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MKL a linearni solvery PARDISO, CG a FGMRES

Solver PARDISO
— Parallel Sparse Direct Linear Solver
— primy solver pro soustavy linearnich algebraickych rovnic v R nebo C ve Fortranu nebo C
tj. fedi A*X=B, kde A je n x n, X a B jsou n x nrhs (provadi se LU, LDL nebo LL" faktorizace)
— matice soustavy A:  Fidka (a velkd)
symetricka (ay=ayx), strukturalné symetricka (kdyz ay, tak i ax) nebo nesymetricka
realna, hermitovska nebo komplexni
pozitivné definitni nebo indefinitni
— vyuzivano procedur knihovny BLAS
— paralelizovano pro SMP (symmetric multiprocessing = sdilena pamét’), zrychleni az 7krat na 8 procesorech
— http://www.pardiso-project.org, v MKL jedna z implementaci
— MKL (verze 10): dokumentace — Reference Manual str. 2161-2252
rozhrani — original PARDISO
— DSS (direct sparse solver)
verze OOC (out-of-core) pro soustavy nad rozsah fyzické paméti
— algoritmus:
1. analyza a symbolicka faktorizace
2. numericka faktorizace
3. substituce a iteracni zpresnéni
— format ulozeni matice A:
PARDISO-varianta formatu CSR (compressed sparse row), viz MKL Reference Manual str. 2860
a(*) pro prvky, ia(*) pro radkovy index, ja(*) pro sloupcovy index
velikost poli a, ja rovna poctu nenulovych prvkd matice A, velikost pole ia rovna pocet_fadk@+1
nenulové prvky fadku ukladany zleva doprava
pro symetrické matice musi byt zahrnuty diagonalni prvky a prvky horniho trojuhelnika
A =>a:a(i)=...
a => A: Aij)=...

Solvery CG a FGMRES

— Conjugate Gradient Solver & Flexible Generalized Minimal Residual Solver

— iteracni solvery pro soustavy linearnich algebraickych rovnic v R (ne v C) ve Fortranu nebo C
tj. feSi A*X=B, kde A je n x n, X a B jsou n x nrhs

— matice soustavy A: symetricka pozitivhé definitni (pro CG) nebo nesymetricka (pro FGMRES)

— rozhrani RCI ISS (iterative sparse solvers based on reverse communication interface)

— akceleratory: preconditioners ILUO a ILUT
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Rozhrani original PARDISO: feSeni ,vSe v jednom"
— volani podprogramu:
SUBROUTINE pardiso (pt, maxfct, mnum, mtype, phase, n, a, ia, ja, perm, nrhs, iparm, msglvl, b, x, error)

INTEGER(4) pt(64) I pro 32bitové operacni systémy

INTEGER(8) pt(64) I pro 64bitové operacni systémy

INTEGER(4) maxfct, mnum, mtype, phase, n, nrhs, error, ia(*), ja(*), perm(*), iparm(*)
REAL(8) a(*), b(n,nrhs), x(n,nrhs) I pro real soustavu

COMPLEX(8) a(*), b(n,nrhs), x(n,nrhs) I pro complex soustavu (neboli COMPLEX*16)

— kde jsou: pt(64) interni ukazatele
maxfct pocet rliznych matic A téZe struktury (obvykle 1)
mnum index aktudlni matice (obvykle 1)
mtype 11 redlna nesymetricka, —2 realna symetricka indefinitni, 2 redlna symetricka poz. def. aj.
phase ij, kde i a j jsou poradova Cisla pocatecni, resp. koncové faze solveru
(viz poradi fazi algoritmu: 1 analyza, 2 faktorizace, 3 substituce)
pr. 13 vSechno, 22 pouze numericka faktorizace, —1 uvolnéni paméti (0 jen pro mnum)

n pocet rovnic (a neznamych)

a real nebo complex vektor nenulovych prvk{ matice

ia i-ty prvek ukazuje poradi prvniho nenulového prvku A(i,:) v ja(:),
ia(n+1) je poCet nenulovych prvki v A plus 1

ja sloupcové indexy nenulovych prvkd z A

perm permutacni vektor

nrhs  pocet pravych stran

iparm(64) fidici parametry, vystupni informace
iparm(0)=0 pro default hodnoty vSech ostatnich iparm s vyjimkou iparm(3)
iparm(3)=pocet procesord, stejné Cislo jako v proménné MKL_NUM_THREADS

msglvl 0 pro miceni, 1 pro vypis statistiky

b real nebo complex prava strana (pravé strany), pfi iparm(6)=1 prepsano rfesenim

X real nebo complex feSeni pfi iparm(6)=0

error 0 ok, —1 inconsistent input, —2 not enough memory, —4 zero pivot, —8 integer overflow aj.

— vstupni parametry iparm:

1 0 pro default ostatnich (kromé iparm(3)), 1 nikoliv
4 0 pro primy solver (default), jinak fizeni iteracnich solverd (CG, CGS)
6 0 pro zapis feseni do x (default), 1 pro prepsani b
8 max. pocet iteracnich zpresnéni (default 0, ale po perturbacni pivotaci vzdy 2)
aj.
MKL: 60 0 pro in-core verzi, 1 pro out-of-core verzi podle potfeby (porovnanim s Udajem v MB

v proménné MKL_PARDISO_OOC_MAX_CORE_SIZE), 2 pro out-of-core verzi
— vystupni parametry iparm:

7 pocet iteracnich zpresnéni

14 pocet perturbovanych pivotd

15 max. potfeba paméti v KB ve fazi 1

16 permanentni potifeba paméti v KB pro faze 2 a 3

17 max. potfeba paméti pro faze 2 a 3

celkova potreba paméti: max(iparm(15), iparm(16)+iparm(17))
18 pocet nenulovych prvki ve faktorech (pokud na vstupu -1)

19 Mflops (pokud na vstupu —1)
20 pocet CG iteraci
MKL: 61, 62, 63 jako 15, 16, 17, ale po in-core verzi
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Rozhrani DSS (Direct Sparse Solver): teSeni po krocich
— potfeba deklarovat interni ukazatele (handles typu MKL_DSS_HANDLE) a jejich pomoci alokovat pamét’
— moznost volit mezi in-core (vSechna podle v paméti) a out-of-core (OOC) verzemi
— hlavickové soubory s definovanymi konstantami a rozhranim funkci
f90: INCLUDE 'mkl_dss.f90'
TYPE(MKL_DSS_HANDLE) handle
f77: INCLUDE 'mkl_dss.f77'
INTEGER*8 handle nebo DOUBLE PRECISION handle
— volani INTEGER FUNCTIONS:
1. nejdrive...
dss_create
dss_define_structure
dss_reorder

2. i v cyklu...
dss_factor_real (nebo complex) I vicekrat pro vice matic téze struktury
dss_solve_real (nebo complex) I vicekrat pro vice pravych stran

3. nakonec...
dss_delete

4. ve vhodny cas...
dss_statistics
— FUNCTION dss_create(handle, opt)
pocatecni inicializace ukazatele handle
opt: integer soucet konstant definovanych v souboru mkl_dss
default MKL_DSS_MSG_LVL_WARNING + MKL_DSS_TERM_LVL_ERROR
moznost OOC: ... + MKL_DSS_OOC_VARIABLE (default: OOC pfi potfebé nad 2 GB)
... + MKL_DSS_0OC_STRONG (0OC vidy)
navratova hodnota: integer chybovy kod (MKL_DSS_SUCCESS neboli 0 pro ok)
— FUNCTION dss_define_structure(handle, opt, rowIndex, nRows, nCols, columns, nNonZeros)
informace o struktufe matice A velikosti nRows x nCols (musi byt ¢tvercova)
pole rowIndex a columns odpovidaji polim ia a ja z rozhrani PARDISO
opt: MKL_DSS_SYMMETRIC, MKL_DSS_SYMMETRIC_STRUCTURE, MKL_DSS_NON_SYMMETRIC
— atd. viz priklad
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Rozhrani RCI ISS (Iterative Sparse Solver based on Reverse Communication Interface)
—algoritmy:  RCI CG — Conjugate Gradient Solver pro symetrické pozitivné definitni matice
— verze s jednou nebo vice pravymi stranami (single nebo multiple rhs, srhs/mrhs)
RCI FGMRES - Flexible Generalized Minimal Residual Solver pro nesymetrické indefinitni matice
— reverzni komunikace: potfeba poskytovat solveru na jeho zadost (napf.) soucin matice a vektoru
— volani INTEGER SUBROUTINEs:
1. nejdrive...

dcg_init dcgmrhs_init dfgmres_init I nastaveni parametrd
a pfipadna zména parametrd
2. v cyklu
dcg_check dcgmrhs_check dfgmres_check I kontrola parametrd
dcg dcgmrhs dfgmres ! solver
dcg_get dcgmrhs_get dfgmres_get I vraci Cislo iterace
— rozhrani podprogramd:
SUBROUTINE dcg_init (n, x, b, RCI_request, ipar, dpar, tmp)
SUBROUTINE dcg_check (n, x, b, RCI_request, ipar, dpar, tmp)
SUBROUTINE dcg (n, x, b, RCI_request, ipar, dpar, tmp)
SUBROUTINE dcg_get (n, x, b, RCI_request, ipar, dpar, tmp, itercount)

SUBROUTINE dcgmrhs_init  (n, x, nrhs, b, method, RCI_request, ipar, dpar, tmp)
atd., viz priklady v Reference Manual str. 2199-2201
— parametry pro skupinu podprogrami dcg:

n pocet rovnic, zkopiruje se do ipar(1)

X pocatecni, pak okamZité feseni, pro srhs real(8) vektor velikosti n, pro mrhs matice n x nrhs
nrhs  pocet pravych stran pro mrhs verzi

b prava strana, vektor nebo (pro mrhs) matice (nrhs,n)

method jen 1

RCI_request integer hodnota
<0  chybovy kod

0 hotovo

1 pozadavek nasobit A krat tmp(1:n,1), ulozit do tmp(1:n,2) a volat dcg/dcgmrhs
2 pozadavek provést zastavovaci test, pfi nelspéchu volat dcg/dcgmrhs

3 pozadavek predpodminéni vektoru tmp(1:n,3), uloZit do tmp(1:n,4) a volat dcg,

pro mrhs podobné (trochu jinak)
ipar  integer pole velikosti 128 (srhs), pro mrhs vice (aktualné vsak staci 11)
prvky: 1 pro n, 2/6/7 typ vypisu, 4 Cislo iterace, 5 max. pocet iteraci, 8/9/10 typ zastavovaciho testu
(8: 1 pro test max. poctu iteraci, 9: 1 pro test velikosti rezidua, 10: 1 pro zastavovani
s RCI_request=2, nuly pro vypnuti test), 11 pfedpodminovani (0 pro ne)
dpar real(8) pole velikosti 128 (srhs), pro mrhs vice (staci 8)
prvky: 1 relativni tolerance (default 1e-6_8), 2 absolutni tolerance (default 0._8), 3-6 L2-normy
rezidui z rlznych fazi vypoctu, 7 alpha parametr, 8 beta parametr
tmp real(8) matice n x 4, pro mrhs vice
— parametry pro skupinu podprogrami dfgmres:
RCI_request integer hodnota
<0 chybovy kod
hotovo
pozadavek nasobit A krat tmp(ipar(22)), uloZit do tmp(ipar(23)) a volat dfgmres
pozadavek provést zastavovaci test, pri nelspéchu volat dfgmres
pozadavek predpodminéni vektoru tmp(ipar(22)), ulozit do tmp(ipar(23)) a volat dfgmres
poZzadavek testu nulovosti normy vektoru v dpar(7)
ipar  integer pole velikost 128 (staci 23)
1 az 11 viz vysSe, 12 pro automaticky test nulovosti normy vektoru dpar(7), 15 pro verzi algoritmu
S restarty
— akceleratory (preconditioners) ILUO a ILUT pro FGMRES
ILUO — neuplny LU rozklad se zachovanim struktury plivodni matice
call dcsriluO(n, a, ia, ja, bilu0, ipar, dpar, ierr)
ILUT - nelplny LU rozklad se zachovanim nékterych prvkd mimo strukturu (omezeni na velikost a pocet)
call desrilut(n, a, ia, ja, bilut, ibilut, jbilut, tol, maxfil, ipar, dpar, ierr)
pf. Reference Manual str. 2237-2239
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