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お前、誰よ？
• 東京大学先端科学技術研究センターに勤務 

• 生命科学とコンピュータサイエンスの両方にそこそこ詳しいです 

• 詳しくは、www.tsjshg.info をご覧ください 

• 今日は、この5年のPython界隈の話題と、stapyを絡めた話をしようと思っ
ていましたが・・・ 

• ただPythonデータサイエンスに関連するライブラリの話になってしまいまし
た。ごめんなさい。

https://www.ianlewis.org/jp/pycon-mini-jp

http://www.tsjshg.info
https://www.ianlewis.org/jp/pycon-mini-jp


Python 
データサイエンス
• Pythonは汎用プログラミング
言語 

• python.org 

• データサイエンスを可能にする
のはライブラリ群 

• pipで個別にインストール 

• Anacondaディストリビュー
ション 

• condaコマンドも便利

Jake vanderPlas, "The Unexpected Effectiveness of Python in Science", PyCon 2017

https://anaconda.org/

https://anaconda.org/


Python, NumPy, pandasバージョンの変遷（5年）
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・Python本体の2から3への完全移行 
・外部ライブラリの活発な開発状況



Pythonとライブラリの進化でみるこれまでとこれから

• Jupyter NotebookからJupyter Labへ 

• NumPyを支えるテクノロジー 

• pandasとZen of Python 

• PyCaretの登場



Jupyter NotebookからJupyter Labへ



Jupyter Notebook

• データサイエンスに限らず、
Pythonコードの実行環境とし
て人気 

• Webブラウザ内でコードの記
述、実行、結果の保存が可能 

• 拡張子.ipynb 

• Markdownを使ったドキュメ
ントの記述 

• カーネルを追加することで、さ
まざまな言語を利用可能

Jupyter Notebookのサンプル画面



Jupyter Labのサンプル画面 
ノートブックの分割表示、CSVや画像のプレビュー、セルのノートブック間でのコピー
などが可能



ノートブックの元祖

http://www.wolfram.com/language/fast-introduction-for-programmers/ja/notebook-documents/

（拡大） 
WolframノートブックはJupyterの
ようなノートブックライブラリの
きっかけとなっています。

• おもに数式処理ソフト
Mathematicaで使われるWolfram
言語はノートブックの先駆け 

• このWolframエンジンは現在無
償公開されていて、Jupyterに組
み込むことも可能（らしい）



NumPyを支えるテクノロジー



• Pythonで数値計算をするときの必須ライブラリ 

• ベクトルや行列の計算が効率良くできるnumpy.ndarray型 

• Pythonのリストと違い、一度定義するとサイズを変更でき
ず、格納できるデータ型も1種類 

• 要素のアクセスや演算など便利な機能がたくさん

https://www.geeksforgeeks.org/numpy-indexing/

NumPyとは？

https://www.geeksforgeeks.org/numpy-indexing/


とにかく速い
この速度比較はほとんど意味ないですが・・・

200万次元のベクトル2つ

内積を計算



CPUコアがいくつかあると並列化してくれる

4万行×1万列の行列Xを用意 
行列Mのi, j成分はX[ i ]とX[ j ]の内積になる 
（単純には）16万回の内積計算

100％以上なので 
並列化してくれている



Basic Linear Algebra Subprograms（BLAS）

• ベクトルや行列など線形代数の演算を実行するAPIのデファク
トスタンダード（Reference BLAS） 

• 1970年代からの歴史がある* 

• 最適化されたOpenBLASやIntelが無料で配布しているMath 
Kernel Library（MKL）などがある 

• numpy.show_config()で確認できる 

• AnacondaディストリビューションはMKLを利用
http://history.siam.org/pdfs2/Dongarra_%20returned_SIAM_copy.pdf＊

http://history.siam.org/pdfs2/Dongarra_%20returned_SIAM_copy.pdf


pandasとZen of Python



pandas

• 行と列に名前が付いた表形式の
2次元データ（DataFrame
型）と1次元のSeries型を提供
する超高機能ライブラリ 

• Pythonデータサイエンスに欠
かせない存在 

• 機能が多すぎるので、最低限こ
れだけはという記事*もある

RのDataFrameやSQLのテーブルからの影響

https://medium.com/dunder-data/minimally-sufficient-pandas-a8e67f2a2428＊

https://medium.com/dunder-data/minimally-sufficient-pandas-a8e67f2a2428


やり方がいろいろありすぎる

列へのアクセスはdf[‘size’]がおすすめ列へのアクセスはこちらがおすすめ



Zen of Pythonに反する？



ixメソッドの廃止
• DataFrameの要素へのアクセス 

• 行や列の名前ならloc 

• 行や列の位置ならiloc 

• これらを混在できるixメソッド
が0.20まで使えた 

• 賛否はあった*が廃止を決定 

• “Explicit is better than 
implicit.”の哲学に沿った変更と
言える（実際は別の理由かも）

行・列名で指定

行・列の位置で指定

＊ https://github.com/pandas-dev/pandas/issues/14218

https://github.com/pandas-dev/pandas/issues/14218


PyCaretの登場



caret 機械学習を便利に
するRのライブラリ

• 機械学習モデルを作る時によく
ある作業を自動化 

• データの分割、クロスバリ
デーションやハイパーパラ
メータの調整など 

• scikit-learnを使っても10行以
上になるような作業を1～数行
で実行

https://topepo.github.io/caret/

https://topepo.github.io/caret/


でた！（2020年4月）

https://pycaret.org/

scikit-learnを含む既存ライブラリのラッパー 
caretと名前は似ているが、作者Moez Ali氏の1人プロジェクト？

https://pycaret.org/


まとめ
• Pythonデータサイエンスは外部ライブラリとその進化に支えられ
ている 

• たとえば、IPython→Jupyter→JupyterLab 

• Pythonの哲学（Zen of Python）とライブラリの変化 

• 少ないコードで大きな効果 

• Numpyを支えるOpenBLASやMKLによる並列化 

• PyCaretに代表される機械学習自動化の流れ



当日時間切れで対応できなかった質問への回答



機械学習モデルでしたら、手法の概要くらいは理解する
べきだと思っています。ロジスティクス回帰とランダム
フォレストの違いがまったくわからないのに、ライブラ
リを使うのはすこし危険な気がします。一方で、実際の
実装を細かく見るのは難しいので、そこまでは気にしな
くてもよい気がします。自分で実装したり、だれかの実
装を読むのはすごく勉強になるのでおすすめですが、時
間がかかるので、連休中とか盆暮れ正月あたりの課題で
すかね。



本編でもお話ししたIntel Math Kernel Library（MKL）が
Anacondaにデフォルトで組み込まれたのが、（調べたら）
Anaconda 2.5（2016年2月リリース）だったので、stapy5年
の範囲に入っているのでこれを挙げたいと思います。MKLは
すごい値段が高いライブラリだというイメージがあったの
で、このニュースを聞いた時は驚きました。マイクロソフト
のVSCodeもそうですが、最近IT業界の老舗巨大企業がオープ
ン化（MKLはオープンソースではないですが）へ舵を切って
いるように見えて、一般ユーザには嬉しい流れです。



はい。



PythonのJITと言えばNumbaが有名ですよね。昔は
pyscoなんかもあって、手軽に速くなるので、すこし
使っていた時期もありましたが、残念ながらpyscoは
2012年にメンテされなくなってしまいまいた。PyPyは
いまでも活発に開発されているようで、使ってみたい
気もしますが、結局作るプロブラムが外部ライブラリ
に依存することが多く、それほど高速化の恩恵を受け
られないこともあったりするので、難しいですよね。

http://psyco.sourceforge.net/

http://psyco.sourceforge.net/


大きな整数はアンダースコアで区切って表記できま
す。普通3桁ごとですが、200万だとこの方が分かり易
いかなと思いまして。 

また、np.random.randn(3, 4)とすると、3行4列の行列
になって返ってくるので便利です。



これはそうではないと思います。ちょっとした計算をすると
きに並列化してくれるのは便利ですが、独立した手続きにで
きる処理を自分で並列化する方が全体として高速化できる可
能性は十分あると思います。 

ただ、こうしたチューンニングは作業としては一番最後に
もってくるべきかと思います。まず動くものを作って、その
後、自分が書いたコードの範囲で無駄なことをやっていない
かチェックした後という感じです。（だいたい、このあたり
で力尽きて、まあいっかとなりそうですが・・・）


