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1 Introduction

Dans le cadre de la r'l'g)%union R3C (Ri'g,%union des Concepteurs de Codes de
Calcul) initi'ig)% par Codiciel, nous essaierons de faire un point sur les librairies scien-
tifiques, tout d’abord en synth'igétisant les possibiliti'g)%s de chacune, et en donnant
un avis sur chacunes d’elles. Cette liste est bien s'l'g)%r non exhaustive.

2 PETSc

— web: http://www-unix.mes.anl.gov /petsc/

— Licence: GNU

~ Langage: C (structurijse de type objet)

— binding: C/C++4/Fortran/Fortran 90

— interfacage : SuperLLU, Spooles, SPEPc, Hypre, Matlab, ESSL, SAMG, ...

— Stockage matriciel : dense, creux (peut adapter la forme de la matrice au mo-
dule externe utilisi;, 1)

— Fonction: PETSc est une librairie permettant la r'igésolution it'ig)%rative (pa-
ralh};%le ou non) des syst'ig)%mes d’i'g)%quations lin'ig}%aires et non—lin'ij)%aires
impliquant des matrices creuses. PETSc s’appuie sur les librairies BLAS et LA-
PACK, permettant les op'l'g)%rations basique matrices/vecteurs pour la premi’ig)%re,

et les r'l'g)%solutions de syst'l'g)%mes hn’ig)%aires pour la seconde. Les mlg;%thodes
num'ig)%riques imph’g)%ment’ig)%es sont les suivantes:

Notes pratiques:

— Les librairies BLAS et Lapack ont des versions optimis‘ig)%es par les construc-
teurs.

— Compilation parfois difficile sur certaines plateformes.
— L’utilisation de librairie externe n’implique pas une duplication des donn’ig%es.
— le LU (aussi bien Petsc que Lapack) est monoprocesseur.

Remarques:

— Dans les m'l'g)%thodes de Krylov impl’i(;%mentl};%es, la plus utilis'l'j)%e est le Bi-
CGStab. Les autres sont soit trop restrictives pour le probl’ig)%me consid'l'(;%r'ig)%
(comme le CG, la matrice doit 'i(;%tre symig}%trique d'ig}%ﬁnie positive), ou alors
peu efficace.

— la m'ig)%thode ASM du package externe Hypre est bien, mais gourmande en
ressource.



La macro des solveurs non lin'l'g)%aire est un bon di'(')%but pour comprendre le
fonctionnement de la librairie. Une fois cette Ig‘)%tape pass'l'g)%e, on arrive '1'5)%
I'optimiser en r'ig%i’g)%crivant la lin'ig,%arisation du probh’g,%me. On peux alors
gagner jusqu'iyz 30%.

SuperLU

web : http://crd.lbl.gov/ xiaoye/SuperLLU/

Licence : Libre

Langage: C

binding : C/Fortran

interfacage avec PETSc

Stockage matriciel : dense, creux.

S'l'g)%quentiel ou Parall'l'g)%le, version diﬁ‘ig}%rente suivant ’architecture (mi'g)%moire
partag'l'g,%e ou distribu'l'g)%e)

Fonction: SuperLU est une biblioth'l'[)%que pour la r'ij)%solution directe de
Syst'l'g,%mes non sym'l'g,%triques '1'3)% matrices creuses. Les routines ex'i(;%cuteront
une dig%composition LU avec pivotement partiel.

Remarque: Par di'&%faut, I’algorithme permute les pivots. Donc en plein calcul,
il alloue de la m'l'g)%moire, et il est arrivi’g;% plusieurs fois que 1’on se retrouve sans
m'igémoire. On a peu de contr'ig)%le sur ce param'ig)%tre.
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Spooles

web : http://www.netlib.org/linalg/spooles/spooles.2.2.html
Licence : Domaine publique

Langage: C

binding : C/Fortran

interfacage avec PETSc

Stockage matriciel : dense, creux (adaptation de la matrice par Petsc en in-
terne)
Fonction: SPOOLES est une biblioth'l';)%que pour des syst'ij)%mes hn’ig)%aires
r'ig)%el ou complexe de matrices creuses. Elle a parmi ses fonctionnalit'ig}%es:
— Factorise et ri'(;%soud des systi'g)%mes lin'ig}%aires carr'l'gés pour des 'ig)%quations
avec une structure symig}%trique, avec ou sans le pivotement. La factorisa-
tion peut Ig,%tre de type sym'l'g,%trique, hermitienne, ou non sym’i&%trique.
Une factorisation directe ou un seuil de factorisation peut Ig%tre calcuh’g)%.
. . .., 1 .., 1
Cette bibliothij ;que est parallijsle.
— Factorise et r'ij)%soud des syst'l'g)%mes surdi'g,%termin’ig,%s de rang maximal
en utilisant une factorisation QR multifrontal, en s'i(;%rie ou en utilisant
les threads POSIX.



...1 ..‘1 . ..'1 . ..'1 ey . ..'1
- Rll.(,?soud des systij zmes linij saire f:alrm@s en utilisant diverses mi,5thodes
iti; sratives de type Krylov. Le prij;conditionneur est une factorisation
avec seuil de toh’g,%rence, construit avec ou sans pivot.

Remarques: Contrairement Ig,% la librairie SuperLU, on a plus de contri'g,%le sur

. 1

. . 1 . . .. 1 . . .-, 1 . 1.
les permutations, grijzce 15 I'implij ;mentation d’up seuil diy5fini par I'utilisateur.
Le but est alors d’essayer de garder les permutations dans la matrice locale au
processeur Consid'i(;%r'iz;%, Iz;%vitant alors de catastrophiques envois m'l'g)%moires.
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SLEPc

web : http://www.grycap.upv.es/slepc

Licence : Semble libre

Langage: C

binding en C, C++ et Fortran (pas comph'g)%tement test'ig)%)
interfacage obligatoire avec PETSc

Programmation du type PETSc

Stockage matriciel : creux

Fonction : Probl'l'j)%mes de valeurs propres. Cette biblioth'i;}%que est parall'ij)%le.
Elle permet une certaine latitude sur les param’ij)%tres de r'i(;%solution. Gra-
phique des fonctions utilisable :

Remarques: Cette librairie est en cours de test. Elle permettra de repi};%rer les
probl’ig,%mes d’instabﬂit'l'g,%s en d'ig,%composant le probh’g,%me en valeur propre/mode
propre.
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Pardiso

web : http://www.computational.unibas.ch/cs/scicomp/software /pardiso
Licence: libre pour la recherche non commercialle

Langage: {77 / C

binding en Fortran, C, C+

Stockage matriciel : sparse (Morse)

Sijsquentiel ou Parallijle (OpenMP seulement)

Fonction : solveur sparse direct parallele

Remarques::

Utilise en interne les BLAS



— Portable (IA32, AMD64, Power4, Alpha EV6/7, MIPS 4, Ultra sparcs, OSX)

— On n’a pas les sources, on a les versions compil’ig}% pour les architectures ci-
dessus

- Tr'l'g)%s facile Ig}% interfacer
— efficace pour de gros syst'ig)%mes
— Lent pour de petits systemes ou systemes '1'3)% faible largeur de bande

MUMPS

— nom : MUItifrontal Massively Parallel sparse direct Solver
— web: http://graal.ens-lyon.fr/MUMPS/

— Langage : Fortran 90

— binding en C

— Stockage matriciel : sparse

— Sijsquentiel ou Parallijile (MPI seulement)

— S’appuie sur les libraires suivantes: BLAS, LAPACK, ScaLAPACK, BLACS,
MPI

— Portable
— Fonction : solveur LU avec pivot partiel

Remarques::
. . ._1 . . .._1 ...1 ...‘1
— Il faut 2 versions diffij ;rentes suivant si elle a ij5ti;; compili;; pour le pa-
rallij 3le ou non

ARPACK

— web: http://www.caam.rice.edu/software/ ARPACK/

— Langage: Fortran 77, version en C++ (pour ARPACK++)
— binding en C

— Stockage matriciel : dense, bande, sparse

- S'l'g,%quentiel ou Paralh’g,%le

— S’appuie sur les libraires suivantes: BLACS, ScaLAPACK
— Portable

— Fonction: Probh’g)%mes de valeurs propres, et solveur matriciel par m'ig)%thode
d’Arnoldi implicite redij smarri;3 (IRAM)



9 R'i(;%sumlz,%

On rassemble dans un tableau les principales fonctionalit'ig)%s des librairies abord'ig)%es :

Acronyme Direct | Iti; sratif | Paralli; sle Utilisateur(s)
PETSc X X X Marc Medale
Stephan Guignard
SuperLLU X - - Marc Medale
SuperLU DIST X - X Marc Medale
SuperLU MT X - X Marc Medale
Spooles X X X Marc Medale
Stephan Guignard
SLEPc - - X Marc Medale
Pardiso X - X Romain Boman
ARPACK - X Norber Deleutre
Olivier DI(;%bordes
MUMPS X - X -

Il serait alors inti'g)%ressant de comparer ces divers librairies en terme de perfor-
mances, avec par exemple la ri'(;%solution de systi&%mes lin'ig)%aires issus des matrices

Harwell-Boeing.



