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NumPy 简介



NumPy 简介
NumPy 是使用 Python 进行科学计算的基础软件包。它包括：

功能强大的 N 维数组对象。
精密广播功能函数。

集成 C/C+ 和 Fortran 代码的工具。
强大的线性代数、傅立叶变换和随机数功能。

NumPy 包的核心是 ndarray 对象。它封装了 Python 原生的同数据类型的 N 维数组，为了保证其性能优良，其中有许
多操作都是代码在本地进行编译后执行的。

在后续内容中，我们会使用下面的快捷方式导入 NumPy：

import numpy as np
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NumPy 简介
NumPy 数组和原生 Python Array（数组）之间有几个重要的区别：

NumPy 数组在创建时具有固定的大小，与 Python 的原生数组对象（可以动态增长）不同。更改 ndarray 的大小将
创建一个新数组并删除原来的数组。

NumPy 数组中的元素都需要具有相同的数据类型，因此在内存中的大小相同。 例外情况：Python 的原生数组里包
含了 NumPy 的对象的时候，这种情况下就允许不同大小元素的数组。
NumPy 数组有助于对大量数据进行高级数学和其他类型的操作。通常，这些操作的执行效率更高，比使用 Python
原生数组的代码更少。

越来越多的基于 Python 的科学和数学软件包使用 NumPy 数组，虽然这些工具通常都支持 Python 的原生数组作为
参数，但它们在处理之前会还是会将输入的数组转换为 NumPy 的数组，而且也通常输出为 NumPy 数组。
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NumPy 简介
NumPy 的高效得益于向量化和广播：

向量化描述了代码中没有任何显式的循环，索引等。这些当然是预编译的 C 代码中“幕后”优化的结果。向量化代码有许
多优点，其中包括：

向量化代码更简洁，更易于阅读

更少的代码行通常意味着更少的错误

代码更接近于标准的数学符号（通常，更容易正确编码数学结构）

向量化导致产生更多 “Pythonic” 代码。如果没有向量化，我们的代码就会被低效且难以阅读的 for 循环所困扰。

广播是用于描述操作的隐式逐元素行为的术语。 一般来说，在 NumPy 中，所有操作，不仅仅是算术运算，逻辑，位，
功能等，都以这种隐式的逐元素方式进行广播。有关广播的详细“规则”，请参阅 numpy.doc.broadcasting。
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多维数组对象



数据类型

NumPy 支持比 Python 更多种类的数据类型，NumPy 的数值类型实际上是 dtype 对象的实例，并对应唯一的字符。

NumPy 类型 类型代码 描述

int8, uint8 i1, u1 有符号和无符号的 8 位整数

int16, uint16 i2, u2 有符号和无符号的 16 位整数

int32, uint32 i4, u4 有符号和无符号的 32 位整数

int64, uint64 i8, u8 有符号和无符号的 64 位整数

float16 f2 半精度浮点数

float32 f4 或 f 标准单精度浮点数，兼容 C 语言 float

float64 f8 或 d 标准双精度浮点数，兼容 C 语言 double 和 Python float

(接下表)
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数据类型

(接上表)

NumPy 类型 类型代码 描述

float128 f16 或 g 拓展精度浮点数

complex64, complex128,
complex256

bool ? 布尔值，True 或 False

object O Python object 类型

string_ S 修正的 ASCII 字符串类型，长度为 10 的字符串类型，使用 S10。

unicode_ U 修正的 Unicode 类型，长度为 10 的 Unicode 类型，使用 U10。
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生成数组最简单的方式就是使用 array 函数。array 函
数接收任意的序列类型对象（也包括其他的数组），生

成一个新的包含传递数据的 NumPy 数组。

d1 = [1, 2.0, 3]
a1 = np.array(d1)
a1

## array([1., 2., 3.])

嵌套序列会自动转换成多维数组：

d2 = [[1, 2, 3], [4, 5, 6]]
a2 = np.array(d2)
a2

## array([[1, 2, 3],
##        [4, 5, 6]])

a2.ndim

## 2

a2.shape

## (2, 3)

a1.dtype

## dtype('float64')

a1.dtype

## dtype('float64')

可以通过 ndim 和 shape 属性确定数组的维度和形状：

除非显式的指定，否则 np.array 会自动推断数组的数据
类型。数据类型存储在一个特殊的元数据 dtype 中：

创建数组
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创建数组

NumPy 还可以通过其他函数生成数组，如下表所示：

函数名 描述

array 将输入数据转换为 ndarray，如不显式指明数据类型，则自动推断，复制所有输入数据

asarray 将输入转换为 ndarray，但如果输入已经是 ndarray 则不在复制

arange Python 内建函数 range 的数组版，返回一个数组

ones, ones_like 根据给定形状和数据类型生成全 1 数组，根据给定数组生成形状一样的全 1 数组

zeros, zeros_like 根据给定形状和数据类型生成全 0 数组，根据给定数组生成形状一样的全 0 数组

empty, empty_like 根据给定形状和数据类型生成空数组，根据给定数组生成形状一样的空数组

full, full_like 根据给定形状和数据类型生成指定数值的数组，根据给定数组生成形状一样的指定数值的数组

eye, indentity 生成一个  的特征矩阵（对角线值为 1，其余为 0）N × N
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NumPy 允许批量运算而无需任何 for 循环，该特性称
之为向量化，任何两个等尺寸数组之间的算数操作搜是

逐元素的：

arr = np.array([[1., 2., 3.], [4., 5., 6.]])
arr * arr

## array([[ 1.,  4.,  9.],
##        [16., 25., 36.]])

arr - arr

## array([[0., 0., 0.],
##        [0., 0., 0.]])

标量计算的算术操作会把参数传递给数组的每个元素：

1 / arr

## array([[1.        , 0.5       , 0.33333333],
##        [0.25      , 0.2       , 0.16666667]])

arr ** 0.5

## array([[1.        , 1.41421356, 1.73205081],
##        [2.        , 2.23606798, 2.44948974]])

同尺寸数组之间的比较会产生一个布尔值数组 。

数组算术
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arr = np.random.randn(4, 3)
arr.mean(0)

## array([-0.36245541,  0.39465872,  0.13086631])

arr - arr.mean(0)

## array([[ 0.74208821, -0.69191747,  0.79919643],
##        [ 0.84980037,  0.75707227,  1.06822659],
##        [-0.98447259, -0.75344218, -0.99407943],
##        [-0.60741599,  0.68828738, -0.87334359]])

广播

广播描述了算法如何在不同形状的数组之间进行运算，它功能强大，但也可能会导致混淆。

广播的原则：如果对于每个结尾维度（即从尾部开始的），轴长度都匹配或者长度都是 1， 两个数组就是可以兼容广
播的。之后，广播会在丢失的或长度为 1 的轴上进行。
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arr = np.random.randn(4, 3)
arr - arr.mean(1).reshape((4, 1))

## array([[ 0.50796572,  0.63917246, -1.14713819],
##        [-0.93319217, -0.37974337,  1.31293554],
##        [ 0.48207936,  1.74515159, -2.22723095],
##        [ 0.98877535,  0.21011525, -1.1988906 ]])

广播

假如我们希望减去每一行的平均值，由于 arr.mean(0) 的长度为 3，因此他与轴 0 上的广播兼容，因为 arr 中的结尾维
度为 3，因此匹配。为了从轴 1 减去均值（即从每行减去行平均值），较小的数组的形状必须是 (4, 1)。
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广播

下图为对沿着轴将一个二维数组加到三维数组的示意：
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广播

根据广播规则，“广播维度”在较小的数组中须为 1，在“行减均值”的例子中，意味着形状需要是 (4, 1) 而不是 (4, )。
使用 reshape 是一种选择，但插入一个轴需要构造一个表示新形状的元组。在三维情况下，任何一个维度上进行广播只
是将数据塑造为形状兼容的问题，下图显示了三维数组的每个轴上广播所需的形状：
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NumPy 的 ndarray 数据可以通过索引和切片进行访问
和修改，与 Python 的内建列表类似。

arr = np.arange(6)
arr

## array([0, 1, 2, 3, 4, 5])

arr[3]

## 3

arr[4:6]

## array([4, 5])

arr[0:2] = 9
arr

## array([9, 9, 2, 3, 4, 5])

当传入一个数值给数组的切片后，数值被传递给了整个

切片，这区别于 Python 的内建列表，数组的切片是原
数据的视图，这意味着数据并不是被复制了，任何对于

视图的修改都会反映到原数组上。

arr_slice = arr[0:2]
arr_slice[:] = 0
arr

## array([0, 0, 2, 3, 4, 5])

索引
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对于一个二维数组，每个索引值对应的元素不再是一个

值，而是一个一维数组。

arr = np.array([[1, 2, 3], [4, 5, 6], [7, 8, 9]])
arr[2]

## array([7, 8, 9])

通过递归方式或传递索引的逗号分割列表获取元素：

arr[0][2]

## 3

arr[0, 2]

## 3

在二维数组上索引，我们可以将 0 轴看做“行”，将 1 轴
看做“列”。

索引
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在多维数组中，可以省略后续索引值，返回的对象是降

低一个维度的数组。

arr = np.array([[[1, 2, 3], [4, 5, 6]],
                [[7, 8, 9], [10, 11, 12]]])
arr

## array([[[ 1,  2,  3],
##         [ 4,  5,  6]],
##        [[ 7,  8,  9],
##         [10, 11, 12]]])

arr[0]

## array([[1, 2, 3],
##        [4, 5, 6]])

类似地，arr[1, 0] 返回的是一个一维数组：

arr[1, 0]

## array([7, 8, 9])

需要注意的是，以上数组的子集中返回的都是视图。

索引
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与 Python 列表的一维对象类似，数组可以通过类似的
语法进行切片：

arr = np.array([1, 2, 3, 4, 5, 6])
arr

## array([1, 2, 3, 4, 5, 6])

arr[1:3]

## array([2, 3])

对于二维数组进行切片略有不同：

arr = np.array([[1, 2, 3], [4, 5, 6], [7, 8, 9]])
arr[:2]

## array([[1, 2, 3],
##        [4, 5, 6]])

数组沿着轴 0 进行切片，表达式 arr[:2] 表示选择 arr
的前两“行”。也可以进行多阻切片：

arr[:2, 1:]

## array([[2, 3],
##        [5, 6]])

切片
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需要注意的是，单独的一个冒号表示选择整个轴上的数

组，因此可以按照如下方式在更高维度上进行切片：

arr[:, :1]

## array([[1],
##        [4],
##        [7]])

对整个切片表达式赋值，整个切片都会重新赋值：

arr[:2, 1:] = 0
arr

## array([[1, 0, 0],
##        [4, 0, 0],
##        [7, 8, 9]])

切片
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考虑如下例子，每个人名和 data 数组中的一行对应：

names = np.array(
    ['Bob', 'Joe', 'Leo', 'Tom', 'Leo'])
data = np.random.randn(5, 3)
names

## array(['Bob', 'Joe', 'Leo', 'Tom', 'Leo'], dtype='<
U3')

data

## array([[ 0.09498885, -0.89373646,  0.44853915],
##        [-0.62058595, -2.31911382, -0.2006399 ],
##        [ 0.24071618, -0.37079659, -1.18588574],
##        [ 0.13499244,  0.08021888, -1.77696153],
##        [-0.40481449,  1.09525628, -1.22734585]])

我们想要选中所有 Leo 对应的行，数组的比较操作也是
可以向量化的：

names == 'Leo'

## array([False, False,  True, False,  True])

在索引数据时可以传入布尔值数组：

data[names == 'Leo']

## array([[ 0.24071618, -0.37079659, -1.18588574],
##        [-0.40481449,  1.09525628, -1.22734585]])

布尔数组的长度必须和数组轴索引长度一致，不一致时

并不会报错，因此建议使用该特性时要注意。

布尔索引
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data[names != 'Leo']

## array([[ 0.09498885, -0.89373646,  0.44853915],
##        [-0.62058595, -2.31911382, -0.2006399 ],
##        [ 0.13499244,  0.08021888, -1.77696153]])

data[~(names == 'Leo')]

## array([[ 0.09498885, -0.89373646,  0.44853915],
##        [-0.62058595, -2.31911382, -0.2006399 ],
##        [ 0.13499244,  0.08021888, -1.77696153]])

data[(names == 'Leo') | (names == 'Bob')]

## array([[ 0.09498885, -0.89373646,  0.44853915],
##        [ 0.24071618, -0.37079659, -1.18588574],
##        [-0.40481449,  1.09525628, -1.22734585]])

data[names == 'Leo', 1:]

## array([[-0.37079659, -1.18588574],
##        [ 1.09525628, -1.22734585]])

布尔索引
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转置是一种特殊的数据重组形式，可以返回数据的视图

而不需要复制任何内容。数组拥有 transpose 方法，也
有特殊的 T 属性：

arr = np.arange(12).reshape((3, 4))
arr.T

## array([[ 0,  4,  8],
##        [ 1,  5,  9],
##        [ 2,  6, 10],
##        [ 3,  7, 11]])

对于更高维度的数组，transpose 方法可以接受包含轴
编号的元素，用于置换轴：

arr = np.arange(16).reshape((2, 2, 4))

arr

## array([[[ 0,  1,  2,  3],
##         [ 4,  5,  6,  7]],
##        [[ 8,  9, 10, 11],
##         [12, 13, 14, 15]]])

arr.transpose((1, 0, 2))

## array([[[ 0,  1,  2,  3],
##         [ 8,  9, 10, 11]],
##        [[ 4,  5,  6,  7],
##         [12, 13, 14, 15]]])

数组转置和换轴
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arr

## array([[[ 0,  1,  2,  3],
##         [ 4,  5,  6,  7]],
##        [[ 8,  9, 10, 11],
##         [12, 13, 14, 15]]])

arr.swapaxes(1, 2)

## array([[[ 0,  4],
##         [ 1,  5],
##         [ 2,  6],
##         [ 3,  7]],
##        [[ 8, 12],
##         [ 9, 13],
##         [10, 14],
##         [11, 15]]])

数组转置和换轴

使用 .T 进行转置是换轴的一个特殊案例。ndarray 有一个 swapaxes 方法，该方法接收一堆轴编号作为参数，并对轴进
行调整用于重组数据：

25 / 40



通用函数

通用函数，也可以称为 ufunc，是一种在 ndarray 数据中进行逐元素操作的函数。某些简单函数接收一个或多个标量数
值，并产生一个或多个标量结果，而通用函数就是对这些简单函数的向量化封装。

arr = np.arange(10)
arr

## array([0, 1, 2, 3, 4, 5, 6, 7, 8, 9])

np.sqrt(arr)

## array([0.        , 1.        , 1.41421356, 1.73205081, 2.        ,
##        2.23606798, 2.44948974, 2.64575131, 2.82842712, 3.        ])

这些是所谓的一元通用函数，还有一些通用函数，例如 add 或 maximum 则会接受两个数组并返回一个数组作为结果，因
此称之为二元通用函数。
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一元通用函数

函数名 描述

abs, fabs 逐元素地计算整数、浮点数或复数的绝对值

sqrt 计算每个元素的平方根（与 arr ** 0.5 相等）

square 计算每个元素的平方（与 arr ** 2 相等）

exp 计算每个元素的自然指数值 

log, log10, log2, log1p 自然对数（  为底），对数 10 为底，对数 2 为底， 

sign 计算每个元素的符号值：1 为正数，0 为 0，-1 为负数

ceil 计算每个元素的最高整数值，即向上取整

floor 计算每个元素的最小整数值，即向下取整

(接下表)

ex

e log (1 + x)
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一元通用函数

(接上表)

函数名 描述

rint 将元素保留至整数位，并保持 dtype

modf 分别将数组的小数部分和整数部分按数组形式返回

isnan 返回数组中的元素是否是一个 NaN，返回布尔型数组

isfinite, isinf 返回数组中的元素是否有限，是否无限，返回布尔型数组

cos, cosh, sin, sinh, tan, tanh 常规三角函数

arccos, arccosh, arcsin
arcsinh, arctan, arctanh 常规反三角函数

logical_not 对数组的元素按位取反（与 ~arr 相等）
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二元通用函数

函数名 描述

add 将数组的对应元素相加

substract 将第一个数组逐元素减去第二个数组中的对应元素

multiply 将数组逐元素相乘

divide, floor_divide 除或乘除

power 将第二个数组的元素作为第一个数组对应元素

maximum, fmax 逐个元素计算最大值，fmax 忽略 NaN

miximum, fmin 逐个元素计算最小值，fmin 忽略 NaN

(接下表)
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二元通用函数

(接上表)

函数名 描述

mod 按元素的取模计算

copysign 将第一个数组的符号值改为第二个数组的符号值

greater, greater_equal
less, less_equal
equal, not_equal

同操作符 >, >=, <, <=, ==, !=

logical_and
logical_or
logical_xor

同操作符 &, 丨, ^
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面向数组编程



假设 cond 中的元素为 True 时，我们取 xarr 中的元素，
否则取 yarr 中的元素，列式推导代码如下：

[(x if c else y) for x, y, c in zip(xarr,yarr,cond)]

## [1.1, 2.2, 1.3, 1.4, 2.5]

当数组很大时，这种操作会很慢，同时当数组为多维

时，就无法奏效了，np.where 代码如下：

np.where(cond, xarr, yarr)

## array([1.1, 2.2, 1.3, 1.4, 2.5])

面向数组编程

使用 NumPy 数组可以使你利用简单的数组表达式完成多种数组操作任务，而无须写大量循环。这种利用数组表达式来
替代显示循环的方法，成为向量化。通常，向量化的数组操作回避纯 Python 的等价实现在速度上快一到两个数量级
（甚至更多），这对所有种类的数值计算产生了很大的影响。

np.where 函数是三元表达式 x if condition else y 的向量化版本，假设有如下数组：

xarr = np.array([1.1, 1.2, 1.3, 1.4, 1.5])
yarr = np.array([2.1, 2.2, 2.3, 2.4, 2.5])
cond = np.array([True, False, True, True, False])
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arr = np.random.randn(4, 3)
arr

## array([[ 0.46233927, -0.4294181 ,  0.34371734],
##        [ 0.27785191, -1.0810782 ,  2.27079654],
##        [-0.16738222, -0.34736972, -0.70952599],
##        [-0.77769172,  0.94905106,  1.44001773]])

arr.mean()

## 0.18594232465634117

np.mean(arr)

## 0.18594232465634117

arr.mean(axis=1)

## array([ 0.12554617,  0.48919008, -0.40809264,  0.53
712569])

arr.sum(axis=0)

## array([-0.20488275, -0.90881496,  3.34500561])

数学和统计方法

许多关于计算整个数组统计值或关于轴向数据的数学函数，可以作为数组类型的方法被调用。你可以使用聚合函数，比

如 sum, mean 和 std，既可以使用数组实例的方法，也可以使用顶层的 NumPy 函数。
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统计方法

基础数组统计方法如下表所示：

函数名 描述

sum 沿着轴向计算所有元素的累加

mean 沿着轴向计算数学平均

std, var 标准差和方差，可以选择自由度挑战俄国

min, max 最小值和最大值

argmin, argmax 最小值和最大值的位置

cumsum 从 0 开始元素累积和

cumprod 从 1 开始元素累积积
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和 Python 内建列表类型相似，NumPy 数组可以使用
sort 方法按位置排序：

arr = np.random.randn(3)
arr

## array([-1.12667265, -0.9901045 ,  1.07929241])

arr.sort()
arr

## array([-1.12667265, -0.9901045 ,  1.07929241])

在多维数组中根据传的的 axis 值，沿着轴向对每个一维
数据段进行排序：

arr = np.random.randn(3, 3)
arr

## array([[ 1.17786174, -0.86040795, -1.61886339],
##        [-0.48954289, -1.47972951, -1.09307126],
##        [-0.39268659,  0.66685692,  0.10662651]])

arr.sort(1)
arr

## array([[-1.61886339, -0.86040795,  1.17786174],
##        [-1.47972951, -1.09307126, -0.48954289],
##        [-0.39268659,  0.10662651,  0.66685692]])

顶层的 np.sort 方法返回的是已经排序好的数组拷贝，
而不是对原数组按位置排序。

排序
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集合操作

NumPy 包含一些针对一维 ndarray 的基础集合操作，常用集合操作如下表所示：

函数名 描述

unique(x) 计算 x 的唯一值，并排序

intersect1d(x) 计算 x 和 y 的交集，并排序

union1d(x) 计算 x 和 y 的并集，并排序

in1d(x) 计算 x 中的元素是否包含在 y 中，返回一个布尔值数组

setdiff1d(x, y) 差集，在 x 中但不在 y 中的 x 的元素

setxor1d(x, y) 异或集，在 x 或 y 中，但不属于 x, y 交集的元素

36 / 40



线性代数

线性代数，例如矩阵乘法、分解、行列式等矩阵运算是所有数组类库的重要组成部分，常用线性代数函数如下表所示：

函数名 描述

diag 将一个方阵的对角元素作为一维数组返回，或将一维数组转换

成一个方阵，并将非对角线上的元素置为零

dot 矩阵点乘

trace 计算对角元素和

det 计算矩阵的行列式

eig 计算方阵的特征值和特征向量

(接下表)
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线性代数

(接上表)

函数名 描述

inv 计算方阵的逆矩阵

pinv 计算矩阵的 Moore-Penrose 伪逆

qr 计算 QR 分解

svd 计算奇异值分解

solve 求解  的线性系统  ，其中  是方阵

lstsq 计算  的最小二乘解

x Ax = b A

Ax = b
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函数名 描述

seed 向随时数生成器传递随机数种子

permutation 返回一个序例的随机排列，或者返回一
个乱序的整数范围序列

shuffle 随机排序一个序列

rand 从均匀分布中抽取样本

randint 根据给定的由低到高范围抽取随机整数

randn 从均值 0 方差 1 的正态分布中抽样样本
（MATLAB 型接口）

伪随机数生成

np.random 模块填补了 Python 内建的 random 的不足，可以高效的生成多种概率分布下的数组，部分函数如下：

函数名 描述

binomial 从二项分布中抽取样本

normal 从正态分布中抽取样本

beta 从 beta 分布中抽取样本

chisquare 从卡方分布中抽取样本

gamma 从伽马分布中抽取样本

uniform 从均匀分布  中抽取样本[0, 1)
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