
目　录


版权信息



作者简介



版权声明



内容提要



序

本书中用到的排版规范



使用代码示例



在线Safari@书籍



如何联系我们



特别鸣谢





第1章 简介

1.1 Python和HDF5

1.1.1 数据和元数据的组织



1.1.2 大数据复制





1.2 HDF5到底是什么

1.2.1 HDF5文件规格



1.2.2 HDF5标准库



1.2.3 HDF5生态系统







第2章 开始使用

2.1 HDF基本原理



2.2 设置

2.2.1 Python2还是Python3



2.2.2 代码示例



2.2.3 NumPy



2.2.4 HDF5和h5py



2.2.5 IPython



2.2.6 时间和优化





2.3 HDF5工具

2.3.1 HDFView



2.3.2 ViTables



2.3.3 命令行工具





2.4 你的第一个HDF5文件

2.4.1 使用环境管理器



2.4.2 文件驱动



2.4.3 用户块







第3章 使用数据集

3.1 数据集基础

3.1.1 类型和形状



3.1.2 读和写



3.1.3 创建空数据集



3.1.4 显式指定存储类型来节省空间



3.1.5 自动类型转换和直读



3.1.6 用astype读



3.1.7 改变形状



3.1.8 默认填充值





3.2 读写数据

3.2.1 高效率切片



3.2.2 start-stop-step索引



3.2.3 多维切片和标量切片



3.2.4 布尔索引



3.2.5 坐标列表



3.2.6 自动广播



3.2.7 直读入一个已存在的数组



3.2.8 数据类型注解





3.3 改变数据集的形状

3.3.1 创建可变形数据集



3.3.2 用resize重新组织数据



3.3.3 何时以及如何进行resize







第4章 让分块和压缩来帮忙

4.1 连续存储



4.2 分块存储



4.3 设置分块形状

4.3.1 自动分块



4.3.2 手动选择一个形状





4.4 性能实例：可变形数据集



4.5 过滤器和压缩

4.5.1 过滤器流水线



4.5.2 压缩过滤器



4.5.3 GZIP/DEFLATE压缩器



4.5.4 SZIP压缩器



4.5.5 LZF压缩器



4.5.6 性能





4.6 其他过滤器

4.6.1 SHUFFLE过滤器



4.6.2 FLETCHER32过滤器





4.7 第三方过滤器





第5章 组、链接和迭代：HDF5的层次性

5.1 根组和子组



5.2 组的基本原理

5.2.1 字典风格的访问



5.2.2 特殊属性





5.3 使用链接

5.3.1 硬链接



5.3.2 剩余空间和重新打包



5.3.3 软链接



5.3.4 外部链接



5.3.5 对象名字注解



5.3.6 用get决定对象类型



5.3.7 用require简化你的应用程序





5.4 迭代和容器

5.4.1 组如何存储



5.4.2 字典风格的遍历



5.4.3 测试存在性





5.5 用Visitor模式多级遍历

5.5.1 以名字访问



5.5.2 多个链接和visit



5.5.3 访问对象



5.5.4 遍历中止：一个简单的搜索策略





5.6 复制对象

单文件复制





5.7 对象比较和哈希





第6章 用特征存储元数据

6.1 特征基本原理

6.1.1 类型猜测



6.1.2 字符串和文件匹配



6.1.3 Python对象



6.1.4 显式指定类型





6.2 真实世界的例子：粒子加速数据库

6.2.1 基于HDF5的应用格式



6.2.2 数据分析







第7章 更多关于类型

7.1 HDF5类型系统



7.2 整型和浮点



7.3 定长字符串



7.4 变长字符串

7.4.1 变长字符串的数据类型



7.4.2 变长字符串数据集的使用



7.4.3 字节字符串和Unicode字符串



7.4.4 使用Unicode字符串



7.4.5 不要在字符串中保存二进制数据



7.4.6 确保你Python 2程序的未来





7.5 复合类型



7.6 复数类型



7.7 枚举类型



7.8 布尔类型



7.9 数组类型



7.10 不透明类型



7.11 日期和时间





第8章 通过引用、类型和维度标尺来组织数据

8.1 对象引用

8.1.1 创建和解引用



8.1.2 引用是一种“永不失效”的链接



8.1.3 引用是一种数据





8.2 区域引用

8.2.1 创建和读取区域引用



8.2.2 复杂索引



8.2.3 用区域引用获得数据集





8.3 命名类型

8.3.1 数据类型对象



8.3.2 链接命名类型



8.3.3 管理命名类型





8.4 维度标尺

8.4.1 创建维度标尺



8.4.2 在数据集上添加标尺







第9章 HDF5并发性：多线程和多进程

9.1 Python并发的基本概念



9.2 多线程



9.3 多进程



9.4 MPI和并发HDF5

9.4.1 一个非常快速的MPI介绍



9.4.2 基于MPI的HDF5程序



9.4.3 集体操作和独立操作



9.4.4 原子操作模式







第10章 下一步

10.1 寻求帮助



10.2 做出贡献





索引



看完了



版权信息

书名：Python和HDF 5大数据应用

ISBN：978-7-115-41294-2


本书由人民邮电出版社发行数字版。版权所有，侵权必究。




您购买的人民邮电出版社电子书仅供您个人使用，未经授权，不得以任何方式复制和传播本书内容。

我们愿意相信读者具有这样的良知和觉悟，与我们共同保护知识产权。

如果购买者有侵权行为，我们可能对该用户实施包括但不限于关闭该帐号等维权措施，并可能追究法律责任。



•　著　　　　 [美]Andrew Collette



　 译　　　 　胡世杰

　 责任编辑 　陈冀康

•　人民邮电出版社出版发行 北京市丰台区成寿寺路11号

　 邮编 100164 电子邮件 315@ptpress.com.cn

　 网址 http://www.ptpress.com.cn


•　读者服务热线：(010)81055410

　 反盗版热线：(010)81055315

　 广告经营许可证：京崇工商广字第0021号








作者简介

Andrew Collette拥有UCLA的物理学博士学位，目前是科罗拉多大学的实验室研究科学家。他已经在两台几百万美元的研究设备上用Python-NumPy-HDF5进行过科学分析：第一台是UCLA的大型等离子设备（完全基于HDF5标准），第二台是位于科罗拉多大学波德分校的科罗拉多月面粉尘和大气研究中心的超高速粉尘加速器。另外，Collette博士还是HDF5 for Python（h5py）项目的开发领袖。


本书特色


Python语言在科学计算和数据处理领域应用前景广阔。大数据时代，催生了人们处理大量数据的实际需求。

Python应用领域的拓展，越来越多的人将Python用于处理大型数值数据集，使用标准格式来进行数据的存储和通信也显得越来越重要，而HDF5也正迅速成为人们存储科学数据的选择。


图书评论


本书会带你迅速了解使用HDF5对大小从GB至TB的数字数据集进行存档和共享的细节、最佳实践以及陷阱，体验在Python语言中用HDF5存储科学数据。

通过真实世界的例子以及动手练习，你将依次学习科学数据集、层次性组织的组、用户定义的元数据，以及有互操作性的文件等主题。本书的例子对于Python2和Python3都适用。

本书包括以下内容：


	
设置HDF5工具并创建第一个HDF5文件。



	
通过学习HDF5数据集对象来使用数据集。



	
理解数据集分块和压缩等高级功能。



	
使用组来学习如何利用HDF5层次性结构。



	
使用HDF5的属性来添加元数据，创建可以自解释的文件。



	
利用HDF5的类型系统创建有互操作性的文件。



	
使用引用，命名类型和维度标尺来表示数据之间的关系。



	
了解在Python中如何编写能跟HDF5互动的并行代码。





本书生产力和创造力的推进器的一个真实的完美例子。本书会让你觉得“HDF5很简单”。








版权声明

Copyright © 2014 by O’Reilly Media, Inc.

Simplified Chinese Edition, jointly published by O’Reilly Media, Inc. and Posts & Telecom Press, 2015. Authorized translation of the English edition, 2005 O’Reilly Media, Inc., the owner of all rights to publish and sell the same.

All rights reserved including the rights of reproduction in whole or in part in any form.


本书中文简体版由O’Reilly Media, Inc.授权人民邮电出版社出版。未经出版者书面许可，对本书的任何部分不得以任何方式复制或抄袭。



版权所有，侵权必究。









内容提要

随着Python应用领域的拓展，越来越多的人将Python用于处理大型数值数据集，使用标准格式来进行数据的存储和通信也显得越来越重要，而HDF5也正迅速成为人们存储科学数据的选择。
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本书适合有一定基础的Python开发者，尤其适合要使用Python开发数据存储和处理等相关应用的读者阅读参考。








序

过去的几年里，Python已经和IDL或MATLAB一样，成为科学分析领域值得信赖的选择。它拥有稳健的核心模块，可用于处理数值数组（NumPy）、分析（SciPy）以及绘图（matplotlib），同时还拥有十分丰富的专用模块。它能帮助人们减少编写科学代码的工作量，同时还能提高计算结果的质量。

已经有越来越多的人将Python用于大型数值数据集处理，使用标准格式来进行数据的存储和通信也显得越来越重要。国家超级电脑应用中心（National Center for Supercomputing Applications，NCSA）开发的“层次性数据格式”（Hierarchical Data Format，HDF）的最新版本HDF5正迅速成为人们储存科学数据的选择。很多使用（或有意使用）HDF5的研究人员也被Python的易用性和快速开发能力吸引。

本书向所有有Python数据分析基本背景的人介绍如何在Python下使用HDF5。本书假定读者只熟悉Python和NumPy。本书将侧重于HDF5的本地功能集，而不是Python的高层抽象，以尽力确保在本书建议下创建的HDF文件可移植。

最后，本书将尽力同时支持Python 2和Python 3的用户。本书所有的示例都以Python 2写就，任何有可能导致误会的区别都将在文本中特别注明。
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第1章　简介

我刚毕业那会遇到过一个严重的问题——一部国家公认的等离子体研究设备花了整整一周时间收集的上千万个数据的值不太对劲。

比正常情况小了约40个数量级
 。

我跟我的咨询师挤在他的办公室，在一台崭新的G5 Mac Pro上运行我们的可视化软件，试图搞明白哪里出了问题。从机器中获得的数据是正确的，实验所使用的数字转换器提交的原始数据看上去没有问题。我在Thinkpad笔记本上用IDL语言编写了一个巨大的脚本将原始数据转换成可视化软件能够识别的文件。这些文件的格式十分简单：一个简短的定长头部后面加上一堆二进制浮点数据。我还另外又花了一个小时写了一个程序来验证这些文件，它们也没问题。但当我将所有这些在IDL中看上去如此优雅的数据导入可视化软件以后，它们看上去就像是一锅粥，毫无特色、杂乱无章，所有的值大约都只有10−41
 左右。

最后我们发现了问题所在：数字转换器和我的Thinkpad使用了“little-endian”格式，而G5 Mac使用了“big-endian”格式。一台机器输出的原始数据值无法被另一台机器正确地读入，反过来也一样。当时我所有想法中最有礼貌的一句是：这也太笨了
 。哪怕最后发现此类问题是如此司空见惯以至于IDL专门提供了一个SWAP_ENDIAN函数来处理也并没有令我的情绪变得更好。

在此之前我从不关心数据是如何存储的。这个事件以及其他一些类似事件改变了我的想法。作为一名科学家，我最终意识到，我们不仅需要选择数据的组织和存储，同时也需要选择数据的通信方式。设计优雅的标准格式不仅让每个人的生活变得简单（消除了上面愚蠢而又浪费时间的“endian”问题），而且也使得全世界都能共享这些数据。

1.1　Python和HDF5

在Python的世界里，人们在数值类型大数据的存储机制上进行选择时，迅速对层次性数据格式第5版（Hierarchical Data Format version 5，HDF5）达成了共识。当数据量越来越大的时候，数据的组织就变得越来越重要。命名数据集（第3章）、层次性分组（第5章）和用户自定义元数据“特征”（第6章）等HDF5特性对于数据分析的过程极为必要。

HDF5这种结构化的自我描述格式跟Python相辅相成。目前HDF5已经有两大开发成熟、功能丰富的Python接口模块h5py和PyTables，在两者之上还有许多为特定用途开发的小型封装模块。

1.1.1　数据和元数据的组织

这是一个利用HDF5的结构化能力帮助应用程序的简单例子。不要太担心文件结构和HDF5使用API等方面的细节，后续章节自会一一解释。就把这个当成是一次HDF5尝鲜。如果你想要运行这个例子，你需要Python 2并安装NumPy（第2章）。

假设我们有一个NumPy数组，它代表了某次实验获取的一些数据：

　　[image: E:\00在线编撰系统图书\830种以外的电子书\41294 Python和HDF 5大数据应用\0.png]


假设这些数据来自某个气象站十秒一次的温度采样。为了让这些数据有意义，我们还需要记录采样的时间间隔“delta-T”。目前我们把它放到一个Python变量中。

　　[image: ..\程序图\p2b.tif]


同时我们还需要记录第一个数据获取的时间起点，以及这些数据来自15号气象站：

　　[image: ..\程序图\p2c.tif]


我们可以用一个简单的NumPy内建函数np.savez
 来将这些数据存入磁盘，该函数将每个数据以NumPy数组的格式保存并打包进一个指定名字的zip文件：

　　[image: ..\程序图\p2d.tif]


我们可以用np.load从文件中获取这些数据：

　　[image: ..\程序图\p3a.tif]


目前为止一切顺利。但如果每个气象站的数据不止一组怎么办？比如说还要记录一组风速数据？

　　[image: ..\程序图\p3b.tif]


再假设我们有不止一个气象站。也许我们可以引入某种命名规范，比如“wind_15”作为15号气象站的风速数据，“dt_wind_15”作为采样时间间隔。又或许我们可以使用多个文件……

作为对比，让我们看看如果用HDF5来存储会是怎样：

　　[image: E:\00在线编撰系统图书\830种以外的电子书\41294 Python和HDF 5大数据应用\1.png]


这个例子演示了HDF5的两个杀手级特性：层次性分组和特征。组就像文件系统里的目录，使你可以将相关的数据集保存在一起。本例将来自同一个气象站的温度和风速分别保存在名为“/15”和“/20”的组里。特征允许你在数据上直接附加
 描述性的元数据。一旦你将这个文件给其他同事，他们可以轻易发现这些信息并明白这些数据的意义：

　　[image: ..\程序图\p3d.tif]


1.1.2　大数据复制

人们正在越来越多地将Python用于大数据集的快速可视化项目，在大规模计算中将Python作为一种高层粘合性语言来协助那些编译型语言如C和FORTRAN。现在一个数据集动不动就是上千GB甚至TB的数据需要处理，HDF5自身最大可以支持EB的规模。

大多数的机器不可能将如此大规模的数据集直接导入内存。HDF5最大的优点之一在于支持子集分片和部分I/O。让我们看一下之前创建的拥有1024个元素的“temperature”数据集：

　　[image: ..\程序图\p4a.tif]


这里的dataset对象是一个HDF5数据集的代理对象。它支持数组切片操作，NumPy用户可能会觉得很熟悉：

　　[image: ..\程序图\p4b.tif]


记住，真正的数据保存在磁盘上，切片操作会去寻找合适的数据并读入内存。这种形式的切片利用了HDF5底层的子集分片功能，所以非常迅速。

HDF5另一个伟大之处在于你可以控制存储的分配。当你创建了一个全新的数据集，除了一些元数据以外它不会占用任何空间，默认情况下仅当你真的需要写入数据时才会占用磁盘上的空间。

比如下面这个2TB的数据集，你可以在几乎任何计算机上创建出来：

　　[image: ..\程序图\p4c.tif]


虽然还没有为其真正分配任何存储，但整个数据集的空间对我们都是可用的。我们可以在数据集的任何地方写入，而磁盘上只会占用必要的字节：

　　[image: ..\程序图\p4d.tif]


在存储非常昂贵的情况下，你甚至可以对数据集进行透明压缩（第4章）：

　　[image: ..\程序图\p4e.tif]


1.2　HDF5到底是什么

HDF5是一种存储相同类型数值的大数组
 的机制，适用于可被层次性组织
 且数据集需要被元数据
 标记的数据模型。

它跟SQL风格的关系型数据库区别相当大，HDF5在组织结构方面有一些特殊的技巧（第8章中有一个例子）。如果你需要在多个表上保持关系，或者想要在数据上进行JOIN，那么一个关系型数据库可能更适合你。又或者你需要在一台没有安装HDF5的机器上读取一个小型的1维数据集，那么CSV这样的文本格式是更合理的选择。

但如果你需要处理多维数组，对性能有非常高的要求，需要在数据集上支持子集分片和部分I/O，需要用特征来给数据集做标记，对关系型特性没有要求，那么HDF5就是完美的选择。

那么说到底，“HDF5”究竟是指什么？我确信它包含下面3点：

1．一种文件规格及相关的数据模型；

2．一个可被C、C++、Java，Python以及其他语言使用的API标准库；

3．一个软件生态系统，由使用HDF5的客户程序以及MATLAB、IDL和Python等“分析平台”组成。

1.2.1　HDF5文件规格

你已经在上面的例子见到HDF5数据模型的三大要素：


数据集
 ：一种数组型对象，在磁盘上保存数值类型的数据；


组
 ：层次性容器，可以包含数据集和子组；


特征
 ：自定义元数据信息，可被附加在数据集（以及组！）上。

用户可以使用这些基本抽象构建适合自己问题域的应用格式。比如，我们之前的气象站代码为每个气象站分了一个组，为每个测量参数分配一个数据集，并附加了一些特征以描述数据集的额外信息。这种统一使用“格式内格式”来决定如何用组、数据集和特征来保存信息的方式在实验室或者其他机构中是非常普遍的。

既然HDF5处理一切如“endian”的跨平台问题，数据的分享就只需要对组、数据集和特征进行简单操作并获得结果。由于文件是自我描述
 的，你甚至不需要了解应用格式就可以从文件中获取数据。你只需打开文件并浏览其内容：

　　[image: ..\程序图\p5.tif]


任何曾经在读取“简单”二进制格式文件上花费数小时琢磨字节偏移量的人都应该对此充满感激。

最后，HDF5文件的底层字节布局是开放的规格。比起专利软件的二进制格式，这里面没有任何隐秘。虽然基本上人们都会使用HDF组织提供的库来访问这些文件，但是你自己写一个软件去读也没有任何问题。

1.2.2　HDF5标准库

HDF5文件规格及开源库由一个非营利性组织HDF组织（
http://www.hdfgroup.org

 ）维护，其总部位于伊利诺伊州尚佩恩县，原本是伊利诺伊大学香槟分校的一部分。HDF组织的主要产品是HDF5标准库。

该库主要用C语言写成，对C++和Java有一些额外的绑定。人们说起“HDF5”时通常就是指这个库。两大脍炙人口的Python接口模块PyTables和h5py使用的就是这个由HDF组织提供的C库。

这个标准库最主要的一点在于开发者对它的积极维护以及在向下兼容方面花费的巨大精力。标准库的向下兼容不仅仅是API的兼容，亦包括文件格式的兼容。对于HDF5这样的归档文件格式来说，兼容性是一个非常必需的特性。而API兼容则使h5py和PyTables这样的模块有能力处理世界上各种不同版本的HDF5。

对于科学数据的存储，包括长期的存储，你应该对HDF5有信心。由于标准库和文件格式都是开源的，哪怕一颗流星摧毁了伊利诺伊州，你的文件依然能够被读取。

1.2.3　HDF5生态系统

最后，让HDF5特别有用的一个原因是你可以在几乎任何平台上读写文件。IDL语言已经支持HDF5好多年了；MATLAB现在甚至以HDF5作为其“.mat”保存文件的默认格式；Python、C++、Java、.NET和LabView以及其他语言对其都有支持。NASA地球观测系统等机构用户使用的“EOS5”格式是建立在HDF5容器之上的应用格式，刚才我们见到的其实是其简化以后的例子。甚至作为HDF5竞争对手之一的NetCDF，其最新的NetCDF4格式也是实现在HDF5的组、数据集和特征之上。

希望我上面介绍的这些能够让你了解HDF5在科学用途上所向披靡的原因。接下来，我们将看到HDF5工作的基本原理并开始在Python上使用它。








第2章　开始使用

2.1　HDF基本原理

在迫不及待跳进Python代码样例之前，我们有必要花几分钟时间着重关注一下HDF5自身是如何组织的。图2-1展示了HDF5的各种逻辑层。蓝色表示该层处于HDF5标准库内部；绿色则代表使用HDF5的客户软件。

[image: ..\15-0931 改图\0201.tif]


图2-1　HDF5标准库。蓝色代表标准库内部组件；绿色代表调用HDF5的客户代码。灰色代表操作系统提供的资源

大多数客户代码，包括Python模块h5py和PyTables都使用C API
 （HDF5自己就是用C写成的）。在简介里我们已经知道HDF5的数据模型包含三大公开抽象
 ：数据集（第3章）、组（第5章）和特征（第6章）。C API（以及其上的Python代码）操作这些对象。

HDF5使用各种内部数据结构
 来表示组、数据集和特征。比如，组使用一种被称为“B树”的数据结构来索引其成员，这使得我们能非常迅速地在一个组内获取成员以及创建新成员，哪怕这个组内存储了上百万个对象（61页，组如何存储）。在考虑性能问题的时候，你通常只需要关心这些数据结构。比如，在使用分块存储（第4章）时，理解数据在磁盘上实际被如何组织非常重要。

下面两层则跟你的数据如何进入磁盘有关。HDF5对象都生存在一个1维逻辑地址空间，就好像一个普通文件。然而这个地址空间和磁盘上的字节
 之间还有一个额外的HDF5驱动层
 ，负责磁盘的写入机制，同时亦能在处理过程中做一些令人惊叹的事情。

比如说，HDF5的core驱动能够让你的文件完全保存在内存中，读写速度超快。family驱动让你能够将一个文件分成固定大小的多个文件块。mpio驱动则利用消息传递接口（MPI）库使得多个并发的进程访问同一个文件。所有这些驱动对于在上层操作组、数据集和特征的代码来说都是透明的。

2.2　设置

背景就介绍到这里。现在让我们开始使用Python！不过，用哪个Python？

2.2.1　Python2还是Python3

Python社区正在经历一场大变。多年以来Python已经积攒了一大堆功能和错误，比如不遵守命名规范的模块或者字符串处理上的缺陷等。为了解决这些问题，人们决定启动Python 3，从Python 2过去的错误中释放出一个全新的Python主版本。

Python 2.7将是最后一个2.X的发行版。虽然为了修理bug，对它的更新还会继续持续一段时间，但是新的Python代码开发工作将只在3.X上进行。NumPy、h5py、PyTables以及其他很多模块现在都支持Python 3。虽然（我认为）对新手直接推荐Python 3还有些操之过急，但未来的趋势却是已经十分明显。

目前来说，两大版本的Python还将同时存在一段时间。因为Python社区的大多数用户都已经习惯了Python 2，本书中的例子也都是以Python 2写就。两大版本在大多数地方都仅有细微差别。比如，Python 3中print
 的格式是print(foo)
 ，而不是print foo
 。在本书的任何地方，只要出现由于Python版本差异导致的不一致（主要是有关字符串类型和某些字典形式的方法），都会在文本中加以标明。

将Python 2代码“移植”到Python 3并不难，毕竟都是Python。Python 3中一些最有价值的功能其实已经存在于Python 2.7中了。有一个免费工具（2to3）可以自动完成大部分改动，比如将print语句转换成print()
 函数调用。你可以在http://www.python.org
 查阅移植手册（以及2to3 工具）。

2.2.2　代码示例

大多数代码示例都将遵循下面的形式：

　　[image: ..\程序图\p9a.tif]


或者是下面这样更加简单的形式（得益于Python会默认打印出对象）：

　　[image: ..\程序图\p9b.tif]


以>>>开头的行代表Python的输入（>>>是Python的默认提示符），其余行代表输出。在某些较长的代码样例中，如果没有显示程序的输出，那么为了清晰起见，我们会略去>>>。

需要在命令行执行的样例会以Unix风格的“$”提示符开头：

　　[image: ..\程序图\p9c.tif]


最后，为了避免样例过于冗杂，大多数代码都默认你已经导入了下面的模块：

　　[image: E:\00在线编撰系统图书\830种以外的电子书\41294 Python和HDF 5大数据应用\5.png]


2.2.3　NumPy

“NumPy”是世界公认的Python数值型数组模块。本书默认你已经有一定的NumPy经验（当然也包括Python的经验），包括如何使用数组对象。

就算你以前用过NumPy，复习一下NumPy数组的一些基本概念还是有必要的。首先，所有的NumPy数组都有一个固定数据类型“dtype”，由dtype对象
 表示。下面的例子会创建一个具有10个整型元素的简单数组：

　　[image: ..\程序图\p10a.tif]


我们可以通过arr.dtype获得数组中数据的类型：

　　[image: ..\程序图\p10b.tif]


NumPy通过这些dtype对象来获取内存中数据的类型这种底层信息。本例中我们的10元素数组内的数据是4字节（32位）的整型，NumPy称其为int32。在内存的某处有一个40字节长度的区域保存了0到9这10个值。接收这个arr
 对象的代码可以根据其dtype属性解析这块内存中的实际内容。

提示




上例在你的系统可能打印出dtype(int64)。这意味着你系统中的Python默认的整型长度是64位而非32位。



HDF5使用了类似的类型系统。HDF5文件中每一个“数组”，也就是数据集，都有一个固定的类型对象表示其类型。h5py模块会自动将HDF5类型系统映射为NumPy的dtype，这使得两者之间的数据交换变得简便。第3章会详细介绍这一过程。


数组切片
 是NumPy的另一核心功能。这意味着可以对NumPy数组的局部进行访问。下例会抽取arr
 数组的前4个元素：

　　[image: ..\程序图\p10c.tif]


你还可以指定切片中每两个点之间的距离：

　　[image: ..\程序图\p10d.tif]


在使用HDF5时，我们也会借用这样的“切片”格式来读取一个数据集的部分数据。

在NumPy的世界里，切片以一种高明的方式实现：新创建的数组引用
 原始数组中的数据而不是另外复制一份。比如，下面的out
 对象就是原始数组arr
 的一个视图，我们可以做这样的测试：

　　[image: ..\程序图\p11a.tif]


这意味着切片操作将会非常迅速。但如果你需要修改切片数组而又不希望这个修改影响原始数组时，就必须显式进行复制：

　　[image: ..\程序图\p11b.tif]


警告




忘记在修改切片数组前进行复制是一个常见的错误，尤其是对于那些习惯了IDL的人来说。如果你是NumPy新手，你需要特别小心！



幸好HDF5数据集的“切片”并不是这样。当你读取文件时，由于数据保存在磁盘上，你得到的始终是一个复制。

2.2.4　HDF5和h5py

我们将会通过“h5py”模块来使用HDF5。该模块包含了文件、组、数据集以及特征等HDF对象的上层封装类，同时还包含了HDF5的C语言数据结构和函数的底层封装类。本书中的样例假定h5py的版本是2.2.0或更高，你可以从http://www.h5py.org
 获取。

值得注意的是h5py并不是唯一一个跟HDF5打交道的常用模块。PyTables（http://www.pytables.org
 ）是一个基于HDF5的科学数据库模块并增加了数据集索引和额外的类型系统。不过我们这里只关注原生HDF5，所以我们将只讨论h5py，但我强烈推荐你去调查一下PyTables，看看它有没有什么吸引你的功能。

如果你使用Linux，最好用包管理器安装HDF5标准库。Windows上，你可以从http://www.h5py.org
 下载安装程序或下载某个自带HDF5/h5py的Python安装包，如PythonXY，Continuum Analytics公司提供的Anaconda，或者Enthought公司提供的Python安装包等。

2.2.5　IPython

如果你想用Python进行大规模分析或开发，那么除了NumPy和h5py/HDF5以外，IPython也是一个必需的组件。IPython最基本的功能是一个可以增添如命令历史和TAB补全等特性的解释器shell，可用于替换Python。除此之外它还具有如并发处理、MATLAB风格的记事本等很多额外的功能。

想要了解本书中所提到的特性最好的方法就是打开IPython提示符，然后输入本书的样例。光TAB补全这一个功能就很不错了，因为它能够让你快速查阅模块和对象的特征。h5py模块在设计上就充分考虑了这种可查阅能力。比如，如果你需要查看File
 对象上具有哪些属性和方法（2.4节），输入h5py.File
 ，然后按TAB键：

　　[image: ..\程序图\p12a.tif]


如果需要获得某个属性或方法更多的信息，只需要在其名字后面使用“？”即可：

　　[image: ..\程序图\p12b.tif]


提示




IPython默认会在一个特殊的隐藏变量中记录你语句的输出。一般来说这没什么问题，但是如果它记录了某个你认为已经丢弃的HDF5对象，或者一个耗费大量内存的大数组，那它也许就会让你大吃一惊。你可以将IPython的配置项cache_size
 设置为0来关闭这一功能。详情请见http://ipython.org
 中的文档。



2.2.6　时间和优化

我们用Python内置的timeit
 模块来进行性能测试。相关样例会默认你已经导入了timeit
 模块，如下所示：

　　[image: E:\00在线编撰系统图书\830种以外的电子书\41294 Python和HDF 5大数据应用\4.png]



timeit
 函数需要一个可执行命令（字符串或可执行对象）和一个可选参数指定其运行次数。然后它会打印出执行该命令花费的总时间。在下面的例子里，我们将执行5次time.sleep
 ：

　　[image: E:\00在线编撰系统图书\830种以外的电子书\41294 Python和HDF 5大数据应用\3.png]


IPython有一个类似的内建“魔法”函数%timeit
 ，它可以多次执行给定的语句并报告最短执行时间：

　　[image: ..\程序图\p13b.tif]


考虑到普通的timeit
 函数是由Python标准库提供的，我们在本书中将只使用普通的timeit
 函数。

既然人们用HDF5处理的一般都是大数据集，那么性能就是一个不得不考虑的问题。不过你会注意到本书对于性能优化和性能测试的讨论将不会深入到缓存命中、数据转换率等细节。h5py模块的设计将所有这些细节都交给HDF5掌管。开发者们在HDF5性能调优上凝结了上千人几年的心血，已经达到了可能的极致。

作为一个应用程序开发者，在性能上你能做的最好的事就是明智地使用API并让HDF5来做背后的工作。下面是一些建议：

1．不要优化任何东西，除非存在可以验证的性能问题。在改变任何东西之前先仔细隔离可能导致错误行为的代码部分。

2．先从简单直观的代码开始，充分利用API提供的功能。比如，当你需要遍历一个文件中所有的对象时，应该使用HDF5的Visitor功能（63页，用Visitor模式多级遍历）而不是用你自己粗制滥造的方法。

3．首先考虑算法上的改进。比如，在写入一个数据集（见第3章）时，每次写入一个合理大小的块而不是一个值一个值地写。这使得HDF5可以充分利用文件系统。

4．确保你使用了正确的数据类型。比如你正在运行一个计算密集型程序，它的功能是从文件中读取浮点数，如果计算只要求单精度，那么你最好使用双精度浮点。

5．最后，勇于在h5py邮件列表、NumPy/Scipy邮件列表、Stack Overflow或别的社区网站上提问。这些年来已经有无数人在使用NumPy和HDF5，大多数的性能问题都有一个已知的解决方案。Python社区欢迎你。

2.3　HDF5工具

在后续章节里，我们将创建大量的文件，需要一种方法能够独立地查看其中的内容。特别是当你需要将文件归档或者共享给其他同事的时候，对错误数据类型的检查是越早越好。

2.3.1　HDFView

HDFView是HDF组织提供的一个免费的图形界面HDF5文件浏览器。虽然功能比较简单，但它是用Java写的，所以在Windows、Linux和Mac上都可以使用。它有一个内建的表格样式的数据浏览器，也能进行基本的绘图功能。

图2-2显示了一个HDF5文件的内容。左边的面板上列出了多个组。组1被打开，并显示了其包含的数据集。其中一个数据集又被打开，其内容被显示在右边的表格视图上。

[image: ..\程序图\备\0202.tif]


图2-2　HDFView

HDFView还允许你查看数据集和组的特征。基本上只要是HDF5支持的数据类型它都支持，除了某些长度可变的数据结构。

2.3.2　ViTables

ViTables是另一个免费的图形界面浏览器，图2-3显示了同一个HDF5文件在ViTables上打开的界面。它为PyTables文件做了优化，不过也能完美处理原生的HDF5文件。ViTables的一大优势在于它是随着某些版本的Python打包安装的，比如PythonXY，所以你可能已经拥有它了。

[image: ..\程序图\备\0203.tif]


图2-3　ViTables

2.3.3　命令行工具

如果你已经习惯了命令行，那一定要安装HDF命令行工具。基本上所有的包管理器都可以帮你安装它，如若不然，你可以在http://www.hdfgroup.org
 上下载。连Windows版的都有。

本书多处用到了一个名字叫h5ls
 的程序，它可以列出HDF5文件的内容。下例用h5ls
 列出了一个HDF5文件包含的多个数据集和一个组：

　　[image: ..\程序图\p15.tif]


我们可以用-vlr
 选项来打印一些额外信息并递归地打印组的成员：

　　[image: ..\程序图\p16a.tif]


这个格式有点用了，我们可以看到array
 数据集内的对象的类型是本地整型，且是一个有10个元素的1维数组。同样，在group组内有一个2维的subarray数据集，对象类型也是本地整型。

查看元数据像这样用h5ls
 就足够了。还有一个叫做h5dump的程序，它以更为清晰的格式打印出数据。

　　[image: ..\程序图\p16b.tif]


　　[image: ..\程序图\p17a.tif]


2.4　你的第一个HDF5文件

在我们研究组和数据集之前，让我们先看一下File
 对象能做些什么，来作为你进入HDF5世界的起点。

这里有一个最简单的使用HDF5的程序：

　　[image: ..\程序图\p17b.tif]



File
 对象是你的起点。它提供方法使你能够在文件内创建新的数据集或组，另外还有一些一目了然的属性如.filename
 和.mode
 等。

说到.mode
 ，HDF5文件支持Python对普通文件的读写模式：

　　[image: ..\程序图\p17c.tif]


还有一个额外的HDF5专有模式用于保护你不会意外覆盖某个已存在的文件：

　　[image: ..\程序图\p17d.tif]


如果一个同名文件已经存在则该函数会失败，否则会创建一个新文件。如果你需要长期运行一个计算程序而且不希望当脚本第二次运行时覆盖你已有的输出文件，你可以用w-
 模式打开它：

　　[image: ..\程序图\p17e.tif]


另外，你可以随意使用Unicode文件名！假设你的操作系统支持UTF-8编码，你只需提供一个普通的Unicode字符串：

　　[image: ..\程序图\p17f.tif]


提示




你可能在想如果你的程序在打开文件时崩溃会怎样。如果你的程序抛出Python异常，别担心！HDF库会在程序退出时自动帮你关闭所有打开的文件。



2.4.1　使用环境管理器

Python 2.6的最酷特性之一是支持了环境管理器
 。环境管理器通过with语句使用，它们是一些具有特殊方法的对象，这些特殊方法在进入和离开代码块时被调用。下面这个经典的例子使用了Python内建的file
 对象：

　　[image: ..\程序图\p18a.tif]


上面的代码打开的全新的file
 对象仅在f
 代码块中有效。当f
 退出时文件被自动关闭（哪怕抛出了异常！）。


h5py.File
 对象完全支持这种用法。这可以确保文件总是能被正确地关闭，而不需要把所有的代码包含在try/except
 块中：

　　[image: ..\程序图\p18b.tif]


2.4.2　文件驱动

文件驱动
 处于文件系统和HDF5高级抽象（组、数据集和特征）之间。它们处理HDF5地址空间到磁盘上的字节之间的映射关系。一般情况下你无需担心当前使用了哪个驱动，因为默认的驱动适用于大部分的应用程序。

一旦文件被打开，驱动模块就完全透明了。你只需要跟HDF5库打交道，驱动会帮你处理底层存储。

下面是一些比较有意思的驱动，可以帮助你解决一些不常见的问题。

1．core驱动

core驱动会将你的文件整个保存在内存中
 。它对于你能够存储的数据量显然是有限制的，带来的好处则是超快速的读写。当你需要以内存级的高速来访问HDF5结构时，这是一个很好的选择。你可以将driver
 关键字设为“core
 ”来开启这个驱动：

　　[image: ..\程序图\p19a.tif]


你还可以要求HDF5在磁盘上创建一个“备份存储”文件，当内存中的文件映象被关闭时，其内容会被保存到磁盘上：

　　[image: ..\程序图\p19b.tif]


另外，backing_store
 关键字同时也告诉HDF5在打开文件时从磁盘读取已存在的文件。所以只要整个文件都能被放入内存，那么你只需要对磁盘文件读写各一次。像数据集的读写、特征的创建等操作都完全不会占用磁盘I/O。

2．family驱动

有时候你会需要将一个大文件分成多个大小一致的文件，这个功能最初是为了支持那些不能处理2GB以上文件的文件系统。

　　[image: ..\程序图\p19c.tif]


由于历史上的原因，默认的memb_size
 是231
 −1。

3．mpio驱动

这个驱动是并发HDF5的核心。它允许多个同时运行的进程访问同一个文件。你可以同时有成百上千个并发计算的进程，它们在共享访问磁盘上同一个文件时能保证数据的一致性。

使用mpio
 驱动需要一些技巧。第9章会详细介绍该驱动以及在并发环境下使用HDF5的最佳实践。

2.4.3　用户块

HDF5一个有意思的特性是文件内容可以被任意用户数据占用。当一个文件被打开时，HDF5库会在文件最开头搜索HDF5头部，然后是前512字节，前1024字节这样以2的指数递增。这种处于文件开头的数据被称为用户块，你可以在用户块里放任何你需要的数据。

唯一的限制是块的大小（必须是2的指数且最小512），而且当你往用户块内写入数据时，记得要先在HDF5中关闭该文件，示例如下：

　　[image: ..\程序图\p19d.tif]


接下来我们将要看到的是NumPy用户非常熟悉的数组类型，同时也是HDF5数据模型中的第一个主要对象：数据集。








第3章　使用数据集

数据集是HDF5的核心功能。你可以将他们看作是生存在磁盘上的NumPy数组。每一个HDF5数据集都有一个名字、一个类型和一个形状。数据集支持随机存储。和内建的np.save
 不同，你不需要将数组作为一个整体来读写。你可以使用NumPy标准的切片风格来读写其任意部分。

3.1　数据集基础

首先，让我们创建一个文件来保存数据集：

　　[image: ..\程序图\p21a.tif]


HDF5文件里的任何数据集都有一个名字。让我们看看当我们把一个新的NumPy数组赋给文件中任意一个名字会发生什么：

　　[image: ..\程序图\p21b.tif]


我们存入的是一个NumPy数组，但取出的却是另外的东西：一个h5py.Dataset
 类的实例。这是一个代理对象，它会代理你的请求读写磁盘上的HDF5数据集。

3.1.1　类型和形状

让我们浏览这个Dataset
 对象。如果你使用的是IPython，输入“dset.
 ”然后按TAB键查看对象特征；如果不是IPython，输入“dir(dset)
 ”。输出会有很多，我们着重关注dtype
 和shape
 ：

　　[image: ..\程序图\p21c.tif]


每一个数据集的类型都在创建时就被确定下来不可更改。HDF5有一个丰富的类型机制可以轻松处理NumPy内建类型，仅有极少数的例外情况。因此，h5py使用NumPy的dtype
 对象来表示数据集的类型。

还有一个我们已经熟悉的特征shape：

　　[image: ..\程序图\p22a.tif]


一个数据集的形状也是在创建时被定义，不过之后我们会看到它是可以被改变的。和NumPy数组一样，HDF5数据集的维度可以从0维（标量，shape为()）一直到32维，每一维最多可以有263
 −1个元素。

3.1.2　读和写

数据集的作用就是让我们获取其中的数据。首先让我们看看当我们读取整个数据集时会发生什么。

　　[image: ..\程序图\p22b.tif]


对一个Dataset
 对象进行切片操作会返回一个NumPy数组。这背后实际发生的事情是：h5py根据你的切片选择查找数据集对应的部分，然后让HDF5从磁盘上读取数据。也就是说，如果不考虑缓存，一个切片操作就会对磁盘进行一次读或写。

接下来再让我们看看数据集的部分更新。

　　[image: ..\程序图\p22c.tif]


成功！

提示




Dataset
 对象跟NumPy数组是如此相似，以至于你可能会在运算代码中将两者混用。一开始它也许可以工作，但是由于Dataset的数据是在磁盘上而不是内存中，所以这么做最终都会导致性能出现问题。



3.1.3　创建空数据集

你不需要准备好NumPy数组来创建数据集。File
 对象的create_dataset
 方法可以根据你指定的形状和类型创建空数据集。你也可以仅指定形状，此时默认会使用np.float32
 （单精度浮点）作为类型。

　　[image: ..\程序图\p23a.tif]


HDF5在磁盘空间的分配上非常聪明，它会分配刚够满足写入数据需要的空间。这里有一个例子，假设你创建了一个1维数据集能够装下4GB数据。

　　[image: ..\程序图\p23b.tif]


现在我们往里面写数据。为了公平起见，我们要求HDF5冲洗缓存将数据实际写入磁盘。

　　[image: ..\程序图\p23c.tif]


看看磁盘上实际的文件大小。

　　[image: ..\程序图\p23d.tif]


3.1.4　显式指定存储类型来节省空间

说到类型，几秒钟的思考可以节省你大量的磁盘空间和I/O时间。create_dataset
 方法可以接受几乎任何NumPy的dtype类型，更关键的是它甚至不需要完全符合你之后写入数据集的真实数据的类型。

HDF5常被用于存储浮点数据，比如数字转换器的时序、股票价格和计算机仿真等。基本上任何“真实世界”中的数据都不是整型。

通常为了保持计算精度，让取整带来的误差最小，我们会在内存中使用8字节双精度浮点
 （NumPy dtype float64
 ）进行计算。但是在将这些数据存入磁盘的时候会选择4字节单精度浮点
 （float32），节省了一半的文件大小。

假设我们有这样一个NumPy数组，名叫bigdata
 ：

　　[image: 图像说明文字]


我们可以用一个简单的赋值语句将其存入文件，建立一个双精度浮点数据集：

　　[image: ..\程序图\p24b.tif]


或者我们可以指定HDF5以单精度浮点保存它：

　　[image: Doc3.files\image001.png]


你指定哪个dtype，你的数据就以哪种类型保存：

　　[image: 程序3]


3.1.5　自动类型转换和直读

但是数据究竟应该在什么时候以及什么情况下从内存中的双精度转换到文件中的单精度呢？这个问题性能攸关。毕竟，如果你有一个占用了90%内存的数据集，而你又需要在保存它之前先复制一份，那问题就出现了。

HDF5库自己
 会处理类型转换，而且还是在读写文件时“同时进行”。Python层面上不会发生任何事。你的数组进去，对应的字节写入磁盘。HDF5内建了很多函数对应处理各种格式之间的转换，包括NumPy支持的所有浮点和整型类型。

那么反过来又会如何呢？假设我们磁盘里有一个单精度浮点数据集，但希望读出来的是一个双精度浮点数据集可不可以？有一些理由支持我们这个需求。比如，结果集可能非常大，在Python中进行转换时无法同时在内存中装下单精度和双精度的版本。又或者我们希望从磁盘读取时就“同时进行”类型转换以节省应用程序的运行时间。

对于大数组，最好的办法是直接读入一个预分配的指定类型的NumPy数组。假设我们已有上面例子的那个单精度数据集，并希望读入一个双精度NumPy数组：

　　[image: ..\程序图\p25a.tif]


我们在Python这边先分配一个新的双精度数组：

　　[image: ..\程序图\p25b.tif]


这里的np.empty
 创建了一个数组，和np.zeros
 或np.ones
 不同之处在于它不会对数组元素进行初始化。现在我们请求HDF5将数据直接读入我们的输出数组：

　　[image: ..\程序图\p25c.tif]


搞定！HDF5将我们请求的数据填入空数组。不需要多余的数组或转换时间。

提示




使用read_direct时不需要每次都读入整个数据集。



3.1.6　用astype读

有时候你可能会觉得创建一个数组然后传给read_direct
 这种做法还是太麻烦了。还有另一个方法可以告知HDF5你需要的类型：使用数据集对象上附加的astype环境管理器。

这里有一个例子。假设我们想要读取上面例子中数据集的前1 000个元素，并让HDF5帮我们将它们从单精度转换成双精度：

　　[image: ..\程序图\p25d.tif]


当你用read_direct
 或astype
 从数据集中读取数据时，或者当你将NumPy数据写入已存在的数据集时，HDF5都会自动进行类型转换。下面是一些小建议。

1．通常来说，你只能在相通类型之间进行转换。比如，你可以将整型转成浮点，浮点转成其他精度的浮点，但你不能将字符串转成浮点或整型。尝试这么做只会让你得到一个没有任何帮助的IOError
 。

2．当你试图转换成“较小”的类型（如float64
 转换成float32
 ，或“S10
 ”转换成“S5
 ”）时HDF5会对值进行取整或“截断”：

　　[image: Doc2.files\image001.png]


当此类事情发生时程序不会有任何警告，所以你必须自己追溯涉及的类型。

3.1.7　改变形状

这是create_dataset
 的又一个神秘玄机。之前提到过在dtype之外还有一个“shape”参数。你可以在创建数据集时指定一个跟输入的数组不同的形状，只要两个形状的元素个数相等。

假设我们有一个数组保存了100张640×480像素的图片，每张图片由480根“扫描线”组成，每根扫描线有640个像素点：

　　[image: ..\程序图\p26b.tif]


现在假设我们需要将每张图片保存成“上半部分”和“下半部分”而又不需要在读取的时候进行切片，那么只需创建一个数据集并指定新的形状：

　　[image: ..\程序图\p26c.tif]


这么做不会有任何性能损失。就好像内建函数np.reshape
 一样，只有索引重新进行了调整。

3.1.8　默认填充值

当你创建一个全新数据集时，你会发现默认值填的都是0：

　　[image: 程序图]


某些应用程序会期望是非零的默认值。比如让未修改的元素等于-1或在浮点数据集中用NaN。

HDF5提供了一个默认填充值
 。在你读取数据集中未写入的区域时会返回该值。默认填充值在数据读取时处理，所以它不占用实际的存储空间。该值在创建数据集时定义，且不可更改：

　　[image: 程序图]



fillvalue
 属性返回数据集的默认填充值：

　　[image: ..\程序图\p27b.tif]


3.2　读写数据

使用Dataset
 对象就跟你平常使用NumPy数组是一样的。h5py模块的一个设计目标就是在数据集上尽量复现NumPy语义，让你能够以熟悉的方式操作它们。

但是，就算你是个熟练的NumPy用户也千万不要跳过本节！两者上有一些细微的性能差别和实现细节会让你大吃一惊。

在我们深入了解数据集读写的具体细节之前，先花几分钟讨论一下Dataset
 对象和NumPy数组之间不同的地方，特别是在性能方面。

3.2.1　高效率切片

为了高效使用Dataset
 对象，我们必须了解一点背后的细节。让我们看一个读取数据集的例子。假设我们有一个形状为(100,1 000)的数组：

　　[image: 程序图]


现在我们对它进行切片：

　　[image: ..\程序图\p27d.tif]


这里是我们切片操作背后的细节。

1．h5py计算出结果数组对象的形状是(10,50)；

2．分配一个空的NumPy数组，形状为(10,50)；

3．HDF5选出数据集中相应的部分；

4．HDF5将数据集中的数据复制给空的NumPy数组；

5．返回填好的NumPy数组。

你会注意到在读取数据之前有不少隐藏的开销。我们不仅需要为每一次切片创建一个新的NumPy数组，还必须计算数组对象的大小，检查切片范围不超出数据集边界，让HDF5执行切片查询。

这导致了我们在使用数据集上的第一个也是最重要的性能建议：选择合理的切片大小
 。

看看下面的例子，对于一个形状为(100, 1 000)的数据集，哪一种性能更高？

　　[image: 程序图]


还是

　　[image: 程序图]


第一种方案进行了100 000次切片操作。第二种则仅有100次。

这个例子看上去简单，却是我们走向真实世界代码的第一步：在现代计算机上对内存中的NumPy数组切片速度非常快，但当你开始对磁盘上的HDF5数据集进行切片读取时就会陷入性能瓶颈。

写入时的步骤略少一些，但基本道理也是一样：

　　[image: 程序图]


会产生下列步骤。

1．h5py计算出切片大小并检查是否跟输入的数组大小匹配；

2．HDF5选出数据集中相应的部分；

3．HDF5从输入数组读取并写入文件。

计算切片大小等所有开销也依然存在。对数据集一次写入一个甚或少数几个元素必然导致性能的低下。

3.2.2　start-stop-step索引

h5py使用了NumPy基本切片功能的一个子集。这也是人们最熟悉的切片形式，提供最多3个索引表示开始、停止和间隔。

如下例，我们创建一个具有10个元素的数据集，其值递增：

　　[image: ..\程序图\p29a.tif]


提供一个索引指向一个特定元素：

　　[image: ..\程序图\p29b.tif]


提供两个索引指向一个范围，恰止于第二个索引之前：

　　[image: ..\程序图\p29c.tif]


提供3个索引，则第三个表示选取元素时需要跳过的间隔：

　　[image: ..\程序图\p29d.tif]


当然，只提供“:”表示获取全部元素：

　　[image: ..\程序图\p29e.tif]


和NumPy一样，你可以用负数表示从尾部开始反向计算，-1指向最后一个元素：

　　[image: ..\程序图\p29f.tif]


不过h5py不支持NumPy索引的某些高级运用，比如，令NumPy数组反转的传统操作如下：

　　[image: ..\程序图\p29g.tif]


但如果你在数据集上这样做，你会得到：

　　[image: ..\程序图\p29h.tif]


3.2.3　多维切片和标量切片

目前为止，你已经在上面的例子中看到过很多次“…，”切片表达式了。这个对象在Python世界中有一个内建的名字叫Ellipsis
 。你可以用它来指代那些你不想特别指定的维度：

　　[image: ..\程序图\p30a.tif]


当然你也可以只用Ellipsis
 来获取全部内容：

　　[image: ..\程序图\p30b.tif]


有一个特例值得我们讨论，那就是标量数据集。NumPy有两种数组仅包含一个元素。第一种具有形状(1,)，这是一个普通的1维数组。你可以用切片或索引得到其中的值：

　　[image: ..\程序图\p30c.tif]


注意使用Ellipsis时返回的是一个具有1个元素的数组，而使用索引则是返回了那个元素本身。

第二种数组的形状是()（一个空元组），无法通过索引访问：

　　[image: ..\程序图\p30d.tif]


注意使用Ellipsis
 时返回的又是一个数组，不过这次是一个标量数组。

那么我们如何才能得到那个值本身而不是一个NumPy数组呢？答案是用另一种看上去有点奇怪的以空元组为索引的切片形式：

　　[image: ..\程序图\p30e.tif]


记住它们的区别：

1．用Ellipsis
 获取数据集中的所有元素，结果永远是一个数组。

2．用空元组“()”获取数据集中的所有元素，对于1维或更高维数据集，结果是一个数组，对于0维数据集则是一个标量。

提示




你也许在某些代码里见过使用数据集的.value
 特征，这种用法和使用dataset[()]
 完全等效。但由于历史原因它们已被取代，在现代的h5py版本中不支持这种用法。



3.2.4　布尔索引

在之前的一个例子里，我们使用了一个有趣的表达式将NumPy数组“val
 ”中的负值置为0：

　　[image: ..\程序图\p31a.tif]


这是NumPy特色的布尔数组索引
 。如果val
 是一个NumPy整型数组，那么表达式val
 <0的结果是一个布尔数组
 ，其中的元素当val中相应元素为负时为True，否则为False。在NumPy里也被称为数据筛选
 （mask）。

这里的关键在于NumPy和HDF5都支持以一个布尔数组作为索引表达式。其行为跟你期望的一样：当布尔数组索引中的元素为True时，数据集中对应的元素被选中，反之亦然。

看下面的例子，假设我们有一个数据集，其元素被初始化为一组在-1和1之间平均分布的随机数：

　　[image: ..\程序图\p31b.tif]


现在让我们用一个布尔数组将负值截断为0：

　　[image: ..\程序图\p31c.tif]


在HDF5这边，它会将这个布尔数组转换成数据集内部的一个坐标列表。而这么做会导致下列的结果。

首先，对于含有大量True
 值的超大索引表达式，在Python中修改数据并写回数据集可能会更快。如果有某个性能问题你怀疑是这个原因导致的，建议你用Python做个测试。

其次，表达式的右边必须要么是一个标量，要么是一个正好具有相同元素个数的数组。这个需求其实只是看上去有点多余。如果元素个数较少，它实际上将是一个“更新”数据集的高效做法。

比如，如果我们不是将负值截断为0而是将其转正会如何？我们可以修改原始数组并将其整个写回磁盘。或者我们可以只修改必须的元素：

　　[image: ..\程序图\p32a.tif]


记住等号左右两边的元素个数是相等的（都是5）。

3.2.5　坐标列表

本特性在NumPy的近似功能上做了一些修改。在对数据集进行切片时，你可以对任何维度指定索引列表而不是x:y:z
 风格的切片表达式。让我们以之前那个10元素数据集为例：

　　[image: ..\程序图\p32b.tif]


假设我们只需要元素1、2、7。我们可以像这样一一抽取：dset[1]
 、dset[2]
 、dset[7]
 。或者我们也可以用一个布尔索引数组，其1、2、7位置为True
 。

又或者我们可以提供一个列表，简单地指定需要的元素：

　　[image: ..\程序图\p32c.tif]


这看上去不值一提，但其实现方式令其比在大数据集上进行布尔数组筛选要有效率得多。相比于直接生成一堆有待访问的坐标列表，h5py会将一次查询分成几个连续的“子查询”，在涉及多个维度时这样会快很多。

提示




如果你需要查找NumPy访问数组的各种奇妙手段，搜索关键字fancy indexing
 。



当然，我们的功能跟原始的NumPy坐标列表切片功能相比还是有一些区别的，消除了下面这些来自NumPy的限制：

1．列表一次只能切一个维度；

2．不允许重复的元素；

3．列表中的索引必须递增排序。

3.2.6　自动广播

在之前的一些例子里，我们已经看到当等号左右两边的元素数量不等时会发生切片赋值。比如下面这个布尔数组：

　　[image: ..\程序图\p33a.tif]


对此类表达式的处理称为广播，和NumPy内建的广播功能类似。谨慎使用广播可以为你的程序带来性能上的提升。

拿之前那个形状为(100, 1000)的数组为例。假设它是一个含有100条记录的日志，每条记录包含1 000个元素：

　　[image: Doc4.files\image001.png]


现在假设我们希望复制dset[0,:]
 的记录并覆盖所有其他记录。我们可以用for循环：

　　[image: ..\程序图\p33c.tif]


这种写法，我们需要手写一个循环，正确处理边界条件，当然还需要进行100次切片操作。

更简单的写法是，使用h5py内建的高效的广播功能：

　　[image: ..\程序图\p33d.tif]


等号右边的数组形状是(1 000)，左边的则是(100,1 000)。由于最后一维匹配，h5py会将数据重复复制到全部100条记录中。这是最有效的做法，仅有一次切片操作，其余时间就是在写入磁盘。

3.2.7　直读入一个已存在的数组

最后我们又回到了read_direct
 ，这是Dataset
 对象最有威力的方法之一。在不考虑h5py内部细节的情况下，它是最接近HDF5的C接口的方法。

之前我们已经讨论过，你可以用read_direct
 来让HDF5将数据填入一个已经存在的数组，并自动进行类型转换。之前我们见过如何将float32
 数据读入NumPy的float64
 数组：

　　[image: ..\程序图\p34a.tif]


虽然这样可以工作，但它需要你一次性读取整个数据集。让我们举一个更有用的例子。假设我们需要读取位于dset[0,:]
 的第一条记录，并复制到out[50,:]
 的位置。我们可以用source_sel
 和dest_sel
 关键字分别选择源和目标：

　　[image: ..\程序图\p34b.tif]


那个奇怪的np.s
 _是一个小装置，它以一个数组切片格式为参数，将相应信息记录在NumPy的一个slice对象，并返回这个slice对象。

你不需要让输出数组和数据集的形状匹配。假设我们的程序需要计算每条记录前50个数据点的中位数，在真实世界中这是评估直流补偿常见的方法。你可以这样使用标准的切片技术：

　　[image: ..\程序图\p34c.tif]


或者使用read_direct
 ，如下所示：

　　[image: ..\程序图\p34d.tif]


这两种方法看上去可能只有很小的差异，其实有一个很重要的区别。第一个方法，h5py每次都会在内部创建一个out数组用于保存切片数据，用完就被丢弃。第二种方法的out数组则是由用户分配的，且可以被后续的read_direct
 循环利用。

这两种方法在使用形状为(100, 50)的数组时可能没什么性能差异，但如果是(10000, 10000)的形状呢？

让我们实际检查一下这种情况下的性能开销吧。我们将创建一个测试数据集以及两个函数。为了让事情简化并仅观察out的状态不同带来的性能差异，我们总是选择在数据集同样的位置进行读取：

　　[image: ..\程序图\p35a.tif]


现在我们会看到保留out数组带来的效果，如果我们用for循环读100次：

　　[image: ..\程序图\p35b.tif]


不错，差距2秒，14%的提升。当然，最终还是由你自己决定如何优化。上面那个simple的方法可读性肯定更高一些。但在对同样形状进行多次读取，特别是数组较大的情况下，它很难打败read_direct
 。

提示




出于历史上的原因，还存在一个write_direct
 方法。它跟read_direct
 做同样的事情，只是方向相反。然而，在h5py现代的版本中，它的效率已经不再高于普通的切片赋值了。你依然可以使用它，但是不会有什么性能提升。



3.2.8　数据类型注解

HDF5的设计允许你以任何格式保存数据。这意味着有时候你可能得到一个文件，其内容的格式跟你系统最方便处理的格式有所不同。我们之前讨论过的一个例子就是endian问题
 ，它关系到系统如何表示一个多字节的数字。比如，你可以在内存中保存一个四字节浮点数，其低位字节在前
 （little-endian），或高位字节在前
 （big-endian）。现代的Intel X86架构的芯片使用little-endian
 格式，但这两种格式的数据都可以被HDF5保存。

由于h5py不知道你是想要读取数据进行处理还是将其发送到别的地方，默认行为是直接以存储时的格式返回数据。就endian来说这是透明的，因为NumPy对两种endian都支持。然而这里有隐藏的性能问题。让我们创建两个NumPy数组，一个little-endian，一个big-endian，然后看看他们在X86系统上的性能：

　　[image: ..\程序图\p36a.tif]


糟糕！性能差一倍。如果你正在处理来自别人的数据，且你的应用程序运算了很长时间，那么值得花点时间检查一下。

为了将数据转换成符合你系统的“本地”endian，你基本上有3个选择：使用read_direct
 直接读入一个你自己创建的数组，使用astype
 环境管理器，或者在读取数组后手动转换。对于最后这个选择，有一个快速的方法可以将NumPy数组就地转换，无需复制：

　　[image: ..\程序图\p36b.tif]


这是一个常见的性能问题，不仅限于endian的转换。比如，还有单双精度浮点转换，或者你在处理16位整型的代码中用到了大于216
 的值。时刻注意你的数据类型，尽可能使用HDF5提供的功能来帮你进行转换。

3.3　改变数据集的形状

目前为止，我们已经了解数据集有形状和类型。类型是固定的，不可更改。但是形状可以
 在一定范围内被改变。

让我们创建一个具有4个元素的数据集看看：

　　[image: ..\程序图\p36c.tif]


查看一下dset
 的特征，我们会看到除了.shape
 特征以外，还有一个叫maxshape
 的特征：

　　[image: ..\程序图\p36d.tif]



Dataset
 对象还有一个叫resize
 的方法。让我们看看当我们试图将数据集从(2, 2)缩小为(1, 1)时会发生什么：

　　[image: ..\程序图\p37a.tif]


很明显我们漏掉了某些东西。究竟如何才能改变一个数据集的形状呢？

3.3.1　创建可变形数据集

在你创建数据集时，除了设置其形状，你还可以通过h5py设置是否允许它改变形状，称为maxshape
 。

和shape
 一样，maxshape
 在创建数据集时指定，且无法更改。如前所见，如果你不指定一个maxshape
 ，HDF5会创建一个不可变形的数据集，并设置maxshape = shape
 。数据集还可以被创建为使用连续
 存储，这也将导致resize
 不可用。第四章会对连续存储和分块
 存储做更详细的说明。我们现在先忽视其细节。

让我们再试一次，这次我们为数据集指定一个maxshape
 ：

　　[image: ..\程序图\p37b.tif]


成功！改回来行不行呢？

　　[image: ..\程序图\p37c.tif]



maxshape
 这个名字告诉你，你不能将一个数据集的shape
 变的大于maxshape
 。但如果你在创建数据集的时候还不知道最后形状会变得多大怎么办？是不是应该提供一个超大的数值给maxshape
 来跨过这个障碍呢？

谢天谢地没这个必要。HDF5有一个“无限”维度的概念来处理这种情况。如果一个维度被声明为“无限”，你可以使其变得任意大。你只需要在maxshape
 参数上指定该维度为None
 ：

　　[image: Doc6.files\image001.png]


　　[image: ..\程序图\p38a.tif]


你可以将任意维度声明为无限。

最后，无论maxshape
 参数为何，你都不能改变维度的个数。这被称为数据集的阶数（rank），阶数是固定的，永远不能改变：

　　[image: ..\程序图\p38b.tif]


3.3.2　用resize重新组织数据

在你改变数据集形状时NumPy会遵循一组规则。以下面这个形状为(2, 2)的4元素方形数组为例：

　　[image: ..\程序图\p38c.tif]


现在我们将其resize
 为(1, 4)，保持元素总个数不变，那么所有的值都在，但是会被重新组织：

　　[image: ..\程序图\p38d.tif]


最后我们将其resize
 为(1, 10)，增加新的元素，那么增加的新元素会被初始化为0。

　　[image: ..\程序图\p38e.tif]


如果你以前曾经改变过NumPy数组的形状，你应该已经习惯了这种重新组织的行为。HDF5则不同，不会进行重新组织。让我们创建一个具有两个无限维度的Dataset
 对象进行实验：

　　[image: ..\程序图\p38f.tif]


现在我们尝试如上例NumPy那样对其进行resize
 ：

　　[image: 程序图]


发生了什么？当我们将形状从(2, 2)改变为(1, 4)时，位于dset[1,0]
 和dset[1,1]
 的数据没有被重新组织，它们被丢掉
 了。所以在使用resize
 时你必须非常当心。你在NumPy世界里习以为常的重新组织的把戏很快会产生问题。

最后，你会注意到上例中的新元素都被初始化为0。它们通常都会被设置为数据集的fill value
 （见25页，默认填充值）。

3.3.3　何时以及如何进行resize

HDF5最常见的问题之一是如何给数据集添加数据。resize
 可以做到这一点，但是要注意性能。

假设我们已经有一个数据集记录了很多条时序，每条时序有1 000个元素。不过我们的应用程序不知道一共需要存储多少条时序，可能是10、100或1 000条。一种方案如下：

　　[image: ..\程序图\p39b.tif]


每当我们新增一条1 000元素的时序，数据集都会扩展一条记录。但是如果调用resize
 的次数等于插入的次数，性能不会很好，特别是当需要新增成千上万条记录时。

另一种方案是记住插入的次数并在结束时“削减”数据集：

　　[image: ..\程序图\p39c.tif]


在真实世界里，为了获得最佳性能，还有更多的工作要做。如果不讨论HDF5是如何存储数据的，我们就只能讲到这里。所以接下来我们就进入第4章去讨论存储，或者更精确地说，分块
 存储。








第4章　让分块和压缩来帮忙

一直以来我们都避免具体谈及写入的数据是如何被保存到磁盘上的。HDF5一些更有趣的特性，如数据集压缩，和数据在磁盘上的布局息息相关。

在我们进入基础细节之前，还需要讨论一个更加基本的问题：Python和HDF5究竟是如何处理多维数组的。

4.1　连续存储

假设我们有一个4元素NumPy的字符串数组：

　　[image: ..\程序图\p41a.tif]


数学上这是一个2维对象。它有两个维度，可被一对取值范围为0到1的数索引：

　　[image: ..\程序图\p41b.tif]


然而，在计算机内存中可没有什么“两个维度”的说法，至少一般情况下没有。元素实际上被保存在一个1维缓存里：

　　[image: ..\程序图\p41c.tif]


这被称为连续
 存储，因为数组所有的元素，无论在磁盘还是内存，都是一个接一个存储的。NumPy使用一组简单规则将一个索引表达式转变为对这个1维缓存的偏移量。

在我们这个例子里，第一个维度上的索引会让我们在缓存上前进2步，第二个维度上的索引会让我们前进1步。

比如索引表达式a[0,1]被处理如下：

　　[image: ..\程序图\p42a.tif]


提示




你可能已经注意到这里存在两种可能的转换：前进步数最快的索引可以是最后一个或第一个。这是行排序和列排序的区别。这里的例子中，Python、C以及HDF5都是行排序。



HDF5数据集默认都使用连续存储，除了最小的数据集空集。数据集里的数据被扁平地存入磁盘，这一点遵循NumPy（顺便提一下，还有C）使用的规则。

仔细想想，这意味着某些操作会比别的操作快很多。让我们考虑一个包含一百张640×480的灰阶图像的数据集，其形状为(100, 480, 640)：

　　[image: 程序4-3.jpg]


一个连续存储的数据集会将图像数据以具有640个元素的“扫描线”的形式一条条保存在磁盘上。如果我们读取第一张图像，切片的代码将会是：

　　[image: ..\程序图\p42c.tif]


图4-1（A）显示了其背后的工作原理。注意数据以640字节分块存储，和数据集最后一维的长度相符。当我们读取第一张图像时，我们从磁盘上读取了480个这样的块，全在一个大块里。

[image: ..\15-0931 改图\0401.tif]


图4-1　磁盘上的连续存储，一次访问一整个图像（A），和一个64×64的图像区域（B）。灰色区域表示被读取的数据

这导致了我们处理磁盘数据的第一个原则（事实上也是唯一一个原则），位置原则
 ：如果数据被存储在一起，通常读起来更快
 。将数据组织在一起有很多理由，其中一个就是利用操作系统和HDF5自身的缓存。

很容易看到应用程序读取整个图像的效率非常高。连续存储的好处在于磁盘上的布局和数据集的形状直接相关：最后一维上索引向前进一步意味着磁盘上的数据向前进一步。

但如果我们不是要处理整个图像而只是一个图像区域
 呢？假设我们需要读取并处理第一张图像角落上一个64×64的像素块来添加一个标识。

我们的切片选择会是：

　　[image: ..\程序图\p43.tif]


图4-1（B）显示了这种情况下数据是如何读取的。不怎么妙。我们的应用程序不得不从各地收集数据，而不是一次性读取一整块连续数据。如果我们想要一次性得到所有图像的64×64区块（dset[:,0:64,0:64]
 ），我们要一路读到数据集的末尾！

这个问题最根本的原因在于默认的连续存储机制跟我们的访问模式不匹配。

4.2　分块存储

有什么办法可以帮助我们解决这个问题？在保留数据集形状（这在语义上很重要）的同时又能告诉HDF5对64×64的像素块进行访问优化？

这就是HDF5分块
 存储的用途。它允许你指定最适合你访问模式的N维形状。当需要对磁盘写入数据时，HDF5将数据分成指定形状的块，然后将它们扁平地写入磁盘。这些块被存在文件的各地，其坐标由一个B树索引。

让我们以上面的(100, 480, 640)形状的数据集为例。为了告诉HDF5将其分块存储，我们需要为create_dataset
 方法提供一个新的关键字chunks
 ：

　　[image: ..\程序图\p44a.tif]


和数据集的类型一样，这个分块形状
 的值在数据集创建时就被固定且无法更改。你可以检查chunks属性来查看分块形状。如果它是None，意味着数据集并没有使用分块存储：

　　[image: ..\程序图\p44b.tif]


这个分块形状的维度始终和数据集形状一致，在本例是3。让我们像之前一样重复切片64×64像素块：

　　[image: ..\程序图\p44c.tif]


图4-2显示了背后的处理机制。好多了，这次只需要一个分块。HDF5从磁盘上找到一个连续的大块并读取。

[image: ..\0402.tif]


图4-2　HDF5分块树

更棒的是分块数据以固定大小的字节包存储，让你可以在读写文件时进行各种操作。比如，HDF5压缩功能就在读写文件时利用了这一点，数据以块的形式被输入压缩器和解压器。这种HDF5过滤器
 （见44页，过滤器和压缩）对上层读取的应用程序来说是完全透明的。

记住，分块只是存储上面的细节。你不需要在读写一个分块数据集时做任何特别的事，只需要使用NumPy风格的切片操作。HDF5会帮你搞定存储。

4.3　设置分块形状

你可以随意指定你的分块形状，不过首先要确保你会去阅读本章后面的性能实例。大多数时候，你会用到一些需要分块的功能比如压缩，或者你创建了可变形数据集，此时分块功能会被自动打开。这种情况下，h5py的自动分块器
 会帮你选择一个分块形状。

4.3.1　自动分块

如果你不想坐下来计算合适的分块形状，你可以设置
chunks

 为True而不是提供一个元组。h5py会尝试猜一个形状：

　　[image: 程序4-4.jpg]


自动分块器会尽量让分块保持一个N维方形，且限制在一定的范围以内。当你指定使用压缩器或其他过滤器而没有显式提供分块形状时，自动分块器也会被调用。

另外，保持N维方形是因为自动分块器不知道你打算如何使用数据集，不得不选一个风险最低的方案。对于那些只是想要压缩数据集而不关心细节的人来说，这样的形状正好。但对于那些访问模式比较特殊，且对时间有关键要求的人来说就不怎么合适了。

4.3.2　手动选择一个形状

这里是一些使用分块时需要记住的原理。选择分块形状的过程其实就是在权衡下面三个限制因素的过程：

1．数据集大小不变，分块越大，分块的B树索引越小，查找和读取分块的速度越快。

2．因为分块的读取是all-or-nothing（读取一个部分就是读取整个分块），所以分块越大，你把没用的数据读进内存的可能性越大。

3．HDF5分块缓存只能持有一定数量的分块。大于1MB的分块甚至无法被缓存。

所以请谨记下面这些要点：


你真的需要指定一个分块形状吗？


只有当你确信使用连续存储或自动分块的数据集会导致访问性能不佳的时候才手动选择分块形状。和所有优化一样，你需要做性能测试！


为你的数据集指定最自然的访问模式


在我们的例子里，数据集存储了一批图像，且知道应用程序会读取64×64大小的特定区块，那么你可以使用N×64×64（或N×128×128）的分块。


分块不要太小


记住HDF5会用索引数据来追踪每一个分块。如果你病态地选择1字节分块大小，你大部分的磁盘空间都会被索引占据。有一个经验法则认为对于大多数据集来说，一般需要保证分块大于10KB。


分块不要太大


关键要记住：从分块读取任何数据都会读取整个分块。如果你只是用了数据的一个子集，你就浪费了额外读取磁盘的时间。特别是大于1MB的分块无法被放入高速的“分块缓存”，于是不得不每次都从磁盘读取。

4.4　性能实例：可变形数据集

在第3章最后一个例子里，我们讨论了可变形数据集性能方面的一些问题。结果我们发现，除了一两个反例以外，大多数时候，HDF5需要可变形数据集使用分块存储。想想看如果数据集使用连续存储会如何？除了最后那个维度，对任何其他维度进行扩展都意味着重写整个数据集！

在使用可变形数据集时有一些陷阱跟分块存储有关，其中之一会告诉你在性能攸关时为什么必须小心使用自动分块器。因为它做出的决定可能并不符合你数据集的用处。

让我们重新看第3章的例子，创建两个数据集来存储一批时序，每条时序有1000个元素。这两个数据集的第一个维度都是可扩展的，只是初始大小不同：

　　[image: ..\程序图\p46a.tif]


我们有两种添加数据的手段，一种是简单添加（add_trace_1
 ），另一种是超额分配并在结束时消减数据集（add_trace_2
 和done
 ）。第二种理论上会快一些，因为调用resize
 的次数较少：

　　[image: 程序]


现在，让我们用timeit
 测试一下它们真实的性能：

　　[image: 程序]


　　[image: 图像说明文字]


这和我们期望的不太一样。发生了什么？通过调查每个数据集的分块形状，我们得到了线索：

　　[image: ..\程序图\p47c.tif]


这是怎么回事？看来分块形状是由数据集的初始大小和一些其他因素决定的。让我们手动指定分块形状再重试一下。这次我们将两者的分块形状都设为(1, 1 000)，分块大小都是4k（1 000个元素×4个字节）：

　　[image: ..\程序图\p47d.tif]


　　[image: ..\程序图\p48.tif]


这样就好多了。接下来我们会讨论分块存储的“杀手级应用”：过滤器。它们的用途比提升性能更为重要。

4.5　过滤器和压缩

如果你想要压缩
 一个连续存储数据集，你立刻会意识到每当你写入一个元素，你都不得不解压并重新压缩整个数据集。这是因为没有什么简单的方法可以让你像对一个非压缩数据集进行偏移量索引那样索引一个压缩数据集。毕竟，压缩以后输出的长度取决于你实际输入的内容。而使用分块存储，你就可以透明地对数据集进行压缩。每个分块的初始大小是已知的，而且由于我们用一个B树来对分块进行索引，我们可以将这些分块随意地放在文件的任何位置，而不是一个接一个地保存。也就是说，每个分块都可以随意扩张或缩小，而不会影响其余分块。

4.5.1　过滤器流水线

HDF5拥有一个过滤器流水线
 的概念，它实质上是在写入时对每个分块进行一系列的操作。每个过滤器
 都可以对分块中的数据做任何事情：压缩、计算校验和、添加元数据等任何事。文件被读取时，每个过滤器以反向模式运行来重新构建原始数据。

图4-3展示了过滤器流水线的工作原理图。你会注意到因为数据的最小单位是分块
 ，读写任何
 数据（哪怕就一个元素）也会导致解压至少一整个分块。在选择分块形状时需要记住这一点，不然你就需要重新考虑你的应用程序是否需要使用压缩。

[image: Doc7.files\image001.png]


图4-3　HDF5数据流水线，展示了一个数据集上添加了GZIP和SHUFFLE过滤器

最后，你必须在创建数据集时指定你的过滤器，它们无法被改变。

4.5.2　压缩过滤器

HDF5有许多压缩过滤器。目前应用最广泛的是“GZIP”过滤器。（也有人称其为“DEFLATE”过滤器。在HDF5的世界里，两者指的是同一个过滤器。）

下面是一个浮点数据集使用GZIP压缩的例子：

　　[image: 程序4-5.jpg]


最棒的是，gzip压缩可以应用于所有
 固定长度的HDF5类型，而不仅仅是数值类型。

压缩过程是透明进行的，数据可以被正常读写：

　　[image: ..\程序图\p49b.tif]


调查Dataset
 对象，我们会发现一些额外的属性：

　　[image: ..\程序图\p50a.tif]



compression_opts
 属性（也是调用create_dataset
 时相应的关键字）反映了压缩过滤器用到的设置。在这个例子里，GZIP
 默认的压缩级别是4。

你会注意到自动分块器为我们选择了一个形状为(63, 125)的分块。数据被打碎到63×125×（4个字节）=30KB的分块进行压缩。

下面介绍一些常见的压缩过滤器及其细节。

提示




HDF5已有很多过滤器，今后还会有更多。如果你打算归档或跟别人共享一些数据，你最好只使用GZIP、SHUFFLE和FLETCHER32等基本过滤器，因为HDF5自身就包含了它们。



4.5.3　GZIP/DEFLATE压缩器

我们刚刚看到，GZIP压缩器是HDF5目前最简单最可移植的压缩器。每一个HDF5安装版都包含了它。还具有下述优点：


	支持HDF5所有的类型；

	HDF5内建，到处可用；

	适用于慢速压缩；

	和SHUFFLE同时使用可提升性能（见48页，SHUFFLE过滤器）。



对于GZIP压缩器来说，compression_opts
 可以是一个0到9的整数，默认为4。

　　[image: 程序4-1.png]


你也可以直接为compression
 指定一个数值参数来使用GZIP压缩器：

　　[image: 程序4-2.png]


4.5.4　SZIP压缩器

SZIP是NASA的专利压缩技术。一般你不会用到它，除非你需要跟别人交流卫星数据文件。由于专利许可限制，很多HDF5安装版禁用了SZIP压缩器（但没有禁用SZIP解压器）。

　　[image: 图像说明文字]


SZIP压缩器的特点：


	仅支持（1、2、4、8字节，有符号/无符号）整型和浮点（4/8字节）类型；

	快速压缩解压；

	解压器几乎总是可用；

	由于专利原因，某些发行版（包括Windows上的h5py）不包含压缩器。



4.5.5　LZF压缩器

如果你只用Python处理文件，LZF是一个很好的选择。它跟h5py一起发布。它的C代码在BSD许可下开源，可供第三方程序使用。它的优化为它带来了超高速的压缩，代价则是比GZIP稍低的压缩比。当你的数据集包含大量冗余的数据点时，它是最佳选择。这个过滤器没有compression_opts
 。

　　[image: 程序]


LZF压缩器的特点：


	支持HDF5所有的类型；

	超快的压缩和解压；

	仅可用于Python（和h5py一起发布）。C代码开源。



4.5.6　性能

按惯例，你需要自己做性能测试来确认你的应用程序哪里需要性能提升。不过，这里有一些例子告诉你各种过滤器适用的地方。这个实验（细节见http://h5py.org/lzf
 ）在一个4MB单精度浮点数据集上测试了LZF、GZIP和SZIP压缩器。使用的分块大小是190KB。

首先，数据元素的值等于其索引值（见表4-1）：

　　[image: ..\程序图\p51c.tif]


表4-1　压缩简单数据




	
压缩器


	
压缩时间（毫秒）


	
解压时间（毫秒）


	
压缩率







	
None


	
10.7


	
6.5


	
0.00%





	
LZF


	
18.6


	
17.8


	
96.66%





	
GZIP


	
58.1


	
40.5


	
98.53%





	
SZIP


	
63.1


	
61.3


	
72.68%







接下来，测试一个正弦波加随机噪声（见表4-2）：

　　[image: ..\程序图\p52a.tif]


表4-2　压缩噪声数据




	
压缩器


	
压缩时间（毫秒）


	
解压时间（毫秒）


	
压缩率







	
None


	
10.8


	
6.5


	
0.00%





	
LZF


	
65.5


	
24.4


	
15.54%





	
GZIP


	
298.6


	
64.8


	
20.05%





	
SZIP


	
115.2


	
102.5


	
16.29%







最后，使用随机浮点值（见表4-3）：

　　[image: ..\程序图\p52b.tif]


表4-3　压缩随机浮点数据




	
压缩器


	
压缩时间（毫秒）


	
解压时间（毫秒）


	
压缩率







	
None


	
9.0


	
7.8


	
0.00%





	
LZF


	
67.8


	
24.9


	
8.95%





	
GZIP


	
305.4


	
67.2


	
17.05%





	
SZIP


	
120.6


	
107.7


	
15.56%







再次提醒，不要将这些图表当成普适真理。有些过滤器（比如说BLOSC，参见4.7节）甚至比LZF更快。何况应用程序很少会把大多数时间耗费在压缩解压数据上，所以不要被速度测试蒙蔽了你的智慧。

4.6　其他过滤器

HDF5还用到了一些特别的过滤器，比如一致性校验过滤器和重排（SHUFFLE）过滤器，来提升压缩性能。这些过滤器，以及你指定的任何压缩过滤器，都被HDF5组装进过滤器流水线一一运行。

4.6.1　SHUFFLE过滤器

这个过滤器只会和GZIP或LZF等压缩过滤器同时使用。它利用了这样一个事实：对于很多数据集来说，大多数信息都出现在数据的少数几个字节上。比如，如果你有一个4字节无符号整型数据集，而你的数据都是一些0到几千的值，大多数数据只用到了低位的2个字节。数据集里前三个整数看上去可能是这样的（big-endian格式）：

　　[image: ..\程序图\p53a.tif]


SHUFFLE过滤器将数据重新分块打包，让所有整数的第一个
 字节保存在一起，然后是所有整数的第二个
 字节。这样重复下去，你最终得到了一个这样的分块：

　　[image: ..\程序图\p53b.tif]


GZIP和LZF等基于字典的压缩器在压缩大量相同的值时效率特别高，比如来自这个数据集里整数的前两个字节的所有0值。压缩来自第三个字节的重复元素时效率也有一定的提升。只有第四个字节看上去确实难以压缩。

如下语句可以打开SHUFFLE过滤器（和GZIP同时使用）：

　　[image: ..\程序图\p53c.tif]


查看数据集是否打开SHUFFLE：

　　[image: ..\程序图\p53d.tif]


SHUFFLE压缩器的特点：


	
所有HDF5发行版可用；



	
超快（重排时间相比于压缩时间可以忽略）；



	
仅可与GZIP或LZF等过滤器共同使用。





4.6.2　FLETCHER32过滤器

世事无绝对。当你在存储或转换一个好几个TB的数据集时，你会希望你放进文件的字节跟你读出来的是一样的。HDF5为此提供了一个校验和过滤器
 。它使用了弗莱彻校验的一个32位实现，因此被命名为FLETCHER32。

每个分块被写入文件时都会计算一个校验和保存在分块的元数据中。当分块被读取时，再次计算校验和并比对。如果不匹配，会抛出一个错误，读取失败。

下面是在新建数据集时打开校验和的方法：

　　[image: ..\程序图\p53e.tif]


查看一个数据集的校验和是否打开：

　　[image: ..\程序图\p53f.tif]


FLETCHER32过滤器的特点：


	所有HDF5发行版可用；

	很快；

	兼容所有无损过滤器。



4.7　第三方过滤器

HDF5还有很多第三方过滤器。比如，PyTables项目使用的是对速度有很高调优的BLOSC压缩器（http://blosc.pytables.org
 ）。此外还有一些基于LZO或BZIP2等压缩系统的过滤器。你可以在HDF组织的网站http://bit.ly/hdf-group-filters
 上找到最新的列表（以及过滤器开发者的联系信息）。

这里还需要提及一个非常新的功能（来自HDF5 1.8.11）：过滤器动态导入。在使用上面列出的过滤器之前，你必须手动让HDF5库“注册”它们。如h5py启动时会注册LZF过滤器。而较新版的HDF5则能在数据集里遇到未知过滤器时自动从磁盘导入过滤器模块。动态导入是HDF5的新技术，h5py和PyTables对它的支持仍在开发中。你最好去h5py和PyTables网站查询最新进展。

最后提醒一下：当你使用某个过滤器时，请确保那些跟你共享数据的人也可以获取它。








第5章　组、链接和迭代：HDF5的层次性

目前我们已经知道，只需要在文件中提供一个名字，如myfile[“dataset1”]
 或myfile[“dataset2”]
 ，我们就可以创建数据集对象。只要你不是那种将所有文件都放在桌面的人，你应该已经看到这种方法的弊端了。

组是HDF5的容器对象，类似于文件系统的目录，它们可以包含数据集和子组。通过组和子组，你可以通过建立层次化的结构将对象整洁地组织起来。

5.1　根组和子组

你现在可能已经猜到File
 对象自身就是一个组。当我们将它当成组使用时，它就是根组
 ，以“/”为名，是遍历文件的入口。

更通用的组的对象是h5py.Group
 ，h5py.File
 是它的一个子类。我们可以用create_group
 方法轻松创建子组：

　　[image: ..\程序图\p55a.tif]


当然，组还可以嵌套。不仅File
 ，所有的Group
 对象都拥有create_group
 方法：

　　[image: ..\程序图\p55b.tif]


另外，你无需手动一一创建嵌套组。只要你指定一个完整路径，HDF5会自动帮你创建所有的中间组：

　　[image: ..\程序图\p56a.tif]


创建数据集也是一样：只需要提供完整路径，HDF5会帮你搞定缺失的部分。

5.2　组的基本原理

本章的内容里，哪怕你别的都忘了，这个一定要记住：组几乎就像字典一样工作
 。这个抽象比喻有几个漏洞，但是基本上是正确的。组可以迭代，且拥有Python字典API的一个子集。

让我们给我们的文件添加几个对象，后续的例子里会用到：

　　[image: ..\程序图\p56b.tif]


5.2.1　字典风格的访问

你应该已经从上面的group[name] = object
 的格式猜到了。只要提供一个名字，你就可以访问组内的对象：

　　[image: ..\程序图\p56c.tif]


和普通Python字典不同，你还可以使用POSIX风格的路径直接访问子组里的对象，而不需要打开所有的中间组：

　　[image: ..\程序图\p56d.tif]


试图访问空组会抛出KeyError
 ，不过h5py的一个讨厌之处是你没法在异常里面获得缺失对象的名字：

　　[image: ..\程序图\p56e.tif]


如果你不希望抛出异常，还可以用熟悉的get方法：

　　[image: ..\程序图\p56f.tif]


你可以获取一个组的长度。注意它返回了组内直接包含的对象数量，这不包括嵌套子组内的对象：

　　[image: 程序4-12.png]


你还可以用熟悉的iteritems()
 函数族进行Python风格的迭代（见60页，迭代和容器）。

5.2.2　特殊属性

处理文件中的层次结构时，组和数据集有一些小装置非常有用。

首先是每个对象都有的.file
 属性。它以非常方便的形式返回你对象所在的File对象：

　　[image: ..\程序图\p57b.tif]


当你需要检查文件是否可读/可写或仅仅是需要知道文件名时尤其有用。

第二个是.parent
 属性。它返回包含你对象的那个Group
 对象：

　　[image: ..\程序图\p57c.tif]


有了这两个属性，你可以避免大多数麻烦的文件系统路径格式的问题。

5.3　使用链接

在文件里赋予对象一个名字意味着什么？根据上面的例子，你可能会认为这个名字是该对象的一部分，就像数据集的类型或形状一样。

事实并非如此。在组对象和其成员对象之间还有一层链接
 的概念。

5.3.1　硬链接

HDF5对链接的处理和现代操作系统一样。数据集和组等对象本身并没有名字，只有一个文件内的地址（字节偏移量）用于查找。当你赋予对象一个名字，该地址被记录在组内并关联了你提供的这个名字，形成了一个链接
 。

这意味着HDF5文件内的对象可以拥有多个名字
 。事实上有多少个指向它们的链接就有多少个名字。指向对象的链接数量会被记录下来，当该数量变为0时，该对象占用的空间会被释放。

这是HDF5默认的链接类型。为了跟本章后续介绍的其他链接类型有所区分，这种链接被称为硬链接
 。

下面是一个重名行为的例子。我们会创建一个简单文件，它包含一个组，并在/x
 上创建一个硬链接指向它：

　　[image: ..\程序图\p58a.tif]


现在我们创建第二个链接指向该组。你可以用Python标准字典风格的赋值语句：

　　[image: ..\程序图\p58b.tif]


当我们从位置/y
 获取对象，我们会得到同一个组：

　　[image: ..\程序图\p58c.tif]


你可能会想，既然文件中的对象没有一个唯一的名字，那么.name
 属性会返回什么呢？让我们实验一下：

　　[image: ..\程序图\p58d.tif]


HDF5会尽最大努力将获取该对象时使用的名字返回，但无法保证一定能做到这一点。只要该对象有名字，那么当你访问.name
 时就能得到一个名字，但它可能不是你期望的。

什么叫“只要该对象有名字”？在HDF5中创建一个无名对象是完全合法的，只需要指定None
 ：

　　[image: ..\程序图\p58e.tif]


上例的grpz
 组在文件中存在，但没法从根组获取。如果我们删除了Python对象grpz
 ，该组就会被删除，文件内的空间也会被释放。为了避免这一点，我们可以在之后将该组链接上一个文件结构：

　　[image: ..\程序图\p59a.tif]


重名问题还影响了.parent
 属性的行为。为了令行为保持一致，在h5py中，obj.parent
 会根据obj.name
 返回“parent”对象。比如说，如果obj.name
 是/foo/bar
 ，那么obj.parent.name
 就是/foo
 。

我们可以用Python内建的posixpath
 模块来模拟这种关系：

　　[image: 程序图]


为了删除链接，我们需要使用字典风格的del group[name]
 ：

　　[image: ..\程序图\p59c.tif]


一旦一个对象所有的硬链接都被删除（且该对象未在Python中打开），则该对象被销毁：

　　[image: ..\程序图\p59d.tif]


5.3.2　剩余空间和重新打包

当一个对象（比如一个大数据集）被删除，它所占用的磁盘空间会被新的对象重新使用。但是在文件被关闭之后，HDF5并不记录这种“剩余空间”。如果你在文件关闭时还没有用到这些空间，那么你的文件中就会留下一个无法被重新使用的“空洞”。

这个问题现在在HDF组织处于较高的开发优先级。在该问题被解决之前，如果你发现你的文件大得异乎寻常，你可以用h5repack
 工具对其“重新打包”：

　　[image: ..\程序图\p59e.tif]


5.3.3　软链接

“硬”链接是将一个链接名字和文件中的对象关联到一起，与之不同的“软”链接则是在对象内保存了指向一个对象的路径
 。Linux或Mac OS X用户应该会比较熟悉这种链接方式。

让我们来看下面这个例子。我们会创建一个文件，在文件内创建一个组，在组内创建一个数据集：

　　[image: ..\程序图\p59f.tif]


如果我们在根组内创建一个数据集的硬链接，该链接将始终指向那个数据集，无论该数据集被删除还是重命名：

　　[image: ..\程序图\p60a.tif]


让我们把数据集名字改回来，然后创建一个软链接指向/mygroup/dataset
 路径。为了告诉HDF5我们要创建软链接，需要在文件中创建一个h5py.SoftLink
 类的实例：

　　[image: ..\程序图\p60b.tif]


软链接对象十分简单。它们只有一个.path
 属性保存了它们被创建时指定的地址：

　　[image: ..\程序图\p60c.tif]


记住，h5py.SoftLink
 实例仅是为了提供Python使用上的方便，HDF5内不存在相对应的实体。如果你不把文件中的一个名字赋给它，任何事情都不会发生。

回到我们的例子，因为只保存了路径，当我们重命名数据集并用别的东西取代它的位置时，/softlink
 就会指向新的对象：

　　[image: ..\程序图\p60d.tif]


所以说软链接其实就是指向了一个“位于某个特定路径的对象”，而不是文件内某个确定的对象。在某些情况下它会非常有用。比如，当你需要改变某个路径固定的数据集而又不想破坏文件其他地方指向它的链接时。

软链接的值在创建时不会
 被检查。如果你指定了一个非法路径（或对象后来被重命名或删除），那么当你去访问时会失败并抛出异常。根据HDF5报告此类错误的方式，你会得到一个KeyError异常，就像访问一个不存在于组内的名字一样：

　　[image: ..\程序图\p61a.tif]


另外，由于软链接只记录路径，它们不会参与硬链接的引用计数。所以如果你有一个软链接/softlink
 指向一个硬链接为/a
 的对象，在你删除硬链接（del f[“/a”]
 ）时，该对象会被销毁，软链接会失效。

提示




你可能会想知道一个失效的软链接出现在items()
 或values()
 会发生什么。答案是：它会被一个None
 对象替代。



5.3.4　外部链接

从HDF5 1.8开始又增加了一个新的链接类型。相比于文件内部的硬链接和软链接，外部链接
 允许你指向别的文件内的对象。它因为是透明的，所以成为了HDF5最酷的功能之一，同时也是最难以追踪的问题之一。

一个外部链接有两个部分：文件名，以及该文件内某个对象的（绝对）名字。和软链接一样，你需要先创建一个“标记”对象，这次是叫h5py.ExternalLink
 。

我们先创建一个仅包含一个对象的文件，然后从另一个文件链接过去：

　　[image: 图像说明文字]


外部链接和软链接一样是透明的。只要不失效，我们就能得到它指向的那个组或数据集而不是某个中间对象。所以当我们访问刚刚创建的链接时会得到一 个组：

　　[image: ..\程序图\p61c.tif]


但是经过仔细观察，我们会发现该对象位于另一个文件内：

　　[image: ..\程序图\p61d.tif]


记住，这会导致看上去有点奇怪的结果。比如，当你在获得的对象上使用.parent
 属性时，它指向那个外部文件的根组，而不是链接所在的文件：

　　[image: ..\程序图\p62a.tif]


外部链接创建时会检查文件和对象的名字。如果HDF5找不到文件，或在文件中找不到指定的对象，会抛出一个异常：

　　[image: ..\程序图\p62b.tif]


外部链接的两个主要危害是：（1）链接指向的文件在你访问时可能不存在；（2）你轻易就会从一个文件跑去另一个文件。

我们对（1）基本上无能为力，你得自己整理文件，记住各自的链接关系。（2）更加危险，特别是当你用Python的迭代和items()
 等方法遍历访问的组内成员都包含外部链接的时候。如果你不希望你的应用程序跨越文件的边界，一定要记得检查遍历对象的.file
 属性，确认它位于哪个文件。

最后提一句，h5py目前还不支持设置搜索路径。当HDF5在文件里遇到一个外部链接时，首先会在该文件所在的目录下查找目标文件，找不到则在当前的工作目录下查找，还找不到就到此为止。

5.3.5　对象名字注解

你可能已经意识到，当你在获取对象名字时，得到的是一个Python的Unicode对象：

　　[image: ..\程序图\p62c.tif]


因为HDF5 1.8（以及Python 3）改进了对Unicode的支持，h5py从2.0版开始使用Unicode对象来表示对象名字。文件内对象的名字总是一个“文本”字符串，这意味着它们是字符的序列。与之相对，“字节”字符串是8位字节的序列，通常用于存储ASCII或Latin-1编码的文本。

这样做的一个好处是文件对象的名字现在支持国际字符了，你不再需要将任何东西转化成ASCII以后才能放入HDF5系统。这些名字的存储采用了HDF老版本1.6可以接受的最兼容的策略。

要使用Unicode名字，你只需要在创建对象或链接时提供一个Unicode字符串：

　　[image: ..\程序图\p63a.tif]


如果你的字符串是“文本”字符串，h5py会在存储前将其转化成HDF5支持的UTF-8编码。如果你提供的是一个“字节”字符串（就像我们前面大多数例子那样），h5py则会直接使用。技术上来说，你可以用字节字符串的格式来存储非UTF-8的文本字符串，但我们强烈建议你不要这么做。如果你收到一个文件里面包含这种“不合规格”的对象名字，h5py会传回原始的字节字符串让你自己去猜那是什么东西。

5.3.6　用get决定对象类型

我们之前提到过Group
 对象支持熟悉的字典风格的get方法，并演示了当被访问的组内对象不存在时如何避免抛出KeyError
 。然而这里还需要提的是，h5py的get
 其实比Python
 的get
 功能更强大。

和默认的字典风格相比我们有两个额外的关键字：getclass
 和getlink
 。关键字getclass
 允许你获取对象的类型而无需打开对象。这在HDF5层面只需要读取一些元数据，所以非常快。

下面的例子里，我们首先创建一个文件，它包含一个组和一个数据集：

　　[image: ..\程序图\p63b.tif]


我们可以用get
 获取对象的类型：

　　[image: ..\程序图\p63c.tif]


第二个关键字getlink
 会告诉你链接的属性：

　　[image: ..\程序图\p63d.tif]


你会注意到这里被返回的对象是SoftLink
 和ExternalLink
 的实例，里面包含了完整的路径信息。这是从链接中获取此类信息的标准方式。

至于subgroup
 和dataset
 中的硬链接，你会看到有一个h5py.HardLink
 的实例。它纯粹就是为了支持get，自身没有任何方法或属性。

最后，如果你只是想要知道链接的类型
 ，而不需要链接的文件信息和路径信息，你可以结合使用getclass
 和getlink
 关键字来获取链接的类：

　　[image: ..\程序图\p64a.tif]


提示




你可能已经注意这里见到的大多数类都是被定义在h5py._hl
 子模块，比如上面的h5py._hl.group.SoftLink
 。这是一个实现上的细节，将来可能会有变化。在使用isinstance
 检查时，你应该直接使用h5py
 模块上的类名（如h5py.SoftLink
 ）。



5.3.7　用require简化你的应用程序

和Python字典不同，在h5py里，你不能直接重写组内成员：

　　[image: ..\程序图\p64b.tif]


对于手动建立的硬链接也是如此：

　　[image: 程序5-3.jpg]


这个功能的设计是为了阻止数据丢失。因为当对象从组内被删除时会被立即销毁，所以你必须显式删除链接，而不能让HDF5帮你删除：

　　[image: ..\程序图\p64d.tif]


在现实世界的代码中这会导致一些令人头疼的问题。比如，下面这段分析代码会创建一个文件并将结果写入一个数据集：

　　[image: ..\程序图\p65a.tif]


每次运行这段代码都会重写整个文件，如果文件中已有很多数据集和组，这可能不太合适。但如果我们不以
w

 模式打开文件，那么我们的程序只会在第一次运行时正常工作，除非我们在每次运行前手动删除输出文件。

为了解决这个问题，create_group
 和create_dataset
 有两个对应方法叫require_group
 和require_dataset
 。它们和前者做同样的事情，只不过会首先检查组或数据集是否存在，若存在则直接返回该对象。

create版本和require版本具有相同的参数和关键字。对于require_dataset
 ，h5py还会额外检查形状和类型是否和已存在的数据集一致，如果不一致则抛出异常：

　　[image: ..\程序图\p65b.tif]


这里有一个小细节，就是仅当形状不一致或参数的类型精度高于
 已存在的数据集类型精度时才会发生冲突。所以如果已存在的数据集类型是int64
 ，而require_dataset
 要求的精度是int32
 ，那么它会成功：

　　[image: ..\程序图\p65c.tif]


冲突检查使用了NumPy转换规则。你可以自己用np.can_cast
 进行类型测试。

5.4　迭代和容器

迭代是Python的核心概念，也是编写高效易读的Python代码的关键。它也是一种浏览组内对象的常用方式。

5.4.1　组如何存储

在HDF5文件内，组的成员以一种名为“B树”的数据结构索引。本书不是计算机学科的教材，所以我们不会花太多时间解释，但我们有必要对背景知识有一个粗略的了解，特别是当你的组含有上万甚至上百万对象时。

“B树”是一种可以在保存大量对象的同时还能快速存取的数据结构。它的工作模式在一个可排序对象（如数值或字符串）的集合上，建立一种树状“索引”来快速访问成员。

假设你有一个HDF5组里面仅有一个成员，而另一个组有一百万成员，那么打开后者不需要
 花费前者一百万倍的时间。组内成员以名字索引，所以如果你知道对象的名字，那么HDF5可以通过搜索索引来快速定位对象。创建新成员时也是一样，HDF5不需要将成员“插入”巨表当中的某个位置并重排其余成员的位置。

当然这一切对于用户都是透明的。HDF5文件里每一个组都有一个以字母顺序排序的索引用于追踪其成员。记住这字母顺序是C风格的（或者更明确一点，是ASCII的字母顺序）：

　　[image: ..\程序图\p66a.tif]


HDF5文件还有其他可选的索引，比如，记录对象创建时间的索引，不过h5py没有暴露这些接口。

一般来说：h5py会以字母顺序遍历文件中的对象（尤其是对于小型的组来说），但你不能太过依赖这一行为。因为在幕后，HDF5实际上以本地
 顺序存取对象，基本上这意味着“尽可能快地进行存取”。我们唯一能确保的是如果你不修改组，那么其组内对象的顺序将保持不变。

5.4.2　字典风格的遍历

为了让组以字典的方式工作
 ，HDF5提供了成员名字来在组内进行遍历。记住它们是一些Unicode字符串：

　　[image: ..\程序图\p66b.tif]


除此以外还提供了iterkeys
 （同上例）、itervalues
 和iteritems
 方法以你期望的方式工作：

　　[image: ..\程序图\p66c.tif]


　　[image: ..\程序图\p67a.tif]


另外还有标准的keys
 、items
 和values
 方法，会提供跟上面三例等效的列表。这时候跟遍历组相关的性能提示就来了：除非你真的
 想要产生一个具有10000个对象的列表，否则请使用iter *
 版本的方法。

提示




如果你使用Python 3，你会发现你只有keys
 、values
 和items
 方法。这是对的。和Python 3中的字典一样，Python 3中这三个方法返回的是迭代器而不是列表。



5.4.3　测试存在性

这又是一个时不时会跳出来的一个明显的性能问题，你的代码千万别写成下面这样：

　　[image: ..\程序图\p67b.tif]


每次执行这个语句时都会创建并丢弃一个包含你所有组内成员的列表。使用Python标准的容器测试，你可以充分利用底层HDF5对象名字的索引，这样会非常快：

　　[image: ..\程序图\p67c.tif]


更关键的是，你还可以使用路径来跨越多个组，当然，由于HDF5需要检查中间组，这会略微慢一点：

　　[image: ..\程序图\p67d.tif]


好用极了。记住跟访问组成员一样，POSIX风格访问父目录的“..”是无效的。你甚至得不到一个错误消息，HDF5会查找一个名为“..”的组并认为其不存在：

　　[image: ..\程序图\p67e.tif]


如果你在操作POSIX风格字符串的时候遇到了这个问题，你可以用posixpath
 模块来封装你的路径：

　　[image: 程序5-5.png]


5.5　用Visitor模式多级遍历

对于一个单组来说，用基本遍历就足够了。但如果你需要遍历某个文件或某个组内所有的对象怎么办？

在HDF5的世界里，此类问题通过Visitor
 遍历解决。HDF5不再提供给你迭代器，而是你需要提供一个回调函数
 ，HDF5会遍历每个对象并调用它。调用时会传入一个或两个参数。

5.5.1　以名字访问

你的入口点是Group
 类的visit
 方法。让我们创建一个简单文件来测试它：

　　[image: ..\程序图\p68b.tif]


我们可以给visit
 提供一个任意的回调函数，这个函数需要接受一个参数，就是对象的名字：

　　[image: ..\程序图\p68c.tif]


访问对象的先后顺序是随机的，只能保证当visit
 进入子组时，在没有遍历完全部成员前不会跑去下一个子组。比如，top_group_1
 下所有的成员都被列在一起，top_group_2
 也是如此。

你不需要访问整个文件，visit
 可以在子组上工作：

　　[image: ..\程序图\p68d.tif]



visitor
 模式和标准的Python遍历有点区别，但是一旦你掌握了它的用法，你会发现它的能力很强大。比如下面这两句简单的语句就能将文件中的所有对象做成一个列表：

　　[image: ..\程序图\p69a.tif]


提示




和文件中所有对象的名字一样，提供给visit
 的名字是一个“文本”字符串（Python 2中是Unicode
 ，Python 3中是str
 ）。写回调函数时请记住这一点。



5.5.2　多个链接和visit

当然，我们知道HDF5文件不仅是一个简单的树。硬链接在组内共享对象时很有用，那它跟visit
 合作得好不好呢？

让我们在刚刚探索过的子组（top_group_1
 ）内添加一个硬链接，然后再次运行visit
 看看会发生什么：

　　[image: ..\程序图\p69b.tif]


不错。/top_group_2
 组被有效加载到/top_group_1/hardlink
 上，并且能被visit
 正确浏览。

现在让我们试点不一样的。我们删除上一个硬链接，并尝试让visit
 访问sub_dataset_1
 两次：

　　[image: ..\程序图\p69c.tif]


发生了什么？这次我们没看到输出sub_dataset_1
 。

根据设计，不管有多少个链接指向该对象，文件内每个对象只会被访问一次
 。这消除了无限循环的可能，以防止某些“聪明人”可能会这样做：

　　[image: ..\程序图\p69d.tif]


代价就是我们之前在讨论硬链接时介绍过的。对于对象来说没有什么“本名”或“真名”。所以如果有多个链接指向你的数据集，visit
 提供的名字可能不是你期望的那个。

5.5.3　访问对象

根据提供给你的回调函数的名字，你就可以用
getitem

 获取组内对象：

　　[image: ..\程序图\p70a.tif]


但痛苦的是visit
 提供的name
 参数是一个相对
 路径，你的函数必须知道它正在遍历哪个组才能正确工作。上面的例子仅当它遍历grp时才能正常工作。

谢天谢地HDF5提供了一个更通用的方式解决这个问题。有一个visititems
 方法会提供一个相对名字和一个受遍历对象的实例：



　　[image: ..\程序图\p70b.tif]


由于每次遍历都会打开被访问的对象，所以这个函数会产生一些额外开销。你最好仅在你真的需要访问每个对象时才使用visititems
 ，比如，你需要调查其特征的时候。

另一种方式是使用Python内建的工具functools.partial
 。比如这里有一个简单函数，可以打印组内每个对象的绝对路径：

　　[image: 程序图]


用这种技术，你就能避免将你需要遍历的组“硬嵌入”你的回调函数。

5.5.4　遍历中止：一个简单的搜索策略

访问对象时有一种简单的方法退出。你可能注意到我们上面的printname
 函数没有显式的返回值，这对于Python意味着函数返回None
 。如果你返回任何其他的东西，visit
 或visititems
 方法都会立即停止并返回该值
 。

假设我们需要找到一个具有某个指定特征值的数据集：

　　[image: ..\程序图\p71a.tif]


我们将用于查找该对象的函数提供给visititems
 ：

　　[image: ..\程序图\p71b.tif]


5.6　复制对象

HDF5内建了复制对象的功能，可以免去你各种麻烦，比如遍历搜索HDF5树、检查重复的链接和复制特征等。

单文件复制

让我们创建一个简单的文件来测试复制功能，它含有两个组和一个数据集：

　　[image: ..\程序图\p71c.tif]


复制数据集很简单，结果会得到一个全新的数据集，而不是一个老数据集的引用或链接：

　　[image: ..\程序图\p71d.tif]


HDF5内建的copy()
 的强悍之处在于它能够正确处理组的递归复制：

　　[image: ..\程序图\p71e.tif]


它不限制你用路径表示源和目标。比如，你已经有一个打开的数据集对象，你可以将其复制给组或文件对象：

　　[image: ..\程序图\p72a.tif]


因为目标是一个组，数据集会以其基本名字“apples
 ”创建，类似用UNIX的cp命令复制文件。

没有要求说源和目标必须在同一个文件内。这是使用文件或组对象代替路径的优点之一：不管它们位于哪个文件相应对象都会被复制。记住这点，你就能写出通用的代码。

5.7　对象比较和哈希

让我们暂时离开链接和遍历去讨论HDF5一个更加微妙的行为。我们上面大多数例子都用到了Python的等号操作符来测试两个组是不是同一个东西：

　　[image: ..\程序图\p72b.tif]


如果我们进一步调查，会发现这种等号测试其实跟Python对象是不是同一个东西无关：

　　[image: ..\程序图\p72c.tif]


h5py的等号测试使用了HDF5底层功能来决定两个引用（在HDF5术语中被称为标识符
 ）是否指向磁盘上同一个组或数据集。这种信息也被用于计算对象的哈希，也就是说你可以安全地将组、文件和数据集对象当作字典的关键字或集合的成员：

　　[image: ..\程序图\p73a.tif]


你可能在使用对象的.file
 属性时遇到等号测试的另一个问题：一个文件的实例和一个组的实例有可能相等（如果组的实例是根组的话）：

　　[image: ..\程序图\p73b.tif]


这是文件实例的“双重职责”导致的，它同时代表了你磁盘上的文件以及HDF5的根组。

最后，对HDF5对象取真值会告诉你它的生存状态：

　　[image: ..\程序图\p73c.tif]


接下来，我们将讨论一个让HDF5在真实世界的科学分析中超级有用的能力：用特征
 将数据和元数据存储在一起。








第6章　用特征存储元数据

组和数据集对于保存数据非常在行。然而特征
 才是让HDF5真正成为一种科学数据库而不仅仅是一种文件格式的关键功能。

特征是可以附加在文件内对象上的元数据。它们可以存放设备信息、时间戳、计算结果和版本号等任何你需要的东西。它们是制作自解释
 文件的关键机制。简单二进制格式就是对数值简单的罗列，而明智地使用元数据却可以让你的文件自适应各种科学用途。

6.1　特征基本原理

你可以在各种对象上附加特征，只要该对象从属于HDF5的树状结构：组、数据集以及命名类型。让我们创建一个包含一个数据集的文件来演示：

　　[image: ..\程序图\p75a.tif]



dset
 对象有一个名叫.attrs
 的属性：

　　[image: ..\程序图\p75b.tif]


这个小小的代理对象（h5py.AttributeManager
 的一个实例）允许你通过Python的方式和特征进行互动。你只需要记住这里的attrs
 对象像组一样以
 Python字典的方式工作。

比如，你只需要给一个名字赋值就可以创建新的特征：

　　[image: ..\程序图\p76a.tif]


和Dataset
 一样，当我们获取元素时，我们会得到一个实际的值，而不是一个中间对象：

　　[image: ..\程序图\p76b.tif]


和组（以及Python字典）类似，遍历.attrs
 对象会提供特征的名字：

　　[image: ..\程序图\p76c.tif]


你会注意到特征的名字和对象名字一样也是以文本字符串方式返回，这在Python 2中就是Unicode
 ，这就解释了上面例子中的u前缀。

删除特征不像删除组那样有严格的规则。你可以随意复用某个名字来改写某个特征：

　　[image: ..\程序图\p76d.tif]


试图访问不存在的特征会抛出KeyError
 。和组类似，你无法得知那个不存在的特征的名字：

　　[image: ..\程序图\p76e.tif]


还有iterkeys
 、iteritems
 和values
 也都按照你希望的方式工作：

　　[image: ..\程序图\p76f.tif]


基本上一个对象上不会有太多特征，所以对于遍历的性能不需要太过在意。


get
 方法则跟Group版本的不同，使用的是普通的字典风格的get
 ：

　　[image: ..\程序图\p76g.tif]


6.1.1　类型猜测

当你创建数据集时，你通常会提供一个NumPy的dtype对象来指定数据类型。如果省略了dtype则会默认使用单精度浮点。每个数据集都有一个显式的dtype，你可以通过.dtype
 属性查看它：

　　[image: ..\程序图\p77a.tif]


与数据集相反，h5py会尽量隐藏特征的类型。你要记住，在存入HDF5文件后，特征是有
 一个确定的类型的。以字典风格的接口特征意味着通常会根据你提供的输入推测出特征的类型。

让我们把文件写进磁盘：

　　[image: ..\程序图\p77b.tif]


然后用h5ls
 查看：

　　[image: ..\程序图\p77c.tif]


大多数情况下，输入的特征值在被传送给np.array
 并存储到对象中时就自然决定了其类型。对于整型，在32位系统上你会得到一个32位（“本地”）整型：

　　[image: ..\程序图\p77d.tif]


这解释了上面run_id
 的“native int”类型。

除了标量，你也可以在文件中存储整个NumPy数组：

　　[image: 程序6-1.jpg]


当然也有限制。在HDF5默认使用的简洁存储的情况下，特征被限制在64k的大小以内。如果我们试图存储一个(100, 100)的数组，它就会出错：

　　[image: ..\程序图\p78b.tif]


更糟的是我们发现在这种出错情况下，之前的特征也被清除了：

　　[image: ..\程序图\p78c.tif]


警告




这是h5py和文件互动时少有的非原子操作之一。在处理大数组特征时要特别小心。



避开这个限制的方法之一是将数据保存在数据集里，然后让一个对象引用（第8章）指向该数据集：

　　[image: ..\程序图\p78d.tif]


需要访问数据时则通过对象引用来获得数据集并读取：

　　[image: ..\程序图\p78e.tif]


6.1.2　字符串和文件匹配

特征对于某些类型有特殊处理。首先HDF5对于不同的字符串类型有一个微妙的区别。在上面的例子里，我们给某一个特征赋的值是个Python字符串。这会创建一个变长
 ASCII字符串（见81页，变长字符串）。

相反，如果你给一个特征赋的值是一个np.string_
 的实例，在文件中保存的则是一个定长
 字符串：

　　[image: ..\程序图\p79a.tif]


一般来说这不成问题，不过某些老版本的FORTRAN程序无法处理变长字符串。如果你的程序遇到此类问题，你需要使用np.string_
 ，或者另一个等效方案——S类型的NumPy数组。

另外，你还可以在文件中保存Unicode字符串。HDF5使用的是UTF-8编码：

　　[image: ..\程序图\p79b.tif]


使用了定长字符串和Unicode字符串后，现在的文件看上去如下：

　　[image: ..\程序图\p79c.tif]


关于字符串还有另一点需要提醒，它跟Python 3严格区分字节
 字符串和文本
 字符串有关。

当你从文件中读取一个特征时，通常你会得到一个和HDF5内的类型相同的对象。所以如果我们存储的是一个NumPy的int32类型，我们取回的就是一个int32。

而对于Python 3，这意味着大多数HDF5字符串都会被读成字节
 字符串，处理起来非常别扭。所以在Python 3上，标量字符串总是会在读取时被h5py转换成文本字符串（str
 类型）。

6.1.3　Python对象

HDF5存储通用Python对象的问题已经是老生常谈了。你会发现在HDF5中你无法将一个Python基本对象保存为特征（或数据集）：

　　[image: ..\程序图\p80a.tif]


这是故意设计成这样的。由错误信息可知，HDF5没有一个“本地”内建类型可以代表Python对象，将对象序列化成一个如HDF5这样的可移植格式被普遍认为是一个坏的设计。将数据存储为“blob”形式会破坏HDF5完美的类型系统和互操作性。

但我不能替你决定你的应用程序该怎么写。如果你确实想要保存Python对象，最好的办法是用pickle将它序列化成一个字符串：

　　[image: 程序图]


你需要手动追踪哪些字符串是被序列化的对象。这样创建出来的字符串在技术上只支持ASCII字符，所以最好只使用“0”作为pickle的protocol参数。

6.1.4　显式指定类型

有时为了外部兼容性，你创建的特征可能需要非常精确的数据类型，而这是默认的类型猜测无法做到的。或者你的文件可能是从同事那里收到的，所以不想在改写特征值的同时改变特征的类型。

有几种方法做到这一点。.attrs
 代理对象有一个create
 方法，它接受一个名字、值以及dtype：

　　[image: 程序6-5.png]


用h5ls
 查看文件：

　　[image: ..\程序图\p81a.tif]


这个方法可以确保你获得正确的字符串类型。和字符串标量不一样，如果你提供的是一个字符串数组对象，通过NumPy存入文件后，它们会被默认转换成定长字符串的数组：

　　[image: ..\程序图\p81b.tif]


作为对比，如果你指定了“变长字符串”作为特殊dtype（第7章）：

　　[image: ..\程序图\p81c.tif]


看文件，两个特征的存储技术有细微的差别。原先的特征被存储为一对14字节的定长字符串，另一个则存储为一对变长字符串：

　　[image: Doc8.files\image001.png]


　　[image: ..\程序图\p82a.tif]


这看上去只是很小的差异，但是在跟第三方代码合作时，可能就是正常工作的程序和错误消息的天壤之别。

最后，还有另一个便捷方法叫做modify
 ，可以在改变特征值的同时保留特征的类型：

　　[image: ..\程序图\p82b.tif]


注意如果你提供的值超出了原特征类型的范围，就可能产生意外结果。在这个例子里，意外结果是值会被截断：

　　[image: ..\程序图\p82c.tif]


6.2　真实世界的例子：粒子加速数据库

让我们来看看真实世界里如何使用HDF5的组、数据集和特征来解决数据管理的问题。最近科罗拉多大学在NASA的授权下安装了一个新的粉尘静电加速器。该装置能够将微米级粉尘带上静电后以1～100km/s的速度射入目标腔室，以此来模拟太空中粉尘微粒对物体表面和硬件造成的影响。

6.2.1　基于HDF5的应用格式

该装置会生成大量的数据。它每次运行数小时，每秒发射10个微粒，每个微粒会生成3个波形，每个波形有100 000个数据点。计算机系统分析这些波形来估算微粒的质量和速度。波形数据和估算的质量、速度被记录在一个HDF5文件，供该项目的科学家使用。

计算机系统分析的基本单位是微粒“事件”，也就是3个浮点波形，每个波形还具有一些属性，如采样率、数字化范围等。对于每个事件，我们还有用于保存估算出的微粒质量和速度的元数据，以及一些顶层元数据如文件的时间戳。

让我们用h5ls
 查看其中的一个文件：

　　[image: ..\程序图\p82d.tif]


　　[image: ..\程序图\p83.tif]


这里有大量的数据，不过非常直观。根组含有时间戳特征（文件何时被写入）以及一个表示文件内的组、数据集和特征以何种格式组织的版本等特征。

然后射线发出的每个微粒都有其自己的组。组内特征记录了分析得到的质量和速度，以及一个整型的事件标识符。最后，我们原始数据的三个波形作为数据集被记录在微粒的“组”内。它们也有各自的特征，就是采样的时间间隔。

6.2.2　数据分析

这里的关键是描述波形的元数据必须和数据本身存储在一起
 。比如，如果我们不知道采样的时间间隔，那么光知道波形的时序就毫无意义。在文件中，时间间隔（dt
 ）作为波形数据集的特征保存。如果我们想要正确画出波形的时间标尺，我们只需要这样做：

　　[image: 程序图]


　　[image: 程序图]


HDF5还有另一个好处就是可以简化你的分析。如果使用其他格式，通常你会有一个或多个输入文件、一段处理代码和一个保存计算输出的“结果”文件。使用HDF5，你只需要一个文件就可以同时保存输入数据和分析结果。

假设我们写了一段代码，它可以从波形数据中估算微粒的带电量。我们可以直接将其保存在波形数据的文件里，质量和速度的估算也是一样：

　　[image: 程序图]


如果计算输出的不是标量而是数据集也可以同样处理。这里的关键在于不要将HDF5容器看作是文件，而是将其看作一个数据库
 。

提示




不要被大量的数据冲昏了你的头脑，记得时常备份你的数据，以免一不当心干了傻事。



我们已经见过了HDF5的4种主要对象：文件、组、数据集和特征。现在是时候休息一会儿，然后去讨论一下HDF5类型
 系统，看看它能为你做些什么。








第7章　更多关于类型

HDF5的优点之一是它支持种类繁多的数据类型。某些情况下甚至超出了NumPy提供的类型系统。在你使用类型时，理解其背后实际发生了什么对于维护性能和创建可以互相操作的文件非常重要。

7.1　HDF5类型系统

和NumPy一样，所有的HDF5数据都有一个类型。HDF5类型系统非常灵活，包含了常用的各种精度的整型和浮点，以及多种字符串和数组类型。

表7-1显示了HDF5本地数据类型以及它们在NumPy的映射。大多数类型（如整型和浮点）都支持各种不同精度。比如，在大多数NumPy安装版上，整型长度包含1字节、2字节、4字节、8字节。

表7-1　HDF5类型




	
本地HDF5类型


	
NumPy中的等效类型







	
Integer


	

dtype("i")






	
Float


	

dtype("f")






	
Strings(fixed-width)


	

dtype("S10")






	
Strings(variable-width)


	

h5py.special_dtype(vlen=bytes)






	
Compound


	

dtype([ ("field1": "i"), ("field2": "f") ])






	
Enum


	

h5py.special_dtype(enum=("i",{"RED":0, "GREEN":1, "BLUE":2}))






	
Array


	

dtype("(2,2)f")






	
Opaque


	

dtype("V10")






	
Reference


	

h5py.special_dtype(ref=h5py.Reference)








h5py（以及PyTables）在HDF5的类型系统上额外实现了一些类型。表7-2列出了h5py的额外类型，本章也会讲到它们。

表7-2　来自Python的额外类型




	
Python类型


	
NumPy表达式


	
在HDF5中保存为







	
Boolean


	

np.dtype("bool")



	
HDF5 enum with FALSE=0, TRUE=1





	
Complex


	

np.dtype("complex")



	
HDF5 compound with fields r
 and i








7.2　整型和浮点

HDF5支持所有的NumPy整型长度（从1字节到8字节）、有符号无符号、little-endian和big-endian。当一个超出范围的值被硬塞入一个小类型数据集时，HDF5的默认行为是将值截断
 ，而不是像某些版本的NumPy那样进行“滚动”：

　　[image: 程序7-1.png]


至于浮点数据，HDF5同时支持单精度和双精度的浮点（分别是4字节和8字节）。

HDF5的类型系统非常强大，它甚至能够支持一种不寻常的浮点精度：“半精度”浮点。这是一种2字节的小浮点数，在NumPy中是float16
 。由于它们只占用单精度浮点一半的空间，常用于图像和视频的处理程序。它们适用于对精度要求不高而16位整型又无法涵盖其动态取值范围的情况。

　　[image: ..\程序图\p88b.tif]


记住这只是一种存储格式。在NumPy中对半精度浮点数据作运算之前，你首先需要进行类型转换，因此速度较慢。你可以使用Dataset.read_direct
 、Dataset.astype
 环境管理器或干脆在读取后进行转换：

　　[image: ..\程序图\p88c.tif]


如果你数据的取值范围在10−8
 到60 000之间且对其精度不太在意，那么使用半精度浮点是一个很好的节省磁盘空间的手段。

7.3　定长字符串

HDF5对字符串的处理有些麻烦，你已经在第6章见识过了。

我们在下一节会看到，大多数真实世界的字符串都和固定长度的存储格格不入。但是定长字符串在FORTRAN的年代就被广泛使用，一直沿用至NumPy的世界。

在NumPy中，这些定长字符串以“S”dtype创建。这是一种灵活的dtype，允许你在创建类型时设置字符串的长度。HDF5本地支持定长字符串：

　　[image: ..\程序图2\p89a.tif]


和NumPy定长字符串一样，HDF5也会将字符串超出长度的部分截断：

　　[image: ..\程序图2\p89b.tif]


技术上来说，这些都是定长字节
 字符串，这意味着它们的每个字符都占用一个字节。HDF5假定它们只保存ASCII文本。NumPy还支持定长Unicode
 字符串，它们的每个字符会占用多个字节，可以代表ASCII范围以外的内容。这些类型需要以“U”dtype创建，比如dtype(“U10”)。

不幸的是，HDF5不支持“宽字符”Unicode字符串，所以你无法将“U”字符串直接保存入文件。别担心，你不会因此就跟Unicode无缘的。不过先让我们去讨论HDF5最棒的特性之一：变长字符串。

7.4　变长字符串

你若是用过一段时间的NumPy，就会习惯它的设计中一个细微但重要的地方：其数组中所有的元素具有相同的大小
 。这个设计有很多好处。比如，为了定位一个4字节浮点数据集的第115个元素，你知道自己只需要从数组头部往前找460字节。你每天用于计算的大多数类型都有固定的大小——比如你一旦选定了使用双精度浮点，那它们都是8字节。

然而字符串类型打破了这个规则。我们之前见过，NumPy本地支持两种字符串类型：8位“ASCII”字符串类型和32位“Unicode”字符串类型。你必须在创建字符串类型时显式指定字符串长度。让我们创建一个长度为3的ASCII。字符串数组并将其初始化：

　　[image: ..\程序图2\p90a.tif]


限制很明显：长度超过3个字符的元素都会被截断，信息会丢失。简单增加字符串类型的长度看上去很诱人，比如加到100或256。但是这样会导致我们浪费大量内存，而且依然无法保证我们的猜测足够大：

　　[image: ..\程序图2\p90b.tif]


虽然并不是所有的应用程序都会遇到这个问题，但一个无法回避的事实是：真实世界的字符串理论上可以具有任意长度。

幸运的是，HDF5有一种机制可以处理这个问题：变长字符串。和Python本地字符串（以及C字符串）一样，只要内存里放得下，变长字符串可以具有任意长度。下面介绍如何使用它们。

7.4.1　变长字符串的数据类型

首先，NumPy完全不支持变长字符串，所以我们要使用h5py提供的一种特殊dtype：

　　[image: ..\程序图2\p90c.tif]


看上去简直就是一团糟。但其实它是一个NumPy标准的dtype，附加有某些元数据，其底层dtype类型是object：

　　[image: ..\程序图2\p90d.tif]


O类型的NumPy数组存放了普通的Python对象。所以这个dtype实际上是在说：“这是一个对象数组，用于存放Python字符串。”

提示




根据你h5py的版本，你在打印dtype时可能看到不同的结果，这是因为不同版本的h5py对特殊数据的附加方式不同，不要依赖任何一种实现。你应该总是使用special_dtype
 函数而不是自己尝试去拼凑一个。



7.4.2　变长字符串数据集的使用

你可以用这个“特殊”的dtype创建数组。比如，创建一个具有100个变长字符串的数据集：

　　[image: ..\程序图2\p91a.tif]


你可以把任何看上去像字符串的东西写入该数据集，包括普通的Python字符串和NumPy定长字符串：

　　[image: ..\程序图2\p91b.tif]


当你读取一个元素时会得到一个Python字符串：

　　[image: 程序7-2.jpg]


当你读取多个元素时会得到一个Python字符串的对象数组：

　　[image: ..\程序图2\p91d.tif]


这里要给你一个警告：由于技术原因，返回数组的dtype是“object”而不是我们用h5py.special_dtype
 创建的那个特殊dtype：

　　[image: ..\程序图2\p91e.tif]


这是非常少见的dset[…].dtype != dset.dtype
 的情况之一。

7.4.3　字节字符串和Unicode字符串

虽然上面的例子和本书其余地方一样，假设你使用的是Python 2，但你要注意无论是Python 2还是Python 3都存在两种字符串。它们在文件中的存储有细微的差别，在国际化和数据移植性上有不同的表现。

对字节字符串和Unicode字符串的详细讨论超出了本书的范畴。本书的重点是讨论两种类型和HDF5的互动。

上例用到的Python 2的“str
 ”类型在Python世界里通常被称为字节字符串。顾名思义，它们是单个字节元素的序列。它们在Python 2和Python 3中的名字都是bytes
 （在Python 2中，它是str
 的别名，而在Python 3中则是一个完全独立的类型）。它们被用于存放严格的二进制字符串，在Python 2中它们还有第二个目的：代表ASCII或Latin-1编码的文本。

在HDF5的世界里，它们代表“ASCII”字符串。它们被期望包含0～127的值以代表ASCII文本，不过HDF5对此没有任何校验。在Python 2，你可以用下面的dtype创建一个支持ASCII字符集的数据集：

　　[image: ..\程序图2\p92a.tif]


或者更可读一点：

　　[image: ..\程序图2\p92b.tif]


由于HDF5的很多第三方应用只能识别ASCII字符串，所以这是最具兼容性的配置。用这样的dtype创建出的数据集使用ASCII字符集。

7.4.4　使用Unicode字符串

和刚刚讨论的str/bytes
 “字节”字符串不同，Python 2的Unicode
 类型代表“文本”字符串。在Python 3，字节字符串是bytes，而“文本”字符串则是——看仔细了——str。这真是极好的。

这些字符串内含更抽象的Unicode字符
 。你不需要担心它们是如何被表达的。在保存它们之前，你需要显式对其编码
 ，这意味着将它们翻译成字节序列。将“文本”字符串翻译成字节字符串的规则被称为编码
 。HDF5使用UTF-8编码，这是一种非常节省字符串空间的编码方式，主要包含西方字符。

你可以在HDF5中直接存储这些“Unicode”字符串或称“文本”字符串，和之前类似，只需要使用一种“特殊”dtype：

　　[image: ..\程序图2\p92c.tif]


和之前一样，你可以用这种dtype创建支持Unicode的数据集：

　　[image: ..\程序图2\p92d.tif]


　　[image: ..\程序图2\p93a.tif]


当你创建这种数据集时，底层的HDF5字符集被设置为“UTF-8”。唯一的缺点是某些老版本的第三方应用，如IDL，可能无法读取你的字符串。如果你的程序需要兼容那些遗留代码，千万要测试！

警告




还记得吗？Python 3默认的字符串str实际上是Unicode字符串，所以在Python 3使用h5py.special_dtype(vlen=str)会让你创建一个UTF-8数据集而不是兼容一切的ASCII数据集。如果你需要ASCII数据集，你应该总是使用vlen=bytes。



7.4.5　不要在字符串中保存二进制数据

请注意HDF5允许你用special_dtype(vlen=bytes)创建的“ASCII”数据集保存原始二进制数据。虽然在理论上可以这么做，但其实有很大的风险。考虑到字符串内部的处理细节，如果你的二进制字符串中包含NULL（“\x00”），它会被默不作声地截断！

保存原始二进制数据最好的方式是使用“不透明”类型（90页，不透明类型）。

7.4.6　确保你Python 2程序的未来

最后，这里有一些简单的规则确保你自己不被bytes/unicode问题逼疯。当你使用Python自带的翻译工具2to3
 将程序移植到Python 3上时，这些规则也会对你有帮助。

1．时刻谨记文本和字节的区别，在代码中清楚分别两者。

2．对于字节字符串，始终使用bytes
 类型而不是str
 。对于字面形式，你甚至可以使用“b”前缀，比如：b“Hello”。用special_dtype
 创建字节字符串时，始终
 使用bytes
 。

3．对于文本字符串则应该使用str
 类型，或者更好的选择是用unicode
 类型。Unicode字面形式以“u”为前缀：u“Hello
 ”。

7.5　复合类型

某些数据需要将一堆相关的值捆绑在一起成为一个单一元素。经典的例子是C语言的结构体：多个数据被组织在一起，又可以被单独访问。另一个例子是具有多个列名的SQL数据库的表或CSV文件。每个数据元素（行）包含了多个相关的数据（列值）。

NumPy通过结构化数组
 支持这一功能，有点类似（但不完全等同于）recarray
 类。这些数组的dtype包含一系列的成员
 ，每个成员都有一个名字和它自己的sub-dtype。假设我们需要保存来自某个天气观测装置的100个数据元素，每个元素包含温度、气压和风速：

　　[image: ..\程序图2\p94a.tif]


NumPy支持你以成员的名字（如“temp
 ”）作为索引访问结构化数组的成员，在本例会返回一个形状为(100,)的浮点数组：

　　[image: ..\程序图2\p94b.tif]


当你访问单个元素时，你会得到一个对象，它支持字典风格的访问，并且以成员名为关键字：

　　[image: ..\程序图2\p94c.tif]


HDF5比上面介绍的更灵活。让我们用同样的dtype在文件中创建一个数据集：

　　[image: ..\程序图2\p94d.tif]


对数据集切片时不限制你使用成员名的数量。我们可以同时访问“temp
 ”和“pressure
 ”成员：

　　[image: ..\程序图2\p94e.tif]


我们甚至可以混用成员名和索引，比如为了获取最后10个温度数据：

　　[image: ..\程序图2\p94f.tif]


整个过程十分高效。HDF5仅从磁盘上读取你指定的成员。同样，你也可以选择只“更新”你希望的成员。如果我们需要设置所有的温度，我们可以将新值写入out
 并写回文件：

　　[image: ..\程序图2\p95a.tif]


HDF5只更新了每条记录的“temp
 ”成员。所以如果你只需要修改数据集中温度或气压的部分，那么你就只占用了三分之一的内存。

7.6　复数类型

NumPy和Python都支持复数
 。这类对象包含两个浮点数，一个代表实数部分，另一个代表虚数部分。NumPy支持单精度（8字节）、双精度（16字节）以及扩展精度（24字节）等三种浮点类型：

　　[image: ..\程序图2\p95b.tif]


HDF5对复数的表示没有什么出人意料之处，跟h5py使用的是相同的标准。就是一个2元素复合类型，实数部分的成员名是r
 ，虚数则是i
 。如果你想从IDL或Matlab等外部程序访问就需要记住这些成员名。一个复数数据集在h5ls
 看来如下：

　　[image: ..\程序图2\p95c.tif]


7.7　枚举类型

习惯C的读者应该会认出下面这个类型。HDF5世界的枚举类型enum
 就是给一些整型数据打上文本标签。比如，在一个类型为np.utin8
 的数据集里，你可以定义0代表“RED”，1代表“GREEN”，2代表“BLUE”。

所有这些的意义在于能把这些值所代表的“语义”跟数据本身尽可能近地保存在一起，而不是保存在某个没人会去读的手册的附录G里。

NumPy对枚举没有本地支持，所以我们只能再一次求助于我们的老朋友h5py.special_dtype
 。这次我们使用一个不同的关键字enum
 ，并提供一个基本类型和一个字典用于名字到值的映射关系：

　　[image: ..\程序图2\p96a.tif]


你用这种方式创建的数据集和普通的整型数据集工作方式一模一样：

　　[image: ..\程序图2\p96b.tif]


和变长字符串一样，你从该数据集读取的数据会丢失那个“特殊”的dtype类型：

　　[image: ..\程序图2\p96c.tif]


记住，HDF5和NumPy都不会检查值的合法性。如果你给一个元素赋了一个枚举以外的值，HDF5会高兴地接受并保存它：

　　[image: ..\程序图2\p96d.tif]


一切全靠自觉。

提示




HDF5自身不会处理整型和枚举的转换。所以如果你创建了一个枚举数据集，读取者必须显式将其转换成枚举。一般来说这没什么问题，但是按惯例，如果你需要和第三方应用互动，就一定要测试。



7.8　布尔类型

在存储布尔值（True/False）时，人们总是倾向于使用整数。在数据集那一章我们已经知道NumPy本地支持布尔数组。它们有自己的数据类型np.bool
 。NumPy用这种方式隐藏了其背后的存储类型。但实际上，bool
 的数组在背后被保存为一系列单字节整数。

HDF5没有本地布尔类型，但是正如h5py用复合类型表示复数那样，h5py通过枚举类型表示布尔。其基本数据类型是np.int8
 ，映射字典是{“FALSE”: 0, “TRUE”: 1
 }。让我们来创建一个布尔数据集：

　　[image: ..\程序图2\p96e.tif]


现在让我们再一次用h5ls
 看看在文件中它长啥样：

　　[image: ..\程序图2\p97a.tif]


7.9　数组类型

虽然在NumPy代码中不太常见，但当你需要保存多个同类型的值于一个单一元素中时，数组
 类型其实是一个很好的选择。和复合类型不同，数组类型没有一个个独立的“成员”，而是每个元素自身就是一个多维数组。

这个类型有一些陷阱，它们来自NumPy的一些“有帮助”但是却令人不解的行为。让我们以一个2×2的浮点数组为例：

　　[image: ..\程序图2\p97b.tif]


现在我们以该dtype创建一个具有100个数据点的HDF5数据集：

　　[image: ..\程序图2\p97c.tif]


读取一个元素会得到一个2×2的NumPy数组：

　　[image: ..\程序图2\p97d.tif]


你可能会期望这里得到的是一个NumPy标量，其类型为之前的dtype，可惜不是如此。NumPy会自动将那个数组类型的标量“提升”为一个正式的数组。虽然很方便，但这是另一个dset[…].dtype !=dset.dtype
 的情况。

同样，如果我们试图用我们的dtype创建一个本地NumPy数组，它会被“吃掉”，并被转化为主数组的额外维度：

　　[image: ..\程序图2\p98a.tif]


那么数组类型的好处是什么？通常它适合作为某个复合类型的成员。比如，假设我们有一个实验输出一个整型时间戳和一个2×2光感应器的结果，数据类型可以选择如下：

　　[image: ..\程序图2\p98b.tif]


以该复合类型创建数据集，就可以轻松存取实验的单个输出：

　　[image: 程序7-3.png]


如果你的数据包含这样“打包”过的值，那么一般来说使用数组类型都要好于给数据集添加额外的维度。因为这样做不仅让访问更方便，而且在语义上也更有意义。

7.10　不透明类型

它很少见，但某些数据就是没办法用任何其他NumPy类型表示，如磁盘镜像或其他非数值的二进制数据。对于这种数据，HDF5也有一套处理它的机制。如果你的数据需要一个比特一个比特地存入文件，那么不透明类型就是你的“最后手段”。

NumPy的void
 类型（V
 ）就是用来保存这种“不透明”数据的。和字符串类型（S）一样，这是一种需要指定长度的类型。如存储一段200字节长度的不透明数据：

　　[image: ..\程序图2\p98d.tif]


当你提供这种dtype给create_dataset
 时，创建出来的数据集底层使用的就是HDF5的不透明数据类型（OPAQUE）：

　　[image: ..\程序图2\p98e.tif]


　　[image: ..\程序图2\p99a.tif]


在保存二进制数据时强烈建议使用不透明类型。虽然用字符串类型保存数据可能是一个诱人的想法，但是记住HDF5的字符串是为了ASCII或Unicode文本保留的。

这里有一个例子告诉你如何将Python的字节字符串“封装”成HDF5的不透明类型并存入一个特征：

　　[image: ..\程序图2\p99b.tif]


7.11　日期和时间

一个经常被问及的问题是如何在HDF5中表示时间信息。曾经有一段时间HDF5有一个datetime类型，不过据我所知，Python世界里从来没有人用过这个类型。基本上日期和时间在HDF5里就是随取随用。

一种表示时间的方式是计算从某个过去的时间点到该时间经过的秒数可以是小数。比如，“Unix时间”或者说“POSIX时间”的表示方式就是从UTC时间1970年1月1日零时到该时间经过的秒数。

如果你只需要计算秒数，那么直接使用一个整型就可以了：

　　[image: ..\程序图2\p99c.tif]


你也可以用一个双精度浮点来表示有小数的时间，就像内建的time.time()
 提供的时间那样：

　　[image: 程序7-4.jpg]



datetime
 对象可以提供一个符合ISO格式的时间字符串，看上去更漂亮：

　　[image: ..\程序图2\p99e.tif]


这种时间戳被称为“本地”时间戳，因为它们不包含时区信息或闰秒。如果你的应用程序只在一个时区上工作，或者只处理时间差距（并且可以忽略闰秒），那么使用本地时间戳就没什么问题。否则你不得不把时间戳信息保存在某个相邻的地方，比如复合类型的另一成员内。

我们还有最后一个类型需要讨论，而它重要到需要本书为其独立开一个章节。让我们来探讨引用
 ：HDF5的指针类型。








第8章　通过引用、类型和维度标尺来组织数据

你的HDF5文件并不只是一堆组、数据集和特征。HDF5有一些最棒的特性能帮助你表示数据之间的关系。

也许你有一个数据集只提供了x轴上的数据，而你希望你的同事能够轻松搞明白这一点。也许你想要标明某个数据集上的哪些范围需要进一步处理。又或者你只是想要在文件中保存一批数据集和组的链接，而不需要担心路径是否正确。

本章内容包括了HDF5三大最有用的概念，它们能将各种对象链接在一起使其整体具有科研意义。引用这一HDF5的“指针”类型可以将链接保存为对象。命名类型使你能够将类型一致性强加到整个数据集上。而维度标尺这一HDF5标准使你数据的物理维度能够被第三方程序识别。

让我们从HDF5最简单的关系部件：对象引用开始。

8.1　对象引用

我们已经见过链接是如何定位组内对象的。但是还有另一个机制也可以做到这一点。而且更强大的是，这种机制还可以作为数据保存在特征和数据集里面。

8.1.1　创建和解引用

让我们创建一个简单文件，它包含一些组和一个数据集：

　　[image: ..\程序图2\p102a.tif]


在组grp1
 内，我们注意到有这样一个有意思的属性叫ref
 ：

　　[image: ..\程序图2\p102b.tif]


访问.ref
 返回的对象就是一个HDF5对象引用
 。所谓对象引用其实就是指向文件中对象的指针。你可以将其当作字典的键来“解引用”获得对象：

　　[image: ..\程序图2\p102c.tif]


另外，如果你需要使用isinstance
 ，这些对象的Python类型是h5py.Reference
 ：

　　[image: ..\程序图2\p102d.tif]


由于引用是一种定位对象的“绝对”方法，你可以在任意组而不仅是根组上解引用，得到的都是同一个对象：

　　[image: ..\程序图2\p102e.tif]


但是记住它们只能定位本文件内的对象，若试图在另一个文件内解引用会失败：

　　[image: ..\程序图2\p102f.tif]


8.1.2　引用是一种“永不失效”的链接

目前为止还看不出相比链接引用有什么改进。但其实两者有一个重要的区别：引用可以被保存为数据
 ，而且对象重命名不会对引用造成影响。

这里有一个例子。假设我们需要在某个组上添加一个指向mydata
 数据集的特征。我们可以简单地在特征中保存对象的名字：

　　[image: ..\程序图2\p102g.tif]


但如果我们重命名mydata
 数据集就会让链接失效：

　　[image: ..\程序图2\p103a.tif]


相反，如果我们使用对象引用：

　　[image: ..\程序图2\p103b.tif]


再次重命名数据集，引用依然有效：

　　[image: ..\程序图2\p103c.tif]


提示




当你解引用一个对象时，HDF5有可能无法获取对象的名字。此时，obj.name
 将返回None
 。这个问题不再像以前那么严重了（HDF5 1.8在获取名字上相当在行），但如果获取的是None
 也不要惊慌失措。



8.1.3　引用是一种数据

引用也是HDF5承认的类型，你可以在特征和数据集里自由使用它们。当然，NumPy没有本地的引用类型，所以我们再一次请求special_dtype
 帮忙，这次要用到ref
 关键字：

　　[image: ..\程序图2\p103d.tif]


一大堆元数据。但不要沮丧。它和变长字符串一样，是一个普通的对象dtype：

　　[image: ..\程序图2\p103e.tif]


我们可以用这个dtype轻松创建类型为对象引用的数据集：

　　[image: ..\程序图2\p103f.tif]


这个数据集里是什么？如果我们获取一个未初始化的元素，我们会得到一个null引用：

　　[image: ..\程序图2\p104a.tif]


和C里的null指针一样，这个引用不指向任何东西。解一个null引用就跟在错误的文件内解引用一样，会导致ValueError
 ：

　　[image: ..\程序图2\p104b.tif]


有一种简单的方法可以在不捕捉异常的情况下检查一个引用是否为null，检查引用的真值：

　　[image: ..\程序图2\p104c.tif]


提示




真值为True
 并不意味着该引用真的指向某个东西，只意味着它不是null。如果你创建了一个引用然后删除了对象，此时引用的真值为True
 ，但尝试去解引用依然会得到一个ValueError
 。



8.2　区域引用

区域引用是HDF5最酷的特性之一。它允许你保存一个引用，这个引用指向数据集的某个部分
 。比如，你可能想要将HDF5文件中储存的某张照片的感兴趣区域（ROI）保存下来，这样，你就可以不必在之后的分析中处理整张照片。

8.2.1　创建和读取区域引用

你可以将区域引用看作是保存了切片访问数据集的参数
 。以前面创建的数据集为例，我们注意到它有一个属性叫regionref
 ：

　　[image: ..\程序图2\p104d.tif]


我们可以利用这个小小的代理对象保存我们的切片参数。你可以用标准的NumPy切片格式在这个对象上创建一个新的区域引用：

　　[image: ..\程序图2\p105a.tif]


和对象引用一样，区域引用也是不透明的。其唯一可用的属性是shape：

　　[image: 程序7-5.jpg]


它表示你切片选择的形状。也就是说，如果你将该切片参数应用于你的数据集上，HDF5返回的数组就是这个形状。

一旦你获得一个区域引用，你就可以直接以它为切片参数从数据集中获取数据：

　　[image: ..\程序图2\p105c.tif]


8.2.2　复杂索引

记住，一旦你使用“复杂”索引（如布尔数组），那么shape将永远
 是1维的。这是为了模仿NumPy在进行此类切片选择时的行为。

假设我们有一个2维数组，它保存了一些随机数：

　　[image: ..\程序图2\p105d.tif]


我们可以创建一个布尔数组表示所有大于0.5的元素：

　　[image: ..\程序图2\p105e.tif]


然后创建一个该数组的区域引用：

　　[image: 程序7-6.jpg]


一共有4个元素符合条件，所以选择的结果被“打包”成一个具有4个元素的1维数组。

选取元素时遵循某个规则。如果我们将该选择应用于数据集：

　　[image: ..\程序图2\p106b.tif]


我们会看到位于[0,2]，[1,2]，[2,0]，[2,1]的元素被依次选取。这是遵循C语言的顺序：步进首先发生在最后一维的索引，然后依次向前。

提示




不幸的是基于列表的选择也会返回1维数组，这一点跟NumPy不一样。（尝试一下！）这是HDF5标准库的一个限制。



8.2.3　用区域引用获得数据集

区域引用还有一个用途。如果你有一个区域引用，以上面的形状为(80,)的ref_out
 为例，你可以将它作为对象引用来获得整个数据集：

　　[image: ..\程序图2\p106c.tif]


也就是说，如果你已经将某个数据集的区域引用保存在一个特征里，就不需要再另外保存该数据集的对象引用。

如果你只关注区域数据而不是数据集本身，你只需要这样做：

　　[image: ..\程序图2\p106d.tif]


8.3　命名类型

HDF5还有另外一种“链接”的概念，比对象引用或区域引用更难以理解。我们已经在创建数据集（或特征）时见过，它是一种固定的数据类型。让我们来看个例子，假设我们的文件中有很多数据集包含图像数据，而你想要确保每个数据集都具有完全相同的类型。

HDF5提供了这样一种解决方案来保证这一点，它允许你在文件中独立
 于任何数据集或特征地保存一种数据类型。当你调用create_dataset
 时，你可以提供这一存储的类型而HDF5会将这个类型和新建的数据集建立“链接”。

8.3.1　数据类型对象

你可以简单地将一个NumPy的dtype赋给文件中的一个名字，从而创建这样一种独立的“命名”类型：

　　[image: ..\程序图2\p107a.tif]


当我们打开一个命名类型时，我们得到的不是一个dtype，而是另外一种东西：

　　[image: ..\程序图2\p107b.tif]


和数据集对象一样，这个h5py.Datatype
 对象是一个代理对象，它允许你访问底层的HDF5数据类型。其最显而易见的属性是Datatype.dtype
 ，返回等效的NumPy的dtype对象：

　　[image: ..\程序图2\p107c.tif]


由于它们是文件中的正式对象，所以你还会看到很多其他属性：

　　[image: 程序7-7.jpg]


它还有.file
 属性表示其所在的h5py.File
 实例， .ref
 属性表示该类型的对象引用，以及各种特征，就跟Dataset
 和Group
 对象一样：

　　[image: ..\程序图2\p107e.tif]


提示




由于技术原因，HDF5命名类型现在被称为已承诺类型
 。你可能两种说法都听过。对于我们来说，它们指的是同一样东西。



8.3.2　链接命名类型

创建一个使用命名类型对象的数据集或特征很简单，只需要在创建时提供一个Datatype
 的实例作为其dtype：

　　[image: ..\程序图2\p107f.tif]


当你这样做时，HDF5不会将类型复制进数据集，而是在文件中另外创建了一个命名类型对象的引用。在帮助你保持数据的组织性的同时，还节省了磁盘空间。

至于特征也是一样，你必须在调用create
 方法时显式提供类型。比如，在根组创建一个使用我们命名类型的特征：

　　[image: ..\程序图2\p108a.tif]


8.3.3　管理命名类型

命名类型一旦创建就不能更改，不过你可以从文件中删除它们：

　　[image: ..\程序图2\p108b.tif]


但是不要耍花招用一个新的、不同的类型替代它。已经被数据集和特征引用的类型信息无法被删除。它将会一直存在，直到所有使用它的数据集和特征都从文件中被删除：

　　[image: ..\程序图2\p108c.tif]


8.4　维度标尺

真实世界的数据都有量纲。假设我们有一个大气层模拟程序输出的3D数据集，每个数据代表一个立体空间中每个点的温度：

　　[image: ..\程序图2\p108d.tif]


人们会很容易认出该数据集记录了“温度”，我们可以添加一个特征记录其标尺单位：

　　[image: ..\程序图2\p108e.tif]


但还有一个更细微的问题。假设我们的模拟是基于一个对流过程，在z
 方向上的分辨率远高于x
 和y
 方向。比如，在垂直方向的分辨率可能是100m而水平方向却是10km。我们可以通过添加另一个特征来解决这个问题，如一个“步数”特征如下：

　　[image: ..\程序图2\p108f.tif]


另外，每个坐标轴分别代表什么？我们可能会猜，第一个坐标轴是x
 方向吗？还是该模拟程序首先输出z
 ？我猜我们可以靠添加第三个特征来记录这点：

　　[image: ..\程序图2\p109a.tif]


当然，我们不得不将这些特征规范告诉所有的同事，而且如果视图软件不知道我们的特征规范，在将数据集可视化之后它看上去就是被“压扁”的。我估计如果我们在z方向上改用变长步数，视图软件就会崩溃……

此类问题是如此普遍以至于诞生了一个标准：HDF5维度标尺
 规范。和上面用特征表示的标尺系统一样，该功能也建立在HDF5之上，用标准的数据集、特征和引用等部件来创建一个更有表现力的对象。

像这样的功能有很多，全都由HDF组织（HDF5的作者和软件维护者）在一系列的RFC中标准化。这样做的一大好处是第三方应用程序知道如何处理一组特定的组、数据集、特征和引用的组合。比如，一个可视化程序可以识别出我们创建的坐标轴，并将我们的模拟输出“正确”渲染出来，或者根据HDF5图像
 标准选择正确的调色板来渲染一幅天文照片。

8.4.1　创建维度标尺

让我们重新回顾之前那个3D温度测量数据集。在使用维度标尺之前，先要删除那些我们自己添加的特征：

　　[image: 程序7-8.jpg]


我们的数据集上有一个一直被我们忽视的属性：

　　[image: ..\程序图2\p109c.tif]


这是我们维度标尺的入口。HDF5一个“维度标尺”就是一个拥有一些元数据的独立的“坐标轴”数据集，通过引用跟主数据集链接在一起。在我们的例子中，我们想要创建三个维度标尺：x
 轴，步长10km；y
 轴，步长是10km；z
 轴，步长100m。

为了记录这点，我们首先创建三个数据集来存放维度标尺的“坐标轴”：

　　[image: ..\程序图2\p109d.tif]


现在，我们在dset.dims
 上调用create_scale
 ，通过HDF5将它们转化成正式的“维度标尺”数据集：

　　[image: ..\程序图2\p109e.tif]


值得花点时间看看实际发生了什么。让我们调查scale_x
 数据集都有哪些特征：

　　[image: ..\程序图2\p110a.tif]


没错。create_scale
 干的唯一的事情就是将一些标准化的特征附加到数据集上。

8.4.2　在数据集上添加标尺

现在我们有了三个标尺，我们可以将它们跟我们的数据集关联起来。不过请注意，我们需要将每个标尺分别跟数据集对应的坐标轴关联。这些坐标轴通过Dataset.dims
 对象上的索引来表示：

　　[image: ..\程序图2\p110b.tif]



dims[N]
 上的对象是另一个小代理，它帮助追踪每个维度标尺被附加到数据集的哪个轴上。没错，你还可以将多个标尺附加到同一个轴！这对于那些需要在一个轴的两个方向都创建坐标的人来说是个好消息。


dims[N]
 代理对象像一个有序字典一样工作，同时支持通过名字访问和通过索引访问。索引表示标尺被添加的顺序。比如，要访问x
 轴标尺的数据集，我们可以访问数据集维度“0”上的第一个标尺：

　　[image: ..\程序图2\p110c.tif]


而要获取实际的坐标值，只需要对数据集切片：

　　[image: 程序7-9.png]


我们还可以通过使用标尺创建时的名字进行字典风格的访问：

　　[image: ..\程序图2\p111b.tif]


另外还有一些字典风格的方法也可以使用，包括items
 、keys
 和values
 。

最后，你还可以给数据集的每个坐标轴打上标签。这是记录哪个轴是x
 、y
 、z
 的正确地方：

　　[image: ..\程序图2\p111c.tif]


现在我们已经介绍了所有的基本组件，是时候来谈一谈HDF5编程中最痛苦的问题之一——并发性了。








第9章　HDF5并发性：多线程和多进程

并发计算在十年前就已经成为科学编程不可或缺的部分。现在几乎每台计算机都至少有两个运算核心，工作站更是轻易能上到12个或更多。跳水的硬件价格甚至让那些小的研究组织都能够获得上百核心的计算集群。

作为一个快速发展且能够轻易访问C和FORTRAN库的编程语言，Python正在越来越多地被用于计算平台的顶层“粘合”语言。从ctypes
 到Cython甚至是内建的NumPy函数，Python写的科学程序有各种机制去尽可能利用已有的那些用C或FORTRAN写成的“重量级”库。

本章讨论用Python编写并发代码的各种机制，以及它们如何跟HDF5互动。

9.1　Python并发的基本概念

泛泛而谈，Python有3种并发编程的方法：多线程、多进程和消息传递接口（MPI）。

对于GUI和调用外部库的应用程序来说，由于不占用Python解释器，使用基于多线程的代码就足够了。我们随后会见到，在运行纯Python程序时，你无法占用多于一个的运算核心。在HDF5方面，使用多线程也不会带来性能提升，因为HDF5库会将所有的调用都序列化。


multiprocessing
 是一个Python最近支持的内建模块，它提供了基于fork()
 的基本并发处理支持。其主要的限制是你的并发处理不能共享同一个HDF5文件，哪怕该文件是以只读的方式打开。这是HDF5库的一个限制。基于多进程的代码适合那些需要长期运行、CPU密集而数据I/O相对较少的程序。它是让Python并发代码使用多于一个运算核心最简单的方法，强烈推荐给通用型计算。

如果上面两个不能满足你，那么基于MPI的并发HDF5就是目前为止你最好的选择。MPI是HDF5库官方“推荐”支持的并发机制。它对并发的进程数没有限制，所有的进程都能共享同一个HDF5文件，读写数据并修改文件结构。用这个方法编写的程序需要更仔细一点，但它的确是HDF5并发环境下最优雅也是最高性能的解决方案。

另外，第四个并发计算机制正在变得越来越流行。Ipython——你可能已经开始用它来作一个更加方便的解释器接口，并且拥有自己的基于ZeroMQ网络系统的集群能力。其后端甚至可以使用MPI来提升并发性能。目前作者对于实际运行于IPython并发模型上的h5py程序所知不多。但你一定要记得去关注它，不说别的，光是IPython为计算机集群提供的非常简便的界面就值回票价。

9.2　多线程

HDF5对线程级别的并发没有本地支持。虽然你可以安全地在多线程程序中使用HDF5（和h5py），但在效率上没有什么提升。对于很多应用程序来说，这并不是一个问题。以GUI应用为例，它大多数时间都在等待用户输入。

在我们开始之前，回顾一些Python世界的多线程编程的基本概念是很重要的。Python自身包含了一个单一的主锁用于保护对解释器内部函数的访问，称为全局解释器锁（GIL）。该锁将多个线程对资源的访问序列化，如对象引用计数等。你可以在Python程序中有任意多个线程，但一次只有一个可以使用解释器。

这没什么大不了的，特别是当程序是GUI或基于Web的应用时，大多数时间都在等待事件。在这种情况下，I/O线程在等待，GIL被“释放”，其他线程就可以使用解释器。

h5py使用了类似的概念。对HDF5的访问被一个锁序列化了，所以一次只有一个线程能够访问HDF5库。和Python其他的I/O机制不同，所有对HDF5库的访问都是“阻塞”的。一旦发生一个HDF5调用，GIL直到其完成都不会被释放。

图9-1显示了其工作模式。如果你有多个线程在运行，如果其中一个进行了HDF5调用（比如，将一个大数据集写入磁盘），其他线程都无法继续，直到调用完成。

[image: ..\程序图\备\0901.tif]


图9-1　基于线程的HDF5程序概览

h5py模块是“线程安全”的，也就是说你可以安全地在线程之间共享对象而不会导致崩溃，也不会发生全局状态导致某个线程影响另一个线程的事情。但是某些高级操作不保证原子性。因此推荐你用递归锁管理自己的HDF5对象的访问。

这里有一个例子。我们将创建一个共享的HDF5文件，两个线程会进行一些计算并将结果写入文件。对文件的访问由一个threading.RLock
 类的实例管理：

　　[image: 程序9-1.jpg]


　　[image: ..\程序图2\p116.tif]


提示




有一种被称为“线程安全”的HDF5。这是一个HDF5库自身的编译期选项。使用它不会有任何伤害，但它对于h5py的线程安全不是必须的。



9.3　多进程

由于GIL，一个基于线程的Python程序永远只能一次使用一个处理器的时间。写本地Python程序做并发处理时，这样很让人焦急。历史上，人们使用过一些临时的解决方案，比如开多个Python进程，通过文件系统进行通信等。

从版本2.6开始，Python包含了一个入门级的并发处理模块multiprocessing
 。它以类似线程的方式管理多个Python进程。

HDF5也可以使用multiprocessing
 ，不过需要记住一些注意事项。最重要的是记住新进程继承了来自父进程的HDF5库的状态
 。一种很常见的情况是多个进程为了一个打开的文件互相竞争。在本书写作时（2013年8月），这种情况甚至会发生在只读的文件上，这跟multiprocessing
 的实现细节有关，它的实现基于Linux/Unix操作系统的fork()
 系统调用。HDF组织已经意识到了这个限制，你可以检查h5py/PyTables的最新文档看看该限制是否已经被解决了。

同时，为了避免问题，这里有一些预防手段：

1．仅在主进程里进行文件I/O，且不要在文件打开时使用multiprocessing
 功能。

2．多个子进程可以安全地读取
 同一个文件；但文件必须在新进程创建以后打开
 。

3．让每个子进程写入
 不同的文件，在结束时合并它们。

图9-2显示了流程（1）。初始的进程负责文件I/O，并通过queue以及其他multiprocessing
 组件跟子进程通信。

[image: ..\程序图\备\0902.tif]


图9-2　基于multiprocessing的HDF5程序概览

有一种Python并发计算的一种机制叫“进程池”，它将工作任务分派给工作进程。进程池是multiprocessing.Pool
 的实例，它具有一个内建的map()
 可以将工作并行分派：

　　[image: 程序9-3.jpg]


下面是一个HDF5使用Pool
 的例子。假设我们有一个文件包含一个1维数据集，内含坐标对，我们想要计算它们到原点的距离。这对于并发计算来说是小菜一碟，因为每次计算都不会互相依赖。首先创建文件，它包含一个“coords”数据集：

　　[image: ..\程序图2\p118b.tif]


我们的程序会用一个仅一条语句的函数计算距离，一个拥有4个工作进程的进程池来处理1 000次运算。注意当我们调用map
 时没有打开任何文件：

　　[image: 程序9-4.jpg]


　　[image: 程序图]


如果你想要用multiprocessing
 和HDF5干更复杂的活，事情就复杂了。你的进程不能同时访问同一个文件。要么你像上面那样在主进程显式进行I/O，要么你让每个进程生成一堆较小的“碎片”文件，然后在结束时将它们连结在一起：

　　[image: 程序9-5.jpg]


这段代码简直令人崩溃，主要就是因为多个进程会为打开的文件竞争。有没有一种方法能够在进程间共享一个文件，并自动对读写进行同步？答案是：并发HDF5。

9.4　MPI和并发HDF5

图9-3显示了一个应用程序如何使用并发HDF5。和上述的多线程以及多进程方法相比，基于MPI的应用程序只需要启动多个并发的Python解释器进程。这些解释器进程通过MPI库互相通信。它跟多进程方法的关键区别在于并发HDF5的进程都是同辈
 ，而不像之前我们在使用Pool
 对象时都是子进程。

[image: ..\15-0931 改图\0903.tif]


图9-3　基于MPI的并发HDF5

当然，这也意味着所有的文件访问
 都必须通过MPI库来进行协调。否则多个进程会在磁盘的同一文件上“打架”。

幸运的是，HDF5自身已经处理了几乎所有这方面的细节。你需要做的就是用一个特别的驱动打开需要共享的文件，并遵循一些数据一致性方面的约束。

在深入并发HDF5之前，先让我们看一下基于MPI的程序如何跟Python打交道。

9.4.1　一个非常快速的MPI介绍

基于MPI的程序和那些基于多线程或多进程的程序有细微差别。在Python这边不需要显式创建进程，你只要写一个Python脚本并通过一个特殊的程序mpiexec
 启动。这里是一个MPI的“Hello World”示例：

　　[image: 程序9-7.jpg]


我们从mpiexec
 启动这个Python脚本并在4个进程上运行：

　　[image: Doc11.files\image001.png]


　　[image: ..\程序图2\p121a.tif]


上例的COMM_WORLD对象是一个MPI通信器
 。通过这些对象，进程间通信全都在MPI库内部进行。除了“send”和“receive”方法之外，MPI通信器还支持多种高级的“散布”操作将工作分派给多个进程。本书范围不涉及完整的MPI功能介绍，我们将只介绍于一些基本功能。


COMM_WORLD
 对象的属性rank
 是一个标识当前运行的进程整型。你会注意到输出语句打印的rank
 是“无序”的。和多线程的情形一样，我们的4个进程并发运行，无法确保哪个会先完成。我们会在后面讲述一些基本的进程间同步的方法。

提示




mpi4py
 的网站是http://mpi4py.scipy.org
 ，上面详细介绍了如何在Python下使用MPI，还包括大量的例子。



9.4.2　基于MPI的HDF5程序

编译一个MPI模式的h5py很容易。难点在于获取一个编译于“并发”模式的HDF5版本。不过越来越多的Linux发行版已经将它作为一个内建软件包发布。所以，当你在编译h5py时，只需要打开--mpi
 选项：

　　[image: ..\程序图2\p121b.tif]


提示




如果你在安装方面遇到了问题，http://www.h5py.org
 上的指南会为你提供各种建议和示例。本书的示例使用的是OpenMPI编译的HDF5，在Linux下运行。



Python这边，你所需要做的就是在打开文件时指定使用mpio
 驱动，同时还要指定一个MPI通信器，如COMM_WORLD
 ：

　　[image: 程序9-9.jpg]


相比于其他的文件驱动，通过mpio
 打开的文件可以安全地被多进程访问。

下面是我们MPI版本的距离计算代码。注意这里的工作是通过进程的rank隐式
 分派，而不是像之前的多进程例子那样通过map()
 显式分派。

　　[image: 程序9-10.jpg]


9.4.3　集体操作和独立操作

MPI有两种操作风格：集体操作
 ，意味着所有的进程都以同样的顺序执行操作；独立操作
 ，意味着每个进程可以选择自身是否参与操作，时间不限，顺序不限。

HDF5这边主要的约束是：对文件元数据的修改必须通过集体操作完成
 。下面是一些适用的情形：


	打开或关闭一个文件；

	创建或删除数据集，组，属性或命名类型；

	改变一个数据集的形状；

	移动或复制文件中的对象。



一般来说这不算什么大问题。对于你的代码来说，这意味着：当你根据进程的rank（或其他进程间通信的结果）执行不同的代码路径时，确保你只处理数据I/O。对于独立操作的进程来说，只要不涉及元数据
 操作，读写数据是没有问题的。

下面是一些简单的例子：

　　[image: 程序9-11.jpg]


如果你违反了这个约束，一般来说你不会
 得到一个异常，而是会在背后发生各种糟糕的事情
 ，结果有可能会威胁到你的数据。

注意“集体”操作不
 意味着操作是“同步”的。比如，上例所有的进程都以集体操作的方式调用create_dataset
 ，这些进程在调用完成之后都不会停下来等待其他进程跟上。唯一的约束是每个进程都必须以同样的顺序执行调用。

9.4.4　原子操作模式

有时候有必要在多个进程之间同步状态。比如，你可能想要确保分布式计算的第一阶段完成以后才开始下一个部分。MPI提供了多种进程同步机制。最简单的一种叫“同步屏障”。在Python这边，只需要简单调用一个名为Barrier
 的函数来阻塞自身，直到所有的进程都执行到了程序的同一个地方。

这里有一个例子。该程序会乱序打印“A”和“B”语句：

　　[image: 程序9-12.jpg]


运行的结果是：

　　[image: ..\程序图2\p124b.tif]


我们的COMM_WORLD
 通信器包含了Barrier
 函数。如果我们让所有进程在打印“B”语句之前增加一个屏障，那么结果将是：

　　[image: 程序9-13.jpg]


了解了Barrier
 之后，你觉得下面这个双进程程序的输出会是什么？

　　[image: 程序9-14.jpg]


如果你的答案是“42”那就错了
 。你可能得到42也可能得到0。这是MPI在一致性方面最令人不爽的一点。默认的写入语义不确保写入操作在Barrier
 返回之前能完成。为什么？性能。因为MPI一般被用于那些需要上千个处理器来解决的巨型问题，人们通常更愿意牺牲一些一致性来做到尽最大可能得快。

HDF5从1.8.9版本开始，提供了一个功能来解决这个问题。你可以为你的文件打开MPI的“原子操作”模式。这会打开一个底层功能，以牺牲性能为代价换来严格的一致性保证。这意味着Barrier
 （以及其他MPI同步方法）以你期望的方式跟写入操作互动。下面这个修改后的程序将始终打印“42”：

　　[image: 程序9-15.jpg]


结果当然就是性能会变差。通常来说，最好的解决方案是不要在进程间通过文件来传递数据。MPI有很棒的进程间通信工具。用它们！








第10章　下一步

现在你已经对HDF5有了充分的了解，该由你来决定如何使用这些知识！这里有一些资源可以帮助你。

10.1　寻求帮助

Python社区非常开放，h5py、NumPy和SciPy的用户也包容在其中。不要害怕在h5py(h5py@googlegroups.com), NumPy(numpy-discussion@scipy.org)或SciPy (scipy- user@scipy.org)的邮件列表上提问。如果你是NumPy世界的新手，Stack Overflow (http://stackoverflow.com
 )也是一个咨询技术问题的好地方。

你可以在http://www.h5py.org
 找到h5py的技术文档，包括API参考手册。HDF组织在http://www.hdfgroup.org
 上还有一份详尽参考手册和一篇针对C语言程序员的用户指南。

如果你正在一个HDF5应用程序上工作，如EOS5，你可以去他们的社区获得更多信息，比如文件的组织格式等。有关HDF5的通用问题（不涉及h5py或Python），你可以贴到HDF组织的公开论坛hdf-forum@list.hdfgroup.org上。你还可以通过help@hdfgroup.org向HDF组织直接报告bug，以及咨询技术问 题等。

最后，如果你需要了解更多用Python来进行科学编程的信息，《Python for Data Analysis》(McKinney, 2012)是一个很好的起点。对于那些需要快速浏览一下用Python做分析的介绍或者对于那些仅仅想要查询fft函数用法的人来说，SciPy网站（http://scipy.org
 ）上也有很多教程和参考资料。

10.2　做出贡献

随着你继续使用HDF5，你可能会时不时报告一个bug或提交一个功能需求。h5py和PyTables项目都托管在GitHub上（分别是http://github.com/h5py/h5py
 和http://github.com/PyTables/PyTables
 ），欢迎用户提交bug和功能需求。你甚至可以直接用git版本控制系统和GitHub的“pull requests”功能贡献代码。http://www.h5py.org
 上有更多关于贡献的讨论。
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>>> f2[ 'linkname'] = hSpy.ExternallLink('file_with_resource.hdf5', 'mygroup')
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>>> dset = f.create_dataset('mydata', (100,), dtype=dt)
>>> dset["time", 0] = time.time()
>>> dset["sensor", 0] = ((1,2), (3,4))
>>> out = dset[0]
>>> out
(1368217143, [[1.0, 2.0], [3.0, 4.0]1])
>>> out["sensor"
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[ 3., 4.]], dtype=float32)
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OEBPS/Image00189.gif
>>> t2[ ' /Llinkname'].parent == f2["'/"]
False





OEBPS/Image00310.gif
>>> dset = f.create_dataset('opaque', (10,), dtype=dt)
>>> dset.dtype





OEBPS/Image00301.gif
>>> with h5py.File('bool.hdf5','w') as f:
f.create dataset('bool', (100,), dtype=np.bool)





OEBPS/Image00182.gif
>>> grp.move( 'new_dataset_name', 'dataset')

>>> f['softlink'] = h5py.SoftLink('/mygroup/dataset')
>>> f['softlink'] == grp['dataset']

True





OEBPS/Image00303.gif
>>> dt = np.dtype('(2,2)f")
>>> dt
dtype(('float32',(2, 2)))





OEBPS/Image00181.gif
>>> f| 'hardlink'] = dset

>>> f['hardlink'] == grp['dataset']

True

>>> grp.move( 'dataset', 'new_dataset_name')
>>> f['hardlink'] == grp['new_dataset_name']
True





OEBPS/Image00302.gif
Opened "bool.haf5" with sec2 driver.

/ Group
Location: 1:96
Links: 1
/bool Dataset {100/100}
Location: 1:800
Links: 1
Storage: 100 logical bytes, 0 allocated bytes
Type: enum native signed char {
FALSE =0
TRUE =1





OEBPS/Image00195.gif
>>> f| 'softlink'] = h5py.SoftLink('/subgroup’)

>>> with h5py.File('get _demo _ext.hdf5','w') as f2:
f2.create_group('egroup')

>>> f['extlink'] = h5py.ExternalLink('get_demo_ext.hdf5','/egroup')

>>> for name in f:

print name, f.get(name, getlink=True)
dataset <h5py. _hl.group.HardLink object at 0x047277F0>
extlink <ExternalLink to "/egroup" in file "get _demo_ext.hdf5"
softlink <SoftLink to "/subgroup">
subgroup <h5py. hl.group.HardLink object at 0x047273B0O>





OEBPS/Image00316.gif
>>>

>>>

>>>

>>>

t = h5py.File( 'refs_demo.hdf5","'w")

grpl
grp2
dset

f.create_group('groupl')
f.create_group('group2')
f.create dataset('mydata', shape=(100,))





OEBPS/Image00194.gif
>>> for name in f:

. print name, f.get(name, getclass=True)
dataset <class 'h5py. hl.dataset.Dataset's>
subgroup <class 'h5py. hl.group.Group'>





OEBPS/Image00315.gif
>>> datetime.datetime.now().isoformat()
'2013-08-26T14:30:02.633000"





OEBPS/Image00197.gif
>>> f = h5py.File('require_demo.hdf5"', 'w')

>>> f.create_group('x"')

>>> f.create_group('y')

>>> f.create_group('y')

ValueError: unable to create group (Symbol table: Unable to initialize object)
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>>> out = f[grpl.ref]
>>> out == grpl
True
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>>> for name in f:
. print name, f.get(name, getclass=True, getlink=True)
dataset <class 'h5py. hl.group.HardLink'>
extlink <class 'h5py. hl.group.ExternalLink's>
softlink <class 'h5py. _hl.group.SoftLink'>
subgroup <class 'h5py. hl.group.HardLink'>
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>>> grpl.ref
<HDF5 object reference>





OEBPS/Image00199.gif
>>> del f|'y']
>>> f['y'] = f['x']
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>>> out = grp2|grpl.ref]
>>> out == grpl
True
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>>> f['y'] = f['x"]
ValueError: unable to create link (Links: Unable to initialize object)
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>>> i1sinstance(grpl.ref, h5py.Reference)
True
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>>> data = do_large_calculation()
>>> with h5py.File('output.hdf5') as f:
f.create dataset('results', data=data)
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>>> f|'/foo'].name
u'/foo'
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>>>

>>>

>>>

>>>

binary_blob = b"A\x00B\x00" # Try storing this directly! It won't work.
obj.attrs["name"] = np.void(binary blob) # "Void" type maps to HDF5 opaque
out = obj.attrs["name"

binary blob = out.tostring()
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dtype('|V200"')
>>> dset.shape
(10,)





OEBPS/Image00193.gif
>>> f = h5py.File('get_demo.hdf5"','w")
>>> f.create_group('subgroup')
>>> f.create dataset('dataset', (100,))
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>>> import time, datetime
>>> time.time()
1377548506 .627





OEBPS/Image00192.gif
>>> grp = f.create_group(u'e_with_accent_\uGOE9')
>>> print grp.name
/e with accent é
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>>> timestamp = np.dtype('u8')
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>>> out = a|0]
>>> out

(0.0, 0.0, 0.0)
>>> out["temp"]
0.0
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>>> h5py.special dtype(vlen=str)





OEBPS/Image00282.gif
>>> out = dset|0:1]
>>> out.dtype
dtype('object')
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>>> dt = h5py.special _dtype(vlen=unicode)
>>> dt
dtype(('[|04', [(({'type': <type 'unicode'>}, 'vlen'), '|04')]))
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>>> h5py.special dtype(vlen=bytes)
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u'Accent: \xe9'
>>> print dset[1]
Accent: é
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>>> dset = f.create_dataset('vlen_unicode', (100,), dtype=dt)
>>> dset[0] = "Hello"

>>> dset[1] = u"Accent: \u©OE9"

>>> dset[0]

u'Hello'

>>> dset[1]
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>>> out = af "temp" |
>>> out.shape
(100,)

>>> out.dtype
dtype('floatéd')
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>>> dt = np.dtype(|("temp", np.float), ("pressure"”, np.float), ("wind", np.float)])
>>> a = np.zeros((100,), dtype=dt)
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>>> dset[0:2]
array([Hello, Hello2], dtype=object)
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>>> out[...] = 98.6
>>> dset["temp", 90:100] = out





OEBPS/Image00293.gif
>>> out = dset|"temp"”, 90:100 |
>>> out.shape

(10,)

>>> out.dtype

dtype('floatéd')





OEBPS/Image00296.gif
Opened "test.hdf5" with sec2 driver.

/ Group
Location: 1:96
Links: 1
/single_complex Dataset {100/100}
Location: 1:800
Links: 1
Storage: 800 logical bytes, 0 allocated bytes
Type: struct {
"r" +0 native float
" +4 native float

1 8 bytes
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>>> dset = f.create dataset('single complex', (100,), dtype='c8')
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>>> dset = f.create_dataset('enum', (100,), dtype=dt)
>>> dset[0]
0]
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>>> mapping = {"RED": O, "GREEN": 1, "BLUE": 2
>>> dt = h5py.special dtype( enum=(np.int8, mapping) )
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>>> dset|[0] = 100
>>> dset[0]
100
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>>> dset[0].dtype
dtype('int8')
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>>> out = dset|"temp", "pressure”]

>>> out.shape

(100,)

>>> out.dtype

dtype([('temp', '<f8'), ('pressure', '<f8')])
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>>> dset = f.create dataset("compound", (100,), dtype=dt)





OEBPS/Image00383.gif
S mpliexec -n 4 python demo.py
A (rank 2)
B (rank 2)
A (rank 1)
A (rank 0)
B (rank 1)
A (rank 3)
B (rank 3)
B (rank 0)
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from random import random
from time import sleep
from mpi4py import MPI

comm = MPI.COMM_WORLD
rank = comm.rank

sleep(random()*5)
print "A (rank %d)" % rank

comm.Barrier() # Blocks until all processes catch up

sleep(random()*5)
print "B (rank %d)" % rank

$ mpiexec -n 4 python demol.py
A (rank 2)
A (rank 3)
A (rank 0)
A (rank 1)
B (rank 2)
B (rank 0)
B (rank 1)
B (rank 3)
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from mpi4py import MPI
import h5py

comm = MPI.COMM_WORLD
rank = comm.rank

f = h5py.File('collective_test.hdf5', 'w', driver='mpio', comm=comm)

# RIGHT: All processes participate when creating an object
dset = f.create_dataset('x', (100,), 'i')

# WRONG: Only one process participating in a metadata operation
if rank == 0:
dset.attrs['title'] = "Hello"

# RIGHT: Data I/0 can be independent
if rank == 0:
dset[0] = 42

# WRONG: All processes must participate in the same order
if rank == 0:

f.attrs['a'] = 10

f.attrs['b'] = 20
else:

f.attrs['b'] = 20

f.attrs['a'] = 10
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from random import random
from time import sleep
from mpi4py import MPI
comm = MPI.COMM_WORLD
rank = comm.rank

sleep(random()*5)
print "A (rank %d)" % rank
sleep(random()*5)
print "B (rank %d)" % rank
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import h5py

from mpi4py import MPI

comm = MPI.COMM_WORLD

rank = comm.rank

with h5py.File('atomicdemo.hdf5', 'w', driver='mpio', comm=comm) as f:

dset = f.create _dataset('x', (1,), dtype='i")

if rank == 0:
dset[0] = 42

comm.Barrier()

if rank ==
print dset[0]
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import h5py>
from mpi4py import MPI

comm = MPI.COMM_WORLD
rank = comm.rank

with h5py.File('atomicdemo.hdf5', 'w', driver='mpio', comm=comm) as f:
f.atomic = True # Enables strict atomic mode (requires HDF5 1.8.9+)
dset = f.create_dataset('x', (1,), dtype='1i")

if rank ==
dset[0] = 42

comm.Barrier()

if rank ==
print dset[0]
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>>> | 'BadName' |
KeyvError: "unable to open object (Symbol table: Can't open object)'





OEBPS/Image00164.gif
>>> dset4 = f["SubGroup/Datasetd” | # Right
>>> dset4 = f["Subgroup"]["Datasetd4"] # Works, but inefficient





OEBPS/Image00167.gif
>>> len(f)

5 "
>>> len(f["SubGroup"])
2
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>>> out = f.get("BadName")
>>> print out
None
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>>> grp.parent
<HDF5 group "/" (1 members)>





OEBPS/Image00168.gif
>>> f = h5py.File('propdemo.hdf5', 'w")
>>> grp = f.create_group('hello')

>>> grp.file == f

True





OEBPS/Image00170.gif
>>> f = h5py.File('linksdemo.hdf5', 'w')
>>> grpx = f.create_group('x"')

>>> grpx.name

' /x
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>>> out = f.create _group('/some/big/path")
>>> out
<HDF5 group "/some/big/path" (0 members)>





OEBPS/Image00163.gif
>>> dsetl = f| "Datasetl" |





OEBPS/Image00162.gif
>>>

>>>

>>>

>>>

| "Datasetl" | =
f["Dataset2"]
f["Dataset3"] = 3.0
subgroup[ "Dataset4"] =

1
N -
o o
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>>> import posixpath;
>>> parent = obj.file[posixpath.dirname(obj.name)]
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>>> f|'z'] = grpz
>>> grpz.name
u'/z'
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>>> dset[:]
array([0,1,2,3,4,5,6,7,8,9])
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>>> del f|'x'| # Last hard link; the group i1s deleted in the file
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>>> del f|'y']
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>>> dset[4:8]
array([4,5,6,7])





OEBPS/Image00180.gif
>>> t = h5py.File('test.hdf5','w")
>>> grp = f.create_group('mygroup')
>>> dset = grp.create dataset('dataset', (100,))





OEBPS/Image00079.gif
>>> dset|[4:8:2]
array([4,6])





OEBPS/Image00179.gif
S h5repack bigfile.hdf5 out.hdf5
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>>> dset = f.create_dataset('range', data=np.arange(10))
>>> dset[...]
array([o, 1, 2, 3, 4, 5, 6, 7, 8, 9])
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>>> dset[4]
4
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>>> grpy = f['y"]
>>> grpy == grpx
True
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>>> f|'y' | = grpx





OEBPS/Image00174.gif
>>> grpz = f.create_group(None)
>>> print grpz.name
None





OEBPS/Image00173.gif
>>> JgIrpx.ndhne
LII/XI
>>> grpy.name
u'/y'
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# Check for negative values and clip to 0

for ix in xrange(100):
val = dset[ix,:] # Read one row
valf val <0 ] =0 # Clip negative values to @
dset[ix,:] = val # Write row back out
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>>> Some_dset[0:10, 20:70] = out*2





OEBPS/Image00150.gif
>>> datal...| = np.arange(1024000)
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>>> out = dset|0:10, 20:70]
>>> out.shape
(10, 50)





OEBPS/Image00073.jpg
# Check for negative values and clip to @
for ix in xrange(100):
for iy in xrange(1000):
val = dset[ix,iy] # Read one element
if val < 0: dset[ix, iy] = 0 # Clip to 0 if needed
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>>> dest=f2['big']
>>> dset

<HDF5 dataset "big": shape (100, 1000), type "<f4">
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>>> dset = f.create_dataset("BigDataset", (1000,1000), dtype='f"', compression="gzip")
>>> dset.compression
'gZip'





OEBPS/Image00264.gif
Opened "November_ Run3.haf5" with sec2 driver.

/ Group
Attribute: timestamp scalar
Type: native long long

Data* 1352843341201





OEBPS/Image00142.jpg
BARE R
dset[0, 0:64, 0:64]

EPN
A
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>>> dset.attrs.modify( ' 'two_byte int', 40000)
>>> dset.attrs['two_byte int']
32767





OEBPS/Image00069.jpg
>>> dset = f.create_dataset('filled', (2,2), dtype=np.int32, fillvalue=42)
>>> dset[...]
array([[42, 42],

[42, 42]1])
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>>> dset.compression_opts
4

>>> dset.chunks

(63, 125)
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import pyplot as p
f = h5py.File("November_Run3.hdf5",'r"')
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>>> dset.fillvalue
17
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>>> dset|...] = 42.0

>>> dset[0,0]
47 0





OEBPS/Image00265.gif
Attribute:

version_number scalar

Type: native int
Data:
Location: 1:96
Links: 1
/0 Group
Attribute: experiment_name scalar
Type: 5-byte null-terminated ASCII string
Data: "Run3”
Attribute: id_dust_event scalar
Type: native long long
Data: 210790
Attribute: mass scalar
Type: native float
Data: 3.81768e-17
Attribute: velocity scalar
Type: native float
Data: 9646.3
Location: 1:11637136
Links: 1
/0/first_detector Dataset {100000/100000}
Attribute: dt scalar
Type: native float
Data: 2e-08
Location: 1:16848056
Links: 1
Storage: 400000 logical bytes, 400000 allocated bytes, 100.00% utilization
Type: native float
/8/second_detector Dataset {100000/100000}
Attribute: dt scalar
Type: native float
Data: 2e-08
Location: 1:16449216
Links: 1
Storage: 400000 logical bytes, 400000 allocated bytes, 100.00% utilization
Type: native float
/0/third_detector Dataset {100000/100000}
Attribute: dt scalar
Type: native float
Data: 2e-08
Location: 1:16449616
Links: 1
Storage: 400000 logical bytes, 400000 allocated bytes, 100.00% utilization
Type: native float

/1

Group
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>>> f,create dataset('newshape', data=imagedata, shape=(100, 2, 240, 640)
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>>> dset =f.create_dataset("Dataset2", (1000,), compression=9)

>>> dset.compression
'gzip"

>>> dset.compression_opts
9
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from some_science_package import charge_estimator
def update_particle_group(grp):

# Retrieve waveform data
first_det = grp['first_detector'][...]
second_det = grp['second_detector'][...]

# Retrieve time scaling data
dt = grp['first_detector'].attrs['dt']

# Peform charge estimation
charge = charge_estimator(first_det, second_det, interval=dt)

# Write charge to file
grp.attrs['charge'] = charge
print "For group %s, got charge %.2g9" % (grp.name, charge)

>>> for grp in f.itervalues():
update_particle_group(grp)






OEBPS/Image00068.jpg
>>> dset = f.create_dataset('empty', (2,2), dtype=np.int32)
>>> dset[...]
array([[o, o],

[e, o11)
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>>> dset

create_dataset("Dataset", (1000,), compressiol

"gzip")
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# Retrieve HDF5 dataset
first_detector = f['/0/first_detector']

# Make a properly scaled time axis
x_axis = np.arange(len(first_detector))*first_detector.attrs['dt']

# Plot the result
p.plot(x_axis, first_detector[...])
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>>> f.create_dataset('x', data=1e256, dtype=np.floaté4)
>>> print f['x'][...]

le+256

>>> f.create_dataset('y', data=1e256, dtype=np.float32)
>>> print f['y'][...]

inf
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>>> dset = myfile.create_dataset("Dataset 4", (1000,), compression="1zf")
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>>> dset = f.create dataset('half float', (100,100,100), dtype=np.floatl6)
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>>> 1magedata.shape
(100, 480, 640)
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>>> dset= myfile.create_dataset("Dataset 3", (1000,), compression="szip")





OEBPS/Image00269.gif
>>> f= hSpy.File("typesdemo.h df5")

>>> dset = f.create_dataset('smallint', (10,), dtype=np.int8
>>> dset[0] = 300

>>> dset[0]

127

>>> a = np.zeros((10,), dtype=np.int8)

>>> a[0] = 300

>>> a[0]

_44
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3.0520598888397217
>>> timeit(test2, setup=setup, number=1)
7 5036721229553223
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>>> dset.attrs.modify('two_byte int', 33)
>>> dset.attrs['two_byte int']
33





OEBPS/Image00261.gif
Storage: 400 logical bytes, 0 allocated bytes
Type: native float





OEBPS/Image00063.gif
>>> dset.read direct(big out)





OEBPS/Image00064.gif
>>> With dset.astype('floatéd’):
out = dset[0,:]

>>> out.dtype

dtype('floatéd')
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>>> dset = 2] 'big’ ]
>>> dset.dtype
dtype('float32')
>>> dset.shape
(100, 1000)





OEBPS/Image00062.gif
>>> bi1g out = np.empty((100, 1000), dtype=np.float64)





OEBPS/Image00060.jpg
>>> f1=h5py.File("bigl.hdf5")

>>> f2=h5py.File("big2.hdf5")
>>> f1['big'].dtype

dtype('float6d’')
>>> f2['big'].dtype
dtype('float32')





OEBPS/Image00154.gif
(Ox00 Ox00 Ox00 ... ) (OxO0 Ox00 Ox00 ... ) (OxO02 O0xO1 0x01 ... ) (Ox3E 0Ox42 0Ox06 ...)
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# Read first 5 lines from file

# Ed M. 4/3/12: Increased max line size from 100 to 256 per issue #344

# Ed M. 5/1/12: Increased to 1000 per issue #345

# Ed M. 6/2/12: Fixed.

# TODO: mysterious crashes with MemoryError when many threads running (#346)

a = np.empty((5,), dtype='5100000")
for idx in xrange(5):
al[idx] = textfile.readline()
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(Ox00 Ox00 0x02 Ox3E) (Ox00 Ox00 Ox01 0x42) (OxOO0 OxO00 Ox01 Ox06) ...
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>>> dt = np.dtype('S3"')
>>> g = np.array( [ "a", "ab", "abc", "abcd" ], dtype=dt)
>>> 4d
array(['a', 'ab', 'abc', 'abc'],
dtype='|S3"')





OEBPS/Image00058.gif
>>> with h5py.File('bigl.hdf5','w') as f1:
f1['big'] = bigdata

$ ls -lh big1l.hdf5
-Tw-r--r-- 1 computer computer 784K Apr 13 14:40 foo.hdf5
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>>> dset.shuffle
True
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>>> dt.kind
|O|





OEBPS/Image00059.gif
>>> with h5py.File('big2.hdf5','w') as f2:
f2.create_dataset('big', data=bigdata, dtype=np.float32)

$ ls -lh big2.hdf5
-rw-r--r-- 1 computer computer 393K Apr 13 14:42 foo.hdf5
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>>> dset = myfile.create dataset("Data", (1000,), compression="gzip", shuffle=True)
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>>> dt = h5py.special _dtype(vlen=str)
>>> dt
dtype(('[|04', [(({'type': <type 'str'>}, 'vlen'), '|104')]))
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S Ls -Lh testfile.hdf5
-rw-r--r-- 1 computer computer 66K Mar 6 21:23 testfile.hdf5
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>>> dset.fletcher3?
True
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>>> dset|[0] = "Hello"
>>> dset[1] = np.string_("Hello2")
>>> dset[3] = "X"*10000
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>>> bigdata=np.ones((100,1000))
>>> bigdata.dtype

dtype('float64d')
>>> bigdata.shape
(100, 1000)
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>>> dset = myfile.create dataset("Data", (1000,), fletcher32=True)
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>>> dset = f.create dataset('vlen dataset', (100,), dtype=dt).
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>>> dset = f.create dataset("big dataset", (1024**3,), dtype=np.float32)
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>>> subsubgroup = subgroup.create_group("'AnotherGroup")
>>> subsubgroup.name
' /SubGroup/AnotherGroup'
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>>> dset|[0:1024] = np.arange(1024)
>>> f,flush()
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>>> f = h5py.File("Groups.hdf5")

>>> subgroup = f.create_group("SubGroup")
>>> subgroup

<HDF5 group "/SubGroup" (0 members)>

>>> subgroup.name

" /SubGroup'





OEBPS/Image00280.jpg
>>> out = dest[0]
>>> type(out)
str
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>>> 4
>>> 4

dset|...]
a.astype(np.float32)
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>>> datal...| = np.random(1024000)





OEBPS/Image00273.gif
>>> dset| 0] = "thisstringhasmorethanlOcharacters’
>>> dset[0]
"thisstring'





OEBPS/Image00151.gif
>>> datal...| = np.sin(np.arange(1024000)/32.) + (np.random(1024000)*0.5-0.25)
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>>> dt = np.dtype("S10") # 10-character byte string

>>> dset = f.create_dataset('fixed_string', (100,), dtype=dt)
>>> dset[0] = "Hello"

>>> dset[0]

"Hello'
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>>> dset|[1:4,1] = 2.0

>>> dset[...]

array([[ 1., 1.],
[ 1., 2.],
[ 1., 2.],
[ 1., 2.],
[ 1., 1.]]
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>>> tile = dset[0,0:64,0:64]
>>> tile.shape
(64, 64)





OEBPS/Image00250.gif
>>> ones_dset =

>>> ones_dset][...

array([[ 1., 1.
[ 1., 1.
[ 1., 1.

[ 1.
[ 1., 1.
[ 1

fldset.attrs| 'ones' ||

]
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>>> dset = f.create_dataset("testl"”, (10, 10))

>>> dset

<HDF5 dataset "test1": shape (10, 10), type "<f4">

>>> dset = f.create_dataset("test2", (10, 10), dtype=np.complex64)
>>> dset

<HDF5 dataset "test2": shape (10, 10), type "<c8">
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>>> ones_dset = f.create_dataset('ones _data', data=np.ones((100,100)))
>>> dset.attrs['ones'] = ones_dset.ref

>>> dset.attrs['ones']

<HDF5 object reference>
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with h5py.File('coords.hdf5', 'w') as f:
dset = f.create_dataset('coords', (1000, 2), dtype='f4')
dset[...] = np.random.random((1000,2))
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>>> out = dset[...]
>>> out
array([[ 1.
[ 1.,
1
1

-

-

[
[ 1.,
[ 1.,
>>> type(out)
<type 'numpy.ndarray's

* 3

ahalalals
e e e e

1)
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>>> dset = f.create dataset('chunked', (100,480,640), dtype="'11', chunks=(1,64,64))
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>>> dset.dtype
dtype('float64')
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dset2 = f.create _dataset('timetraces2', (5000, 1000), maxshape=(None, 1000))

ntraces = 0

def add_trace 2(arr):
global ntraces
dset2[ntraces,:] = arr
ntraces += 1

def done():
dset2.resize((ntraces,1000))
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>>> dset.dtype
dtype('float32')
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>>> dset.dims[0]]["Simulation X (North) axis"|]
<HDF5 dataset "scale x": shape (100,), type "<f8">
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>>> dset.shape
(5, 2)





OEBPS/Image00241.gif
>>> dset.attrs.get('run_1id")

144

>>> print dset.attrs.get('missing')
None
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>>> dset.dims[0][0][...]

array([
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>>> f = h5py.File("testfile.hdf5")





OEBPS/Image00123.gif
>>> a[1,1]
IDI
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S h5ls -vlr attrsdemo.hdf5
Opened "attrsdemo.hdf5" with sec2 driver.

/ Group
Location: 1:96
Links: 1
/dataset Dataset {100/100}
Attribute: run_1id scalar
Type: native int
Data: 144
Attribute: sample_rate scalar
Type: native double
Data: 1e+08
Attribute: title scalar
Type: variable-length null-terminated ASCII string
Data: "Dataset from third round of experiments”
Location: 1:800
Links: 1

Storage: 400 logical bytes, 0 allocated bytes
Type: native float
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>>> arr = np.ones((5,2))

>>> f["my dataset"] = arr

>>> dset = f["my dataset"]

>>> dset

<HDF5 dataset "my dataset": shape (5, 2), type "<f8">
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>SS a - np.array([ [”A”,”B”], [”C”,”D”] ])
>>> print a

[['A' |B|]

[|C| |D|]]
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>>> f,flush()
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>>> dset.dims|[0]. label = "Xx"
>>> dset.dims[1].label = "y'
>>> dset.dims[2].label = "Zz"
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>>> # Split the file into 1-GB chunks
>>> T = h5py.File("family.hdf5", driver="family", memb size=1024%%3)
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offset = 2*0 + 1*1 -> 1
buffer[offset] -> value "B
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np.ones((100,))

>>> dset.attrs['ones’]
>>> dset.attrs['ones']

array([
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# Wait until both threads have finished
thread1. join()
thread2. join()

f.close()
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>3

v

>>>
512

>>>

>>>

T = h5py.File("userblock.hdf5", "w", userblock_size=512)
f.userblock_size # Would be @ if no user block present

f.close()

with open("userblock.hdf5", "rb+") as f:
f.write("a"*512)

# Open as regular Python file
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>>> Np.array(144).dtype
dtype('int32"')
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import threading
import time
import random
import Numpy as np
import h5py

f = h5py.File("thread_demo.hdf5", "w")
dset = f.create_dataset("data", (2, 1024), dtype='f")
lock = threading.RLock()

class ComputeThread(threading.Thread):

def

def

threadi
thread2

thread1.
thread?2.

__init__(self, axis):
self.axis =axis @ # One thread does dset[0,:], the other dset[1, :].
threading.Thread.__init__(self)

run(self):
""" perform a series of (simulated) computations and save to dataset.

win

for idx in xrange(1024):
random_number = random.random()*0.01

time.sleep(random_number) # Perform computation
with lock:
dset[self.axis, idx] = random_number # Save to dataset
= ComputeThread(0)
= ComputeThread(1)
start()

start()
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>>> T = PhSpy.File{("name.hdf5", driver="core")
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>>> image = dset|0, :, :]
>>> image.shape
(480, 640)
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>>> dset.attrs| 'ones' |
KeyError: "can't open attribute (Attribute: Can't open object)"
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>>> import string
>>> from multiprocessingimport Pool

>>> p = Pool(2) # Create a 2-process pool

>>> words_in = ['hello', 'some', 'words']
>>> words_out = p.map(string.upper, words_1in)

>>> print words_out
[ '"HELLO', 'SOME', 'WORDS']
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>>> T = h5py.File("name.hdf5", driver="core"”, backing store=True)
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>>> f = h5py.File("imagetest.hdf5")
>>> dset = f.create dataset("Images", (100, 480, 640), dtype='uint8')
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>>> dset.attrs| 'ones'] = np.ones((100, 100))
ValueError: unable to create attribute (Attribute: Unable to initialize object)
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>>> dset.dims[0][0]
<HDF5 dataset "scale x": shape (100,), type "<f8">
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>>> With open(“"somefile.txt”, "w") as f:
f.write("Hello!")
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>>> dsetl = f.create_dataset('timetracesl’, (1, 1000), maxshape=(None, 1000), chunks=(1,1000))
>>> dset2 = f.create_dataset('timetraces2', (5000, 1000), maxshape=(None, 1000), chunks=(1,1000))
>>> timeit(testl, setup=setup, number=1)
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>>> with h5py.File("name.hdf3", "w") as f:

y ¢ print f["missing_dataset"]

KeyError: "unable to open object (Symbol table: Can't open object)”
>>> print f

<«Closed HDF5 file>
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>>> dsetl.chunks
(1, 1000)
>>> dset2.chunks
(63, 125)
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$ h5Lls -vlr attrs_create.haf5
Opened "attrs _create.hdf5" with sec2 driver.

/

Location:
Links:
/dataset

Attribute:

Type:
Data:

Attribute:

Type:
Data:

Attribute:

Type:

Data:
Location:
Links:

Group
1:96
1
Dataset {100/100}
more_strings {2}
variable-length null-terminated ASCII string
"Hello", "Another string"
strings {2}
14-byte null-padded ASCII string
"Hello" '\00O' repeats 8 times, "Another string"
two_byte_int scalar
native short
190
1:800
1
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>>> T = h5py.File( "name.hdf5", "w-")
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>>> dset|0,0:64,0:64]
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S h5ls -vlr attrsdemo.hdf5/dataset
Opened "attrsdemo.hdf5" with sec2 driver.

dataset Dataset {100/100}
Attribute: Yet\ another\ title scalar
Type: variable-length null-terminated UTF-8 string
Data: "String with accent (\37777777703\37777777651)"
Attribute: ones scalar
Type: object reference
Data: DATASET-1:70568
Attribute: run_1id scalar
Type: native int
Data: 144
Attribute: sample_rate scalar
Type: native double
Data: 1e+08
Attribute: title scalar
Type: variable-length null-terminated ASCII string
Data: "Dataset from third round of experiments"
Attribute: title_fixed scalar
Type: 13-byte null-padded ASCII string

Data: "Another title"
Location: 1:800
Links: 1
Storage: 400 logical bytes, 0 allocated bytes
Type: native float
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>>> f = hopy.File("important_file.haf5", "w-"}

>>> f.close()

>>> f = h5py.File("important_file.hdf5", "w-"

IOError: unable to create file (File accessability: Unable to open file)
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>>> dset.chunks
(1, 64, 64)
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>>> dset.attrs| 'Yet another title'] = u'String with accent (\uGOE9)'
>>> f,flush()
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import os

import numpy as np

from multiprocessing import Pool
import h5py

def distance_block(idx):
""" Read a 100-element coordinates block, compute distances, and write

back out again to a process-specific file.
i

with h5py.File('coords.hdf5','r') as f:
data = f['coords'][idx:1dx+100]

result = np.sqrt(np.sum(data**2, axis=1))

with h5py.File('result_index_%d.hdf5'%idx, 'w') as f:
f['result'] = result

# Create out pool and carry out the computation
p = Pool(4)

p.map(distance_block, xrange(0, 1000, 100))

with h5py.File('coords.hdf5') as f:
set = f.create_dataset('distances', (1000,), dtype='f4')

# Loop over our 100-element "chunks" and merge the data into coords.hdf5
for idx in xrange(0, 1000, 100):

filename = 'result_index_%d.hdf5'%idx
with h5py.File(filename, 'r') as f2:
data = f2['result'][...]

dset[idx:1dx+100] = data
os.unlink(filename) # no longer needed
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>>> T = h5py.File("name.hdf5")
>»> T.close()





OEBPS/Image00134.jpg
>>> dset = f.create_dataset("Images", (100,480,640), 'f', chunks=True)
>>> dset.chunks
(13, 60, 80)
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>>> import pickle

>>> pickled_object = pickle.dumps({'key': 42}, protocol=0)
>>> pickled_object

"(dpO\nS'key'\np1\nI42\ns."

>>> dset.attrs['object'] = pickled_object

>>> obj = pickle.loads(dset.attrs['object'])

>>> obj

{'key': 42}
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S mpiexec -n 4 python demo.py
Hello World (from process 0)
Hello World (from process 1)
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>>>

>>>

>>>

>35>

-+ - —h

h5py.File("name.hdf5",
h5py.File("name.hdf5",

h5py.File("name,hdf5",
h5py.File("name. hdfs",

W)

ey

# New file overwriting any existing file
# Open read-only (must exist)

r+")} # Open read-write (must exist)

"3y

# Open read-write (create if doesn’'t exist)
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>>> dset.attrs| 'object'] = {}
TypeError: Object dtype dtype('object') has no native HDF5 equivalent
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from mpi4py import MPI
comm = MPI.COMM_WORLD

print "Hello World (from process %d)" % comm.rank
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$ h5dump demo.hdt5
HDF5 "demo.hdf5" {
GROUP "/" {
DATASET "array" {
DATATYPE H5T_STD_I32LE
DATASPACE SIMPLE { ( 10 ) / ( 10 ) }
DATA {
(©):0,1,2,3,4,5,6,7,8,9
}
}
GROUP "group" {
DATASET "subarray" {
DATATYPE H5T_STD_I32LE
DATASPACE SIMPLE { (2,2 )/ (2,2) ]
DATA {
0,0): 2, 2,
(1,8): 2, 2
}
}
}
DATASET "scalar" {
DATATYPE HST STD I32LE





OEBPS/Image00136.jpg
def add_trace_1(arr):

""" Add one trace to the dataset, expanding it as necessary """
dset1.resize( (dsetl.shape[0]+1, 1000) )
dseti[-1,:] = arr

ntraces = 0
def add_trace_2(arr):

""" Add one trace to the dataset, keeping count of the # of traces written """
global ntraces
dset2[ntraces,
ntraces += 1

def done():
v After all calls to add_trace_2, trim the dataset to size """
dset2.resize((ntraces,1000))





OEBPS/Image00257.gif
$ h5ls -vlr attrs_create.hdf5
Opened "attrs_create.hdf5" with sec2 driver.

/ Group
Location: 1:96
Links: 1
/dataset Dataset {100/100}
Attribute: two_byte int scalar
Type: native short
Data: 190
Location: 1:800
Links: 1

Storage: 400 logical bytes, 0 allocated bytes
Type: native float





OEBPS/Image00378.gif
S python setup.py build --mpi |--hdf5=/path/to/parallel/hdf5]
S [sudo] python setup.py install
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DATASPACE  SCALAR
DATA {

(0): 42

}
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>>> dsetl
>>> dset?2

f.create dataset( 'timetracesl', (1, 1000), maxshape=(None, 1000))
f.create dataset('timetraces2', (5000, 1000), maxshape=(None, 1000))
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>>>
>>>
>>>
>>
190

>>

v

v

f = hSpy.File('attrs_create.hdf5','w')

dset = f.create_dataset('dataset', (100,))
dset.attrs.create('two_byte_int', 190, dtype='i2')
dset.attrs['two_byte_int']

f.flush()
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Hello World (from process 3)
Hello World (from process 2)
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S h5ls demo.hdf5

array Dataset {10}
group Group

scalar Dataset {SCALAR}
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def testl():
""" Add N traces to the first dataset """

for idx in xrange(N):
add_trace_1(data)

def test2():
""" Add N traces to the second dataset, and then trim it """
for idx in xrange(N):
add_trace_2(data)
done()

>>> timeit(testl, setup=setup, number=1)
3.0431830883026123
>>> timeit(test2, setup=setup, number=1)
3.3972668647766113
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>>> dt = h5py.special _dtype(vlen=str)

>>> dset.attrs.create('more_strings', ["Hello", "Another string"], dtype=dt)
>>> dset.attrs['more_strings']

array([Hello, Another string], dtype=object)
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import NuUmMpy as np

import h5py

from mpi4py import MPI

comm = MPI.COMM_WORLD  # Communicator which links all our processes together

rank = comm.rank # Number which identifies this process. Since we'll
# have 4 processes, this will be in the range 0-3.

f = h5py.File('coords.hdf5', driver="'mpio', comm=comm)

coords_dset = f['coords']
distances_dset = f.create_dataset('distances', (1000,), dtype='f4"')

idx = rank*250 # This will be our starting index. Rank 0@ handles coordinate
# pairs 0-249, Rank 1 handles 250-499, Rank 2 500-749, and
# Rank 3 handles 750-999.

coords = coords_dset[idx:1dx+250] # Load process-specific data

result = np.sqrt(np.sum(coords**2, axis=1)) # Compute distances

distances_dset[idx:1dx+250] = result # Write process-specific data

f.close()
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5> h5ls -vlr demo.hdf5

/ Group
Location: 1:96
Links: 1
{array Dataset {16/10}
Location: 1:1400
Links: 1
Storage: 40 logical bytes, 40 allocated bytes, 100.00% utilization
Type: native int
/group Group
Location: 1:1672
Links: 1
/group/subarray Dataset {2/2, 2/2}
Location: 1:1832
Links: al
Storage: 16 logical bytes, 16 allocated bytes, 100.00% utilization
Type: native int
/scalar Dataset {SCALAR}
Location: 1:800
Links: 1

Storage: 4 logical bytes, 4 allocated bytes, 100.00% utilization
Type: native int
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def setup():
""" Re-initialize both datasets for the tests
global data, N, dsetl, dset2, ntraces
data = np.random.random(1000)
N = 10000 # Number of iterations
dsetl.resize((1,1000))
dset2.resize((10001,1000))
ntraces = 0
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>>> dset.attrs| 'strings’'] = | "Hello", "Another string"]
>>> dset.attrs['strings']
array([ 'Hello', 'Another string'],

dtype='|S14")
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from mMpl14py import MPI
import h5py

f = h5py.File("foo.hdf5", "w", driver="mpio", comm=MPI.COMM_WORLD)
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>>> Name = U name_eta_\u@3b7’
>>> f = h5py.File(name)

>>> print f.filename

name eta n
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>>> dset.attrs| 'title fixed'] = np.string ("Another title")





OEBPS/Image00372.jpg
return np.sqrt(np.sum(arr**2))

# Load data and close the input file
with h5py.File('coords.hdf5', 'r') as f:
data = f['coords'][...]

# Create a 4-process pool
p = Pool(4)

# Carry out parallel computation
result = np.array(p.map(distance, data))

# Write the result into a new dataset in the file
with h5py.File('coords.hdf5') as f:
f['distances'] = result
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import numpy as np
from multiprocessing import Pool
import h5py

def distance(arr):
""" Compute distance from origin to the point (arr is a shape-(2,) array)

miin
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>>> dset = f.create dataset('fixed', (2,2))
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>>> f = h5py.File('objectdemo.hdf5", 'w")
>>> grpx = f.create_group('x"')

>>> grpy = f.create_group('y')

>>> grpx == f['x']

True

>>> grpx == grpy

False
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>>> del f| 'mytype']
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>>> ¢ = b.view("float32")

>>> c[:] = b

>>> b = C

>>> timeit(b.mean, number=1000)
1.697857141494751
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>>> dset = f|'/mygroup/apples’|]
>>> f.copy(dset, f)
>>> f.visit(printname)
apples

oranges

mygroup
mygroup/dataset
mygroup/subgroup
mygroup?2
mygroup2/dataset
mygroup2/subgroup
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>>> f,attrs.create("attribute demo", 1.0, dtype=f| 'mytype'])
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>>> dset.resize((1,1))
TypeError: Only chunked datasets can be resized
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>>> hash(grpx)
587327447

>>> hash(f['x'])
587327447
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>>> dset.shape
(2, 2)

>>> dset.maxshape
(2, 2)
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>>> 1d(grpx) # Uniqguely tidentifies the Python object "grpx"
73399280

>>> 1d(f['x"'])

73966416
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>>> f| 'mytype' | = np.dtype('int16"')
>>> dset = f['typedemo']

>>> dset.dtype

dtype('float32')
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>>>
>>>
(2,
>>>
(2,
>>>
>>>

(1,

dset = f.create_dataset('resizable', (2,2), maxshape=(2,2))
dset.shape

2)

dset.maxshape

2)
dset.resize((1,1))
dset.shape

1)
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>>> from timel import timeit
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>>> selected data = f|ref out]|ref out|
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>>> import time
>>> timeit("time.sleep(0.1)", number=5)
0 49967818316434887
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>>> h5py.File.<TAB>

h5Spy.
hSpy.
h5py.
hSpy.
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File.
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flush
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File

.get
File.1
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File.
File.
File.
File.
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id

items
iteritems
iterkeys
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libver
mode
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File.
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File.
File.
File.
File.
File.

name
parent

ref
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require_group
userblock_size
values

visit
visititems
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>>> out = dset|:,0:50]

>>> out.shape

(160, 50)

>>> means = out.mean(axis=1)
>>> means.shape

(100,)
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>>> | 'top group 2/sub dataset 2'].attrs| 'special'| = 42
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>>> out = [ 'mytype’ |
>>> out
<HDF5 named type "mytype" (dtype <f4)>
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>>> N5py.File.close?

Type: instancemethod

Base (lass: <type 'instancemethod'>

String Form:<unbound method File.close>

Namespace: Interactive

File: Jusr/local/lib/python2.7/dist-packages/h5py/_hl/files.py
Definition: hSpy.File.close(self)

Docstring: Close the file. ALl open objects become invalid
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>>> import posixpath
>>> from functools import partial

>>> def print_abspath(somegroup, name):

""" Print *name* as an absolute path

somegroup: HDF5 base group (*name* is relative to this)
name: Object name relative to *somegroup*

print posixpath.join(somegroup.name, name)

>>> grp.visit(partial(print_abspath, grp))
/top_group_1/hardlink_to_dataset
/top_group_1/subgroup_1





OEBPS/Image00342.gif
>>> | 'mytype' | = np.dtype('float32')





OEBPS/Image00023.jpg
>>> out]:]
>>> out

= 42

array([42, 42])

>>> arr
array([42,

1, 42,





OEBPS/Image00103.gif
dset = f.create_dataset('perftest', (10000, 10000), dtype=np.float32)2)
dset[:] = np.random.random(10000) # note the use of broadcasting!

def time_simple():
dset[:,0:500].mean(axis=1)

out = np.empty(100000, 500), dtype=np.float32)
def time_direct():
dset.read direct(out, np.s [:,0:500])
out.mean(axis=1)





OEBPS/Image00224.gif
>>>

>>>

>>>

>>>

f = h5py.File('copytest’, 'w')
f.create_group('mygroup')
f.create_group('mygroup/subgroup')
f.create dataset('mygroup/apples', (100,))
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>>> out.name

u'/mytype’

>>> out.parent

<HDF5 group "/" (6 members)>
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>>> oUtZ2 = arr(0:4:2].copy()
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>>> out = np.empty((100,50), dtype=np.float32)
>>> dset.read direct(out, np.s _[:,0:50]) # dest _sel can be omitted
>>> means = out.mean(axis=1)
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>>> def findspecial(name, obj):
if obj.attrs.get('special') == 42:
return obj

>>> out = f.visititems(findspecial)
>>> out
<HDF5 dataset "sub dataset 2": shape (), type "<f8">
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>>> out.dtype
dtype('float32')
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>>> out = arr[0:4]
>>> Ut
array([@, 1, 2, 3])





OEBPS/Image00105.gif
>>> a3 = np.ones((1000,1000), dtype='<f4') # Little-endian 4-byte float
>>> b = np.ones((1000,1000), dtype='>f4') # Big-endian 4-byte float
>>> timeit(a.mean, number=1000)

1.684128999710083

>>> timeit(b.mean, number=1000)

3 1886370182037354
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>>> f.copy('mygroup', 'mygroup2’)
>>> f.visit(printname)

oranges

mygroup

mygroup/apples

mygroup/subgroup

mygroup?2

mygroup2/apples

mygroup2/subgroup
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>>> dset = f.create dataset("typedemo", (100,), dtype=f| 'mytype’|)
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>>> QUt = arr[0:4:2]
>>> Ut
array([0, 2]1)
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>>> timeit(time_simple, number=100)
14.04414987564087

>>> timeit(time _direct, number=100)
12 . 045655965805054
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>>> f.,copy('/mygroup/apples’, '/oranges')
>>> f['oranges'] == f[ 'mygroup/apples']
False
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>>> out.attrs| 'info'] = "This i1s an attribute on a named type object’
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>>> %timelt time.sleep{0.1}
10 loops, best of 3: 100 ms per loop
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>>> dset = f.create_dataset('sizetest', (2,2), dtype=np.int32, maxshape=(None, None))
>>> dset[...] = [ [1, 2], [3, 4] ]
>>> dset[...]
array([[1, 2],

[3, 4]1])





OEBPS/Image00239.gif
>>> del dset.attrs| 'another_1id' |
>>> dset.attrs['another_id']
KeyError: "can't open attribute (Attribute: Can't open object)"





OEBPS/Image00360.gif
>>> dset.dims|[0].attach_scale(f| 'scale_x'])
>>> dset.dims[1].attach_scale(f['scale_y'])
>>> dset.dims[2].attach scale(f['scale z'])





OEBPS/Image00117.gif
>>> a.restize((1,10))
>>> print a
123400000 0]]





OEBPS/Image00238.gif
>>> dset.attrs| 'another_id'] = 42
>>> dset.attrs['another id'] = 100





OEBPS/Image00359.gif
>>> for key, val in f|'scale x'].attrs.iteritems():
. print key, ':', val

CLASS : DIMENSION_SCALE
NAME : Simulation X (North) axis





OEBPS/Image00120.gif
>>> dsetl = f.create_dataset('timetraces', (1,1000), maxshape=(None, 1000))
>>> def add_trace 1(arr):
dsetl.resize( (dsetl.shape[0]+1, 1000) )
dset1[-1,:] = arr





OEBPS/Image00119.jpg
>>> dset.resize((1,4))
>>> dset[:]

array([[1, 2, 0, 0]])
>>> dset.resize((1,10))
>>> dset[:-]

array([[1, 2, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0, 0]])





OEBPS/Image00240.gif
>>> | (name, val) for name, val in dset.attrs.iteritems() ]
[(u'title', 'Dataset from third round of experiments'),
(u'sample_rate', 100000000.0),
(u'run id', 144)]
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»>>> d

1 0
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>>> f == f|"'/"]
True
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>>> dset.attrs| 'temp units'| = "C'
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S python --version
Python 2.7.3
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>>> dset = f.create dataset('temperatures', (100,100,100), dtype='T")
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>>>
>>>

(2,

>>>

dset = f.create_dataset('unlimited', (2,2), maxshape=(2, None))
dset.shape
2)

dset.maxshape





OEBPS/Image00233.gif
>>> t = h5py.File( ' 'attrsdemo.hdf5','w")
>>> dset = f.create dataset('dataset',(100,))
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>>> dset.attrs| 'axes'] = | "x v', 'z
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>>> 3 = 1.0
>>> print a
1 0
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>>> dset.resize((2,2))

>>> dset.shape

(2, 2)

>>> dset.resize((2,3))

ValueError: unable to set extend dataset (Dataset: Unable to initialize object)
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>>> bool(grpx)

True

>>> f.close()

>>> grpx

<Closed HDF5 group>
>>> bool(grpx)
False
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>>> dset.attrs| 'steps' | = [10000,10000,100 ]





OEBPS/Image00012.jpg
>>> compressed_dataset = f.create_dataset("comp", shape=(1024,), type='int32',
compression="gzip')

>>> compressed_dataset[:] = np.arange(1024)

>>> compressed_dataset[:]

array([ 0, 1 2, ..., 1021, 1022, 1023])
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>>> dset.resize((2,2,2))
TypeError: New shape length (3) must match dataset rank (2)
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>>> dset.attrs| 'title' ]| = "Dataset from third round of experiments”
>>> dset.attrs['sample_rate'] = 100e6 # 100 MHz digitizer setting
>>> dset.attrs['run id'] = 144
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>>> dset.dims
<Dimensions of HDF5 object at 74374048>
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>>> T.keys()

[u'15', u'big', u'comp']
>>> f["/15"].keys()
[u'temperature', u'wind']
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(2,
>>>
>>>
(2,
>>>
>>>

(2,

None)
dset.resize((2,3))
dset.shape

3)

dset.resize((2, 2**30))
dset.shape

1073741824)
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>>> dset.attrs
<Attributes of HDF5 object at 73767504>
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>>> for name in dest.attrs:
del dest.attrs[name]
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>>> a.resize((1,4))
>>> print a
11, 2, 3, 41]
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>>> [X for x in dset.attrs]|
[u'title', u'sample rate', u'run id']
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>>> dset.dims.create_scale(f]| 'scale_x'], "Simulation X (North) axis")
>>> dset.dims.create_scale(f['scale_y'], "Simulation Y (East) axis")
>>> dset.dims.create scale(f['scale z'], "Simulation Z (Vertical) axis")
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>>> b1g dataset| 344, 678, 23, 36

1

42.0
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>>> g = np.array(| [1, 2], |3, 4] ])
>>> a.shape

(2, 2)

>>> print a

[[1, 2]

[3, 4]]
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>>> dset.attrs| 'title’ |

'Dataset from third round of experiments'
>>> dset.attrs['sample_rate']

100000000.0

>>> dset.attrs['run_id']

144
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>>> f.create_dataset('scale x', data=np.arange(100)*10e3)
>>> f.create_dataset('scale y', data=np.arange(100)*10e3)
>>> f.create dataset('scale z', data=np.arange(100)*100.0)
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>>> arr.dtype
dtype('int32"')
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>>> import nump as np # Provides array object and data type objects
>>> import hspy # Provides access to HDF5S
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>>> arr = np.arange(10)
>>> arr
array([e, 1, 2, 3, 4, 5, 6, 7, 8, 91)
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>>> wind = np.random,random(2048)
>>> dt wind = 5.0 # Wind sampled every 5 seconds





OEBPS/Image00006.jpg
>>> import h5py

>>> f = h5py.File("weather.hdf5")

>>> f["/15/temperature"] = temperature

>>> f["/15/temperature"].attrs["dt"] = 108.0

>»>> T["/15/temperature"].attrs["start_time"] = 1375204299
>>> F["/15/wind"] = wind

>>> f["/15/wind"].attrs["dt"] = 5.0

>>> f["/20/temperature"] = temperature_from_station_20

(and so on)
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>>> Np.savez("weather.npz", data=temperature, start time=start time, station=station)
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>>> out = np.load("weather.npz")

>>> out["data"]

array([ 0.44149738, 0.7407523 , 0.44243584, ..., 0.19918119,
0.64844851, 0.55660748])

>>> gut["start_time"]

array(1375204299)

>>> out["station"]

array(15)
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»>»> gt = 10 .06
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>>> start_time = 1375204293 # in Unix time
-»» station = 15
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>>> dataset[0:10]

array([ 0.44149738, ©.7407523 , 0.44243584, 0.3100173 , 0.04552416,
0.43933469, 0.28550775, ©.76152561, ©.79451732, 0.32603454])

>>> dataset[0:10:2]

array([ 0.44149738, .44243584, 0.04552416, ©.28550775, ©.79451732])
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>>> big_dataset = f.create_dataset("big", shape=(1024, 1024, 1024, 512),
dtype="'float32')
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>>> dataset = f|"/15/temperature” |

>>> for key, value in dataset.attrs.iteritems():
i 3 print "%s: %s" % (key, value)

dt: 16.0
start time: 1375204299
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>>> dataset = f|"/15/temperature” |
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>>> 1mport nump as np

>>> temperature = np.random.random(1624)

>>> temperature

array([ 0.44149738, ©.7407523 , 0.44243584, ..., 0.19018119,
0.64844851, 0.55660748]1)
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