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Michel Crouzeix, professeur, universit�e de Rennes 1

Georges Le Vey, mâ�tre assistant, �ecole des Mines de Nantes

Nicolas Mallejac, doctorant cea

Chercheur post-doctorant

Fabio Guerinoni, bourse hcm, depuis le 1er septembre

Chercheurs doctorants

Jean-Fran�cois Carpraux, bourse Dret, jusqu'au 1er octobre

St�ephane Chauveau, bourse mesr, en collaboration avec le

projet CAPS, �a partir du 1er octobre

R�emi Choquet, bourse Dret

Mounir Hahad, bourse du gouvernement alg�erien, en collabo-

ration avec le projet CAPS

Philippe F�eat, bourse mesr du d�epartement de math�ema-

tiques, en collaboration avec l'Irmar

Vincent Heuveline, bourse Inria

Pierre-Fran�cois Lavall�ee, boursemesr, �a partir du 1er octobre

Inessa Matveeva, bourse Miceco, co-tutelle avec Novosibirsk

Pierre Rabain, bourse de l'�ecole des Mines de Nantes, en

collaboration avec le projet Caps

Roger-Blaise Sidje, bourse Inria-cies, jusqu'au 1er octobre

Chercheurs invit�es

Genadii Demidenko, bourse Dret-Cies, 3 mois, Novosibirsk

Sergei Godunov, bourse Dret-Cies, 2 mois, Novosibirsk

Alexandre Malyshev, bourse Dret-Cies, 3 mois, Novosibirsk

Juergen Wol� von Gudenberg, bourse Inria, 2 mois, Wuerz-

burg

2 Pr�esentation g�en�erale et objectifs

On peut d�ecomposer la simulation num�erique d'un ph�enom�ene physique

en di��erentes �etapes :

� mise en �equation,

� �etude math�ematique des �equations (probl�eme bien pos�e, r�egularit�e

de la solution),

� �etude du sch�ema num�erique de r�esolution (discr�etisation, conver-

gence, stabilit�e),
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� d�etermination de l'algorithme global et mise en �uvre.

La derni�ere �etape se d�ecompose aussi en une suite de probl�emes reper-

tori�es que l'on r�esout en utilisant des programmes de calcul disponibles

dans des biblioth�eques. Le projet se consacre �a la conception d'algo-

rithmes pour ces modules.

Comme ces proc�edures concentrent la plus grande partie des calculs

r�ealis�es sur l'ordinateur pendant la r�esolution, leur construction doit

assurer les meilleures e�cacit�e et �abilit�e possibles. Le projet �etudie la

r�ealisation de tels modules dans le domaine de l'alg�ebre lin�eaire et de

la r�esolution des �equations di��erentielles (ordinaires ou alg�ebriques). Le

cas des grands probl�emes d�e�nis par des matrices creuses constitue un

axe important des pr�eoccupations du projet.

3 Actions de recherche

L'activit�e du projet s'est ouverte cette ann�ee �a de nouveaux th�emes

de recherche grâce aux collaborations d�emarr�ees par des contacts ex-

t�erieurs. La rencontre de chercheurs de Brisbane, de Novosibirsk et

d'Auckland a stimul�e la recherche d'algorithmes sur les th�emes respec-

tifs de la r�esolution des syst�emes lin�eaires, du calcul de valeurs propres

et de la r�esolution des �equations di��erentielles.

3.1 Algorithmes it�eratifs sur les sous-espaces de Krylov

Les sous-espaces de Krylov sont l'un des outils privil�egi�es pour r�e-

soudre des probl�emes d'alg�ebre lin�eaire sur grandes matrices creuses.

En e�et, ils permettent d'une part d'it�erer sur des approximations po-

lynômiales et d'autre part ils �evitent des transformations sur la matrice

que l'on ne pourrait mat�eriellement r�ealiser. Le projet s'int�eresse prin-

cipalement aux m�ethodes fond�ees sur le proc�ed�e d'Arnoldi qui construit

une base orthonorm�ee de l'espace consid�er�e, �a l'�ecole de Y. Saad, l'un

des correspondants r�eguliers de l'�equipe.
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Evolution des espaces de Krylov

Participants : Jean-Fran�cois Carpraux, Jocelyne Erhel, Sergei Godunov,

Bernard Philippe, Miloud Sadkane

Pour mesurer la stabilit�e des espaces de Krylov, nous avons d�e�ni un al-

gorithme pour en calculer la sensibilit�e aux perturbations. Le travail est

parti d'une id�ee de S.V. Kuznetsov de Novosibirsk. Par une approxima-

tion du premier ordre, le probl�eme se ram�ene �a l'inversion d'une matrice

triangulaire calcul�ee �a partir de la matrice de d�epart. Il reste maintenant

�a caract�eriser les cas instables puis �a en d�eduire l'e�et sur la convergence

des m�ethodes it�eratives telles que gmres ou Arnoldi. [10]

Une �etude a permis de d�eterminer les formules donnant l'�evolution des

angles entre deux sous-espaces cons�ecutifs et de mettre en �evidence des

signaux pour la convergence des valeurs propres [13].

Techniques de d�eation

Participants : Jocelyne Erhel, Philippe F�eat

Pendant son s�ejour �a Brisbane, J. Erhel a con�cu avec K. Burrage et B.

Pohl une technique pour acc�el�erer la convergence de r�esolutions it�era-

tives de syst�emes lin�eaires ou non lin�eaires. L'id�ee est de construire une

approximation P de l'espace invariant correspondant aux valeurs propres

qui freinent la convergence et de r�esoudre de mani�ere exacte dans ce sous-

espace. L'espace P est construit incr�ementalement grâce aux nouvelles

approximations des vecteurs invariants fournies par la m�ethode it�erative

elle-même.

Cette approche a �et�e utilis�ee dans le cas lin�eaire pour acc�el�erer la conver-

gence des m�ethodes stationnaires (Jacobi, relaxation, etc). Elle a �et�e

�egalement adapt�ee pour d�e�nir un pr�econditionnement de gmres. Les

r�esultats actuels sont encourageants. De plus, les op�erations induites

sont ais�ement parall�elisables. [17, 23, 18].

M�ethode de Newton-gmres

Participants : R�emi Choquet, Jocelyne Erhel, Claude Simon

La m�ethode de Newton-gmres permet de r�esoudre un probl�eme non

lin�eaire, dans lequel chaque syst�eme lin�eaire avec Jacobien J est r�e-

solu approximativement par gmres, en utilisant une di��erentiation
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num�erique du produit Jv . Il est indispensable de pr�econditionner le

Jacobien J pour converger assez vite, avec la contrainte suppl�ementaire

de ne pas construire le Jacobien ni stocker de matrice. Plusieurs pistes

ont �et�e explor�ees dans le cadre des �equations de Navier-Stokes com-

pressibles mais elles peuvent aussi être appliqu�ees �a d'autres probl�emes.

Leur principe est d'exploiter la r�esolution des it�erations pr�ec�edentes de

Newton [21].

La même m�ethode est aussi utilis�ee pour la r�esolution du syst�eme d'�equa-

tions non lin�eaires rencontr�ees dans la mod�elisation des ph�enom�enes de

transport �electrique dans les semiconducteurs [15]

Calcul de valeurs propres

Participants : Jocelyne Erhel, Vincent Heuveline, Bernard Philippe,

Miloud Sadkane

Les petites valeurs singuli�eres d'une grande matrice A sont les plus d�e-

licates �a calculer. A partir d'une adaptation de la m�ethode de Davidson

r�ealis�ee l'ann�ee pr�ec�edente, nous avons d�e�ni des pr�econditionnements

du probl�eme �a partir de factorisations incompl�etes (QR incomplet sur

A ou Choleski incomplet sur A

T

A). Ce proc�ed�e a permis de r�esoudre

un certain nombre d'exemples r�eput�es di�ciles sur lesquels l'approche

classique de l'algorithme de Lanczos �echoue. Il reste malgr�e tout encore

des cas de non convergence.

Pour calculer les valeurs propres situ�ees �a la p�eriph�erie du spectre, il est

n�ecessaire de transformer la m�ethode d'Arnoldi qui calcule naturelle-

ment les valeurs p�eriph�eriques. A�n d'�eviter la transformation spectrale

classique qui n�ecessite des r�esolutions de syst�emes lin�eaires, on recherche

des transformations polynômiales ou même exponentielles.

3.2 Dichotomie spectrale

Participants : Genadii Demidenko, Sergei Godunov, Alexandre Maly-

shev, Miloud Sadkane

La coop�eration du projet avec le d�epartement de math�ematiques de

Novosibirsk a initi�e les membres du projet aux nouvelles techniques de

partitionnement du spectre avec calcul simultan�e d'un indicateur de

con�ance �a apporter �a la r�eponse. Le probl�eme provient couramment
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d'�etudes de stabilit�e de syst�emes. A partir d'algorithmes pr�ec�edemment

d�evelopp�es �a Novosibirsk (dichotomie par l'axe des imaginaires ou par

le cercle unit�e) de nouvelles m�ethodes ont �et�e obtenues pour le cas de

l'ellipse et de la parabole [24, 26, 27]. L'appartenance de valeurs propres

�a des lignes polygonales a aussi �et�e trait�ee [22].

3.3 R�esolutions d'�equations di��erentielles alg�ebriques

Participants : Philippe Chartier, Georges Le Vey

Le s�ejour de P. Chartier �a Auckland dans l'�equipe de J. Butcher lui a

permis d'explorer en profondeur les m�ethodes num�eriques dites Diago-

nally Implicit Multi Stage Integration Methods et plus particuli�erement,

parmi elles, des m�ethodes dites de type 4 qui se caract�erisent par leur

aptitude �a être ais�ement parall�elis�ees. L'application de ces sch�emas au

cas des syst�emes di��erentiels raides et alg�ebro-di��erentiels a permis de

caract�eriser un certain nombre de propri�et�es dont la satisfaction semble

souhaitable voire indispensable. Cette �etude a permis la construction de

m�ethodes L-stables sti�y accurate d'ordre �elev�e dont l'e�cacit�e a �et�e

d�emontr�ee sur des tests pr�eliminaires [19].

Par ailleurs, de nouveaux sch�emas de type Runge-Kutta (dits sym�etri-

seurs) ont �et�e construits. Associ�es �a des m�ethodes sym�etriques classiques

(par exemple Gauss), ces sch�emas permettent de r�eduire consid�erable-

ment l'ampleur du ph�enom�ene de r�eduction d'ordre observ�e dans le cas

des syst�emes alg�ebro-di��erentiels d'indice 2 [20].

En�n, nous nous int�eressons aux probl�emes li�es �a l'indice des syst�emes

dits di��erentiels alg�ebriques . L'indice est une propri�et�e de nature alg�e-

brique pour l'�etude de laquelle il est naturel de se placer dans le cadre

de la th�eorie des jets. Par ailleurs, la th�eorie formelle des �equations aux

d�eriv�ees partielles est un outil puissant qui nous a permis de donner

une d�e�nition tr�es g�en�erale de l'indice des syst�emes implicites, qui peu-

vent en outre être surd�etermin�es, ce que ne permet pas la d�e�nition

usuelle [28].
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3.4 Parall�elisation d'algorithmes

Participants : Jocelyne Erhel, Mounir Hahad, Roger-Blaise Sidje

Nous nous sommes int�eress�es �a la parall�elisation du proc�ed�e de construc-

tion des espaces de Krylov sur la machine Paragon de l'Irisa. D'abord

de mani�ere classique, puis en changeant d'algorithme.

Les primitives de base dans gmres sont le produit de la matrice creuse

par un vecteur, le proc�ed�e d'Arnoldi pour construire une base orthonor-

m�ee de l'espace de Krylov et le pr�econditionnement. Une parall�elisation

naturelle repose sur une partition par lignes de la matrice. Sur machine

�a m�emoire distribu�ee, une structure de donn�ees complexe permet de d�e-

terminer exactement les communications entre processus. Les premiers

essais sur Paragon, �a partir d'un code d�evelopp�e par Y.Saad, donnent

des r�esultats prometteurs sur des matrices �a structure r�eguli�ere. Dans le

cas g�en�eral, il faudra utiliser une renum�erotation de la matrice bas�ee sur

un partitionnement de graphe a�n de minimiser les communications.

Une deuxi�eme approche a aussi �et�e poursuivie pour la parall�elisation de

la construction d'une base de Krylov. Plutôt que de g�en�erer successive-

ment les vecteurs en les orthogonalisant �a chaque fois, on a cherch�e �a

directement construire une base que l'on orthogonalise ensuite. La mise

en �uvre de cette id�ee se heurte �a des di�cult�es num�eriques que l'on

a pu surmonter. La proc�edure obtenue est tr�es e�cace sur la machine

Paragon [14].

Ces codes et beaucoup d'autres du calcul scienti�que ont recours �a des

indirections dans les tableaux. Il est donc int�eressant de d�evelopper

un outil logiciel pour parall�eliser facilement ce cas de �gure. L'�etude

porte ici sur une machine parall�ele �a m�emoire virtuelle partag�ee. La

solution propos�ee repose sur un test de propri�et�e en �ecriture introduit

avant chaque indirection. Une technique d'apprentissage am�eliore les

performances dans le cas it�eratif.

3.5 Le projet Aquarels

Participants : Jocelyne Erhel, Jean-Christophe Paoletti, Bernard Phi-

lippe, Juergen Wol� von Gudenberg

La r�ealisation d'un prototype de l'atelier logiciel Aquarels est en voie

d'ach�evement. Il s'agit par cet atelier de d�e�nir une structure coh�e-
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rente et conviviale pour accueillir un ensemble de logiciels permettant

un meilleur contrôle de la pr�ecision des calculs. La soci�et�e Simulog le

d�eveloppe grâce �a un �nancement du cea, du Cnes et de la Dret tan-

dis que l'Irisa joue dans l'op�eration le rôle de conseiller scienti�que. Une

premi�ere utilisation de l'atelier a eu lieu sur une application du cea dans

laquelle on a test�e un ensemble de routines par perturbations. L'arithm�e-

tique d'intervalle a d'autre-part �et�e utilis�ee dans un calcul d'encadrement

de la plus petite valeur singuli�ere d'une matrice.

L'invit�e allemand du projet a d�etermin�e un nouvel algorithme de calcul

du produit scalaire pr�ecis (arrondi uniquement en �n de calcul) plus

e�cace que le pr�ec�edent [29].

4 Actions industrielles

Le projet est engag�e avec le projet Calcpar dans une convention Dret

(193C2710000MPR011). La part du projet Aladin porte sur des solveurs

adapt�es aux matrices creuses : comportement de primitives de base sur la

machine ksr et �etat de l'art dans les m�ethodes it�eratives pour r�esoudre

les syst�emes lin�eaires.

Une autre coop�eration lie le projet Aladin au projet Calcpar. Il s'agit

d'un partenariat avec la soci�et�e Stern Computing Systems pour des

�etudes accompagnant l'achat d'un calculateur hautes performances

SSP/Enterprise par l'Irisa. Le projet est charg�e de l'�evaluation du com-

portement des compilateurs sur des proc�edures de biblioth�eque et de la

conception de nouveaux modules.

Le contrat dam/cel-v N

o

W003725/454(93) pass�e avec le cea a d�emarr�e

cette ann�ee sur une premi�ere utilisation de l'atelier Aquarels appliqu�ee

�a des programmes fournis par le cea.

Le projet �emarge avec les projets Pampa et Solidor au contrat erdp

d'Intel (r�ef�erence Inria : 193C21431318012). Sa part consiste �a porter dif-

f�erents algorithmes parall�eles d'alg�ebre lin�eaire sur la machine Paragon

en utilisant ou non la m�emoire virtuelle globale Koan.
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5 Actions nationales et internationales

5.1 Action nationale

B. Philippe est avec H. Leroy et B. Plateau coordinateur du r�eseau Rapid

(R�eseau de ressources des applications parall�eles pour l'industrie et le

d�eveloppement scienti�que) qui rassemble les machines d'une grande

partie des centres publics fran�cais poss�edant des calculateurs parall�eles.

Les partenaires mettent ainsi leurs ressources et leur exp�erience �a la

disposition d'industriels d�esirant avoir un premier contact avec le calcul

parall�ele. Les membres fondateurs du r�eseau outre l'Inria sont le cea, le

Cerfacs, le cnrs, la dga et le mesr.

5.2 Actions internationales

Nous avons d�ej�a cit�e les collaborations avec le d�epartement de math�e-

matiques de l'Acad�emie des Sciences de Russie �a Novosibirsk (s�ejours

de chercheurs Russes �nanc�es par des contrats Dret-Cies), avec le

d�epartement de math�ematiques de l'universit�e d'Auckland (bourse post-

doctorale de P. Chartier) et avec le d�epartement de math�ematiques de

l'universit�e de Brisbane (s�ejour de J. Erhel).

Le projet est membre avec le Cerfacs d'un r�eseau europ�een hcm (R�eso-

lution parall�ele de codes de m�ecanique des uides). Ce contrat permet

de �nancer le s�ejour post-doctoral de Fabio Guerinoni (dix mois).

Le projet collabore avec des chercheurs des universit�es des �etats de

Caroline du Nord, de l'Illinois et du Minnesota dans le cadre d'un accord

Nsf/Inria (Calcul du r�egime transitoire d'une châ�ne de Markov sur

calculateur parall�ele).

Un contrat Copernicus liant les projets Api et Aladin �a des centres de

recherche de Bratislava, Novosibirsk et So�a est en voie de �nalisation.

Il permettra de d�e�nir des proc�edures parall�eles pour la construction

des portraits spectraux de matrices.

Bernard Philippe est le repr�esentant de l'Inria au Comit�e Africain de

Recherche en Informatique pour promouvoir une coop�eration entre cher-

cheurs africains sur des th�emes sp�eci�ques. A ce titre, il a activement

particip�e �a la pr�eparation du colloque Cari'94 de Ouagadougou. C'est

dans ce cadre que d�emarre le projet de recherche entre le projet et

l'�equipe de M. Tchuente �a l'universit�e de Yaound�e.
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Bernard Philippe est le repr�esentant Inria au Steering Committee du

ppn group (Parallel Processing and Networking), activit�e du consortium

Ercim.

6 Di�usion des r�esultats

Le projet a organis�e un cours sur l'alg�ebre lin�eaire creuse �a l'edf-der en

mai ; une deuxi�eme session traitera de la recherche de valeurs propres.

Le projet a organis�e une journ�ee nationale sur la r�esolution num�erique

des �equations di��erentielles �a laquelle participaient quelques sp�ecialistes

renomm�es.

J. Erhel, M. Sadkane et R. Choquet assurent �a l'Ifsic les options calcul

scienti�que de mâ�trise et de diic2. J. Erhel intervient dans l'option

calcul parall�ele du dea commune �a l'Ifsic et �a l'Irmar. Avec Miloud

Sadkane elle assure aussi un cours sur le parall�elisme en alg�ebre lin�eaire

dans le dea de math�ematiques de l'Irmar.
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8 Abstract

The project Advanced Algorithms for Scienti�c Computing is devoted

to the search for algorithms for numerical libraries. The goal of the

work is to obtain parallel algorithms that are also numerically reliable.
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Programme 6 Projet ALADIN

In linear algebra, the methods studied will cater to sparse matrices.

Of special concern are the projection methods which approximate the

solution in subspaces of reduced dimension and the direct methods which

are used for preconditioning. New parallel schemes are designed for

integrating ordinary di�erential equations. Their study includes a full

characterization of their stability as well as their behaviour on algebraic

di�erential equations. The obtained procedures are tested within large

numerical simulations as for example Computational Fluid Dynamics

or Electronic Device Simulation. The project is also concerned with

programming environments for scienti�c computing. In this direction,

new tools are being designed which should help the user assess the

numerical reliability of his code (eg. Aquarels toolbox).

Scienti�c Context

� Solution of linear and nonlinear systems of equations

� Computation of eigenvalues and eigenvectors ; spectral dichotomy

� Solution of ordinary or algebraic di�erential equations

� Parallel computing

� Reliability and accuracy of scienti�c computing

Developments:

� Procedures for numerical libraries

� Aquarels: toolbox under development at Simulog
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