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f2py: volani fortranskych procedur z Pythonu

f2py/f2py3 extrahuje z fortranskych zdroj& funkce, podprogramy a moduly, zpracuje jejich rozhrani, zajisti preklad
kompatibilnim prekladacem (gfortran, ifort/ifx, nvfortran aj.) a vytvofi pythonsky modul. f2py je soucasti NumPy, volat
Ize i z pfikazového Fadku, pracuje v Linuxu i ve Windows. V Linuxu necini obtize pouZiti OpenMP paralelizace nebo
pfipojovani knihoven. Nelze-li upfesnit popisy rozhrani ve fortranskych kddech (zejména atributem intent), mohou se
potfebné Udaje dodat pomoci souboru s popisy rozhrani (signature file). f2py fortranska rozhrani ,pythonizuje™:
fortranské funkce i podprogramy pretvaii na pythonské funkce, vystupni argumenty podprogram@ méni na navratové
hodnoty funkci, skalary udavajici velikost poli Cini volitelnymi a zajistuje automatické typové konverze argumentd,
vCetné konverzi pythonskych struktur na fortranska pole. Vstupni argumenty mohou byt pole pfedpokladaného tvaru,
naprt. a(:). Velikost vystupnich poli musi byt dana explicitng, napf. z(n), z(size(a)), nikoliv z(:), z(*). SloZitéjsi datové
struktury v argumentech pouzit nelze, nepythonizovatelné fortranské zdroje Ize obalovat zjednodusenym rozhranim.

Ukazka prekladu funkce a podprogramu a jejich volani z Pythonu (zdroj a.f90)

function f(n) subroutine s(a,n,z) program a
integer,intent(in) :: n real,intent(in) :: a(n) real(8) z(2)

real f real(8),intent(out) :: z(n) print *,f(1)

f=n z=a call s([1.,2.],2,2); print *,z
end function end subroutine end program

Preklad rozsifujiciho modulu f90.*.so (Win: *.pyd a f90\.libs\*.dll) s volitelnym nastavenim prekladace a jeho voleb:
gfortran (Linux, Win):  f2py -c -m f90 a.f90 nebo  python -m numpy.f2py -c -m f90 a.f90
gfortran-12 (Linux): f2py -c -m f90 --fcompiler=gnu95 --f90exec=gfortran-12 --opt=-Ofast a.f90

ifort (Linux): f2py -c -m f90 --fcompiler=intelem --opt=-Ofast a.f90; nvfortran (Linux): --fcompiler=nv
ifort (Win): f2py -c -m f90 --fcompiler=intelvem --opt=/03 a.f90
vypis voleb: f2py; f2py -c --help-fcompiler (pro seznam nazvt kompatibilnich prekladac)

volani z Pythonu: import f90; print(dir(f0));print(f90.__doc__);print(f90.s.__doc__); print(f90.f(1));print(f90.s([1,2]))
Python zde vold fortransky podprogram pretvofeny na funkci vracejici intent(out) argument, argument udavaijici
velikost pole je volitelnym, provedou se automatické typové konverze argumentl. Ve Windows je tfeba zpfistupnit dll
soubor vytvoreny gfortranem, napf. kopirovanim ke skriptu nebo vytvorenim linku: md f90; cd f90; mklink /d .libs ..

Ukazka pro modulovy podprogram s polem predpokladaného tvaru (zdroj b.fo0)
module m; contains;
subroutine s(a,z); real,intent(in) :: a(:); real,intent(out) :: z(size(a)); z=a; end subroutine; end module
program b; use m; real z(2); call s([1.,2.],2); print *,z; end program

volani z Pythonu: import f90; print(f90.m.s([1,2]))

Ukazka OpenMP paralelizace (zdroj p.f90, funkcni v Linuxu, ve Windows jen s ifort)
real(8) function f(nmax) program p
f=0. real(8) f
I$OMP PARALLEL DO REDUCTION (+:f) print *,f(2000000000)
do n=1,nmax; f=f+1._8/n; enddo end program

I$OMP END PARALLEL DO
end function

gfortran: f2py -c -m f90 --f90exec=gfortran-12 --f90flags=-fopenmp --opt=-Ofast -Igomp p.f90
ifort: f2py -c -m f90 --fcompiler=intelem --f90flags=-qopenmp --opt=-Ofast -liomp5 p.fo0
volani z Pythonu: import f90; print(f90.f(2000000000))
Ukazka pfipojeni knihoven BLAS/MKL (zdroj z.f90, funkéni v Linuxu, ve Windows jen s ifort)
subroutine my_matmul(a,b,c,m,n,k) program z
real(8),intent(in) :: a(m,k),b(k,n) integer,parameter :: n=5000
real(8),intent(out) :: ¢(m,n) real(8),dimension(n,n) :: a,b,c
real(8) alpha,beta a=1.; b=1.
alpha=1.; beta=0. call my_matmul(a,b,c,n,n,n)
call print *,n,c(1,1)
dgemm('n','n',;m,n,k,alpha,a,m,b,k,beta,c,m) end program

end subroutine
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gfortran s BLAS: f2py -c -m f90 --opt=-Ofast -Iblas z.f90
ifort s MKL: f2py -c -m f90 --fcompiler=intelem --opt=-Ofast ...
-ImkI_intel_Ip64 -Imkl_intel_thread -Imkl_core -liomp5 -Ipthread -Im -Idl z.f90
Lze také pouzit -Iblas s ifortem a volby knihovny MKL s gfortranem. Win: --fcompiler=intelvem --opt="/03 /QmkI".
Volani z Pythonu: import f90; import numpy as np; import time; n=5000; a=np.ones((n,n)); b=np.ones((n,n))
tl=time.time(); c=np.matmul(a,b); t2=time.time(); print(n,c[0,0],t2-t1) # NumPy
tl=time.time(); c=f90.my_matmul(a,b,n,n,n); t2=time.time(); print(n,c[0,0],t2-t1) # MKL
Pocet vlaken Fidi proménna prostfedi OMP_NUM_THREADS, pfi volani knihovny MKL proménna MKL_NUM_THREADS.

Ukazka vytvoreni fortranské knihovny a jejiho zpfistupnéni pythonizovatelnym wrapperem

(zdroj: modeint.zip s main.f90, main.py, mwrap.f90 a modeint.f90)

f2py si rozumi s fortranskymi alokovatelnymi poli jen malo a s fortranskymi odvozenymi typy a ukazateli viibec. Je-li
tfeba pythonizovat fortransky zdroj nepreloZitelny pomoci f2py, miZe se vyplatit vytvofit z fortranského zdroje
knihovnu (Linux: shared object, Windows: dynamic link library) a tu zpfistupnit pomoci fortranské procedury (wrapper)
s pythonizovatelnym rozhranim. f2py bezproblémoveé pfipojuje knihovny v Linuxu.

— vytvoreni (Inx) so nebo (win) dIl souboru

(Inx)  gfortran -shared -fpic -O -o libodeint.so modeint.fo0, Ize také s ifort|ifx|nvfortran|flang

(win)  dfortran -shared -fpic -O -o libodeint.dll modeint.f90

(win) ifort]ifx -dll -exe:odeint.dll modeint.f90, vyZaduje ve zdroji direktivy typu !DIR$ ATTRIBUTES DLLEXPORT :: f
— fortransky pieklad wrapperu a hlavniho programu a jejich spusténi

(Inx)  gfortran -O mwrap.f90 main.fo0 -L. -lodeint, Ize také s ifort|ifx|nvfortran|flang

(Inx)  LD_LIBRARY_PATH=. ./a.out nebo LD_LIBRARY_PATH=.:$LD_LIBRARY_PATH ./a.out

(win)  gfortran -O mwrap.f90 main.f90 -L. -lodeint

(win) ifort]ifx -exe:a mwrap.f90 main.f90 odeint.lib

(win) a

— f2py preklad wrapperu a spusténi pythonského skriptu

(f2py Inx) f2py -¢ -m f90 mwrap.f90 -L. -lodeint

(f2py win) undefined reference to *__modeint_MOD_odeint'

(python Inx)  LD_LIBRARY_PATH=. python main.py



