4]. Knihovna umoziiuje ukladani a nacitani datovych struktur
ulozenych programem Matlab.

V [2] je knihovna scipy pouzita k feSeni diferencidlnich rovnic.

2.4 Matplotlib

Knihovna pro kresleni grafii vseho druhu je knihovna matplotlib. Nejlepsi vypovidaci
hodnotu o moznostech ma navstéva domovské stranky projektu [6] a sekce Examples
a Tutorials. Dalsi tutorial je soucasti [4].

Nejedna se o jedinou knihovnu pro kresleni grafii v jazyce Python. Pro kresleni statis-
tickych grafii je mozno zvazit jako alternativu Seaborn, pro kresleni interaktivnich graft
umoznujicich zoom, posun nebo vypinani nékterych kiivek je Bokeh.

2.5 Pandas

Pandas je knihovna pro praci s datovymi soubory, pro praci se seznamy a tabulkami
Cisel nebo textovych udaji. Takové tabulky pouzivame v databazich nebo v tabulkovych
procesorech. Pfirozené jsou takové tabulky pouZzivany Excelem a co je mozné vypo-
Citat v Excelu je mozné vypocitat knihovnou Pandas. Navic muzete diky skriptovani
snadno automatizovat ¢innosti, prace je mnohem ptehlednéjsi, nejste omezeni velikosti
datovych souborti snadno se kombinuji data z vice zdroju a spousta dalsich ¢innosti je
v Pandas mnohem efektivnéjsi. Proto se vyplati do studia investovat ¢as. Pfekousnout,
Ze prvni tabulku se soucty a priaméry budete v Pandas délat mozna dvacetkrat déle nez
v Excelu. Jakmile stylu prace pfijde ¢lovék na kobylku, je prace u béznych ¢innosti mi-
nimalné stejné efektivni a navic reprodukovatelna, transparentni (pouziti ptikazi versus
postupné klikani v GUI) a snadno zaclenitelna do komplexnéjsich projekti. Bonusem je,
Ze prace s malymi datovymi soubory stejné naro¢na jako prace s témi obrovskymi, které
byste do Excelu ani nenacetli. Na nastroje typu MS Excel je dobré nezapominat. Jsou
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Siroce rozifené, jsou v povédomi mnoha lidi a jsou dobré na kratké analyzy. Na hlubsi
praci spojenou kromé analyzy napiiklad i s ¢isténim dat je vSak rozhodné lepsi pouzivat
Pandas.

Pandas je mozné se naudit ve vétsiné kurzi vénovanych vyuziti jazyka Python. Muzete
za¢it napfiklad na tutorialu [4] a pokracovat nékterym z $iroké nabidky online kurz
na zpracovani dat a praci s daty na portalu [7].

2.6 SymPy

SymPy je kompletni systém pocitacové algebry v jazyce Python. Obsahuje diferencialni
a integralni pocet, diferencialni rovnice, linearni algebru, feSeni rovnic, kombinatoriku
a dalsi nastroje pro symbolické vypocty. Dokumentace na domovské strance projektu
obsahuje i tutorial a ukazky je mozno spoustét pfimo z textu dokumentace.

2.7 Dalsi knihovny

Vyse uvedeny seznam neni jisté vycerpavajici. Slouzi pro rychlé seznameni se s témi
nejpodstatnéjsimi knihovnami. Existuje i cela fada dalsich, které jsou specializovany na
jiné ¢innosti. Napfiklad scikit-learn nebo TensorFlow pro strojové uéeni, Biopython s na-
stroji pro bioinformatiku, PySB pro systémovou biologii a modelovani biochemickych
systémi a fada dalsich.

3 Zavér

Vyse predstavené nastroje nejsou interaktivni, jedna se o programovaci (skriptovaci)
jazyk a na rozdil od nastroju s GUI je nutné se praci néjakou dobu uéit. Nabizi se otazka,
za se jedna o skute¢né pouzitelné a pouzivané nastroje, do kterych je vhodné investovat
¢as a usili. Odpoveéd je mozné ilustrovat situaci na pravdépodobné nejkvalitnéjsim a nej-
obsahlejsim elarningovém portéale edX [7]. Zde je naprostd vétSina kurzii zaméfenych
na zpracovani dat nebo na praci s daty postavena okolo jazyka Python a ¢asto v pro-
stfedi Jupyter. Nejedna se pfitom jenom o univerzitni kurzy, ale i o kurzy pfipravené
technologickymi firmami jako IBM. To ukazuje popularitu a garantuje Zivotaschopnost
inzenyrskych vypo¢ta a zpracovani dat jazykem Python v prostfedi Jupyter.

Jako perlicku na zavér, ktera ilustruje kvalitu pfedstavenych produktd, bych uvedl jeden
priklad. Lidé se casto ptaji, zda je lepsi Pandas nebo R. Malokoho napadne do srovnani
pfibrat jesté dalsiho kandidata. Pfirozené srovnavaji dva nejvyspélejsi produkty v oblasti
statistiky, dva opensource projekty které daleko utekly konkurenci. Oba tyto produkty
je mozno provozovat v zapisniku Jupyter.
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