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Th i s n o t e o u t l i n e s t h e p r o v i s i o n a l c o n t e n t s o f LAPACK. I t d e s c r i b e s a n

r o u t i n e s , e n ume r a t e s t h e i n d i v i d u a l r o u t i n e s , a n d i n c l u d e s n o t e s o n t

a n d a s p e c t s o f s o f t wa r e d e s i g n .
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Th i s n o t e o u t l i n e s t h e p r o p o s e d c o mp u t a t i o n a l r o u t i n e s i n LAPACK. I t d

s c h e me f o r t h e r o u t i n e s , e n ume r a t e s t h e i n d i v i d u a l r o u t i n e s , i n c l u d e

a l g o r i t h ms a n d d i s c u s s e s a s p e c t s o f s o f t wa r e d e s i g n . Th e c o n t e n t s o f t h

a n d ma y b e mo d i � e d i n t h e l i g h t o f c o mme n t a n d e x p e r i e n c e .

er i e

LAPACK i s p l a n n e d t o b e a c o l l e c t i o n o f Fo r t r a n 7 7 s u b r o u t i n e s f o r t h e a n

o f v a r i o u s s y s t e ms o f s i mu l t a n e o u s l i n e a r a l g e b r a i c e q u a t i o n s , l i n e a r

a n d ma t r i x e i g e n v a l u e p r o b l e ms .

Th e s u b r o u t i n e s a r e i n t e n d e d t o b e t r a n s p o r t a b l e a n d e �c i e n t a c r o s

c o mp u t i n g e n v i r o nme n t s , wi t h s p e c i a l e mp h a s i s o n mo d e r n h i g h - p e r f o r

Fo r mo r e a b o u t t h e b a c k g r o u n d , mo t i v a t i o n a n d d e s i g n g o a l s o f LAPACK, s

t u s [ 1] .

Ou r p l a n i s t h a t LAPACK s h o u l d i n c l u d e t wo b r o a d c a t e g o r i e s o f r o u t i

d i s t i n c t i o n ma y i n s o me c a s e s b e b l u r r e d ) :

computational routines, e a c h p e r f o r mi n g a d i s t i n c t a l g o r i t h mi c t a s k , s u c h a s p

f o r mi n g a n LU f a c t o r i z a t i o n , r e d u c i n g a ma t r i x t o He s s e n b e r g f o r m, o r

o f a b i d i a g o n a l ma t r i x .

driver routines, e a c h o f wh i c h s o l v e s a c o mp l e t e p r o b l e m, u s i n g a s e r i e s o f

c o mp u t a t i o n a l r o u t i n e s a n d p o s s i b l y s o me a d d i t i o n a l c o d e , f o r e x a mp l

o f l i n e a r e q u a t i o n s wi t h o n e o r ma n y r i g h t h a n d s i d e s , o r c o mp u t i n g a

o p t i o n a l l y e i g e n v e c t o r s o f a s y mme t r i c ma t r i x .

Dr i v e r r o u t i n e s a r e p r o v i d e d i n EI S PACK ( RG, RGG, RS a n d s o o n ) ; t h e

s u c h r o u t i n e s i n LI NPACK h a s o f t e n b e e n c r i t i c i z e d .

is or ing note dicusses t e computational routines only. At t h i s s t a g e

o f t h e p r o j e c t we f e e l t h a t i t i s mo r e i mp o r t a n t t o d e s i g n a n d d e v e l o p

r o u t i n e s .

S e c t i o n 2 o f t h i s wo r k i n g n o t e d e s c r i b e s t h e n a mi n g s c h e me f o r t h e r

l i s t s t h e p r o p o s e d r o u t i n e s a n d c o n t a i n s n o t e s o n t h e s t r u c t u r e o f t h
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o f a l g o r i t h ms . S e c t i o n 4 d i s c u s s e s a s p e c t s o f s o f t wa r e d e s i g n . S p e c i

r o u t i n e s a r e p r e s e n t e d i n Ap p e n d i x A. Ap p e n d i x B s h o ws h o w t h e f u n c t i o

a n d EI S PACK r o u t i n e s wo u l d b e c o v e r e d ( wi t h a f e w e x c e p t i o n s ) b y LAPAC

Th e c o n t e n t s o f t h i s wo r k i n g n o t e a r e provisional a n d a r e l i k e l y t o b e mo d i �

e x t e n t i n t h e l i g h t o f c o mme n t a n d e x p e r i e n c e . We a r e p u b l i s h i n g o u r p l

o r d e r t o g i v e p e o p l e a n e a r l y o p p o r t u n i t y t o o � e r s u g g e s t i o n s , c r i t i c

s o f t wa r e . S o me q u e s t i o n s o n wh i c h we wo u l d p a r t i c u l a r l y we l c o me f e e d

t h e e n d o f S e c t i o n s 3 a n d 4 .

a i n c e e

A s u b r o u t i n e n a mi n g s c h e me h a s b e e n d e s i g n e d , s i mi l a r i n s t y l e t o t h a t

[ 2] a n d l a t e r f o r t h e Le v e l 2 [ 3] a n d Le v e l 3 BLAS [ 4] . Th e f o l l o wi n g p r i n c i p l e s i n 
 u e n c

t h e d e s i g n :

� t h e n a me s s h o u l d b e a s mn e mo n i c a n d s y s t e ma t i c a s p o s s i b l e wi t h i n

c o n s t r a i n t s o f s t a n d a r d Fo r t r a n 7 7 6 - c h a r a c t e r n a me s .

� t h e n a me s s h o u l d i n d i c a t e t h e f u n c t i o n o f t h e r o u t i n e s r a t h e r t h a n

( e x c e p t i n a f e w c a s e s wh e r e we p l a n t o p r o v i d e mo r e t h a n o n e a l g o r i t

t a s k ) .

� t h e r e s h o u l d b e n o c l a s h e s wi t h n a me s a l r e a d y u s e d i n EI S PACK, LI N

BLAS .

We h a v e t r i e d t o ma k e t h e c o mp u t a t i o n a l r o u t i n e s a s mo d u l a r a s p o s s i b

i n e i t h e r L I NPACK o r EI S PACK. Th e r e a s o n s f o r t h i s a r e :

� wh e n t h e a r e a s c o v e r e d b y LI NPACK a n d EI S PACK a r e c o mb i n e d , t h e r e i

a b l y g r e a t e r s c o p e f o r s h a r i n g c o mmo n f e a t u r e s .

� t h e r o u t i n e s i n LAPACK, b a s e d o n b l o c k a l g o r i t h ms , a r e l i k e l y t o i n

p l e x c o d e t h a n LI NPACK o r EI S PACK, a n d h e n c e t h e r e a r e s t r o n g e r r e a

d u p l i c a t e i t .

Ea c h s u b r o u t i n e n a me i s a c o d e d s p e c i � c a t i o n o f t h e c o mp u t a t i o n d o n

t i n e . Al l n a me s c o n s i s t o f s i x l e t t e r s i n t h e f o r m TXXYYY. Th e � r s t l e

t h e ma t r i x d a t a t y p e a s f o l l o ws :

S REAL

D DOUBLE PRECI S I ON

C COMPLEX

Z COMPLEX* 1 6 o r DOUBLE COMPLEX ( i f a v a i l a b l e )
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No t e t h a t t h e l a s t i s n o t s t a n d a r d Fo r t r a n b u t i s a v a i l a b l e i n ma n y F

ma c h i n e s wh e r e d o u b l e p r e c i s i o n c o mp u t a t i o n i s u s u a l .

Th e n e x t t wo l e t t e r s , XX, i n d i c a t e t h e t y p e o f ma t r i x ( i n s o me c a s e s

mo s t s i g n i � c a n t ma t r i x ) . Mo s t o f t h e s e t wo - l e t t e r c o d e s a p p l y t o b o t

r o u t i n e s ; a f e w a p p l y s p e c i � c a l l y t o o n e o r t h e o t h e r , a n d t h i s i s i n d i

BD b i d i a g o n a l

DB g e n e r a l i z e d b a n d e d s y mme t r i c o r He r mi t i a n p o s i t i v e d e � n i t e

GB g e n e r a l b a n d

GE g e n e r a l ( i . e . u n s y mme t r i c , i n s o me c a s e s r e c t a n g u l a r )

GG g e n e r a l ma t r i c e s , g e n e r a l i z e d p r o b l e m

GT g e n e r a l t r i d i a g o n a l

HB ( c o mp l e x ) He r mi t i a n b a n d

HE ( c o mp l e x ) He r mi t i a n

HG He s s e n b e r g ma t r i x , g e n e r a l i z e d p r o b l e m

HP ( c o mp l e x ) He r mi t i a n , p a c k e d s t o r a g e

HS He s s e n b e r g

MT a s PT b u t f o r mu l t i p l e s y s t e ms o f e q u a t i o n s

OR ( r e a l ) o r t h o g o n a l

PB s y mme t r i c o r He r mi t i a n p o s i t i v e d e � n i t e b a n d

PO s y mme t r i c o r He r mi t i a n p o s i t i v e d e � n i t e

PP s y mme t r i c o r He r mi t i a n p o s i t i v e d e � n i t e , p a c k e d s t o r a g e
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PT s y mme t r i c o r He r mi t i a n p o s i t i v e d e � n i t e t r i d i a g o n a l

S B ( r e a l ) s y mme t r i c b a n d

S P ( r e a l ) s y mme t r i c , p a c k e d s t o r a g e

S T ( r e a l ) s y mme t r i c t r i d i a g o n a l

S Y ( r e a l ) s y mme t r i c

TB t r i a n g u l a r b a n d

TG t r i a n g u l a r ma t r i c e s , g e n e r a l i z e d p r o b l e m

TP t r i a n g u l a r , p a c k e d s t o r a g e

TR t r i a n g u l a r ( o r i n s o me c a s e s q u a s i - t r i a n g u l a r )

TZ t r a p e z o i d a l

UN ( c o mp l e x ) u n i t a r y

Th e p r e c i s e me a n i n g o f s o me o f t h e s e c o d e s ma y b e c o me c l e a r e r i n t h e

o f p r o p o s e d r o u t i n e s i n S e c t i o n 3 .

Th e � n a l l e t t e r s YYY i n d i c a t e t h e c o mp u t a t i o n d o n e b y a p a r t i c u l a r s u

S e c t i o n 3 ma y ma k e t h e me a n i n g o f s o me o f t h e c o d e s mo r e c l e a r .
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BAK b a c k - t r a n s f o r ma t i o n o f e i g e n v e c t o r s a f t e r b a l a n c i n g

BAL b a l a n c e a ma t r i x o r ma t r i c e s ( f o r e i g e n v a l u e c o mp u t a t i o n )

BRD r e d u c t i o n t o b i d i a g o n a l f o r m

CON e s t i ma t e c o n d i t i o n n umb e r

EBM s e l e c t e d e i g e n v a l u e s , b y b i s e c t i o n / mu l t i s e c t i o n

EDC a l l e i g e n v a l u e s a n d e i g e n v e c t o r s , u s i n g a d i v i d e a n d c o n q u e r

EI N s e l e c t e d e i g e n v e c t o r s ( a s s u mi n g e i g e n v a l u e s a r e k n o wn ) , b y i n

EQR a l l e i g e n v a l u e s a n d , o p t i o n a l l y , S c h u r f a c t o r i z a t i o n o r e i g e n

u s i n g QR a l g o r i t h m

EQU e q u i l i b r a t e ma t r i x ( f o r s o l v i n g l i n e a r e q u a t i o n s )

EVC e i g e n v e c t o r s f r o m S c h u r f a c t o r i z a t i o n

EVU r a n k - 1 u p d a t e o f e i g e n v a l u e d e c o mp o s i t i o n

EXC e x c h a n g e e i g e n v a l u e s ( i n S c h u r f a c t o r i z a t i o n )

GEN g e n e r a t e a r e a l o r t h o g o n a l o r c o mp l e x u n i t a r y ma t r i x ( a s a p r o

Ho u s e h o l d e r ma t r i c e s )

GS T r e d u c e s y mme t r i c - d e � n i t e g e n e r a l i z e d e i g e n v a l u e

p r o b l e m t o s t a n d a r d f o r m

HRD r e d u c t i o n t o u p p e r He s s e n b e r g f o r m

MUL mu l t i p l y a ma t r i x b y r e a l o r t h o g o n a l o r c o mp l e x u n i t a r y ma t r i x

a p r o d u c t o f Ho u s e h o l d e r ma t r i c e s )
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QRF QR- f a c t o r i z a t i o n wi t h o u t p i v o t i n g

QRP QR- f a c t o r i z a t i o n wi t h p i v o t i n g

QRS s o l u t i o n o f l i n e a r l e a s t s q u a r e s p r o b l e ms , f o l l o wi n g QR f a c t o

QRU u p d a t e QR- f a c t o r i z a t i o n

RFS r e � n e i n i t i a l a p p r o x i ma t e s o l u t i o n r e t u r n e d b y TRS r o u t i n e s ,

wi t h o p t i o n a l e r r o r b o u n d

RQF RQ- f a c t o r i z a t i o n

S BM c o mp u t e s e l e c t e d s i n g u l a r v a l u e s , b y b i s e c t i o n / mu l t i s e c t i o n

S DC a l l s i n g u l a r v a l u e s a n d v e c t o r s , u s i n g a d i v i d e - a n d - c o n q u e r a

S EN c o n d i t i o n n umb e r ( s e n s i t i v i t y ) o f a n i n v a r i a n t s u b s p a c e

S I N s e l e c t e d s i n g u l a r v e c t o r s ( a s s u mi n g s i n g u l a r v a l u e s a r e k n o w

b y i n v e r s e i t e r a t i o n

S J A c o mp u t e s s i n g u l a r v a l u e s a n d o p t i o n a l l y s i n g u l a r v a l u e s u s i n

( n e e d e d b y GSVD)

S NA c o n d i t i o n n umb e r s ( s e n s i t i v i t i e s ) o f a l l e i g e n v a l u e - e i g e n v e

S OL s o l u t i o n o f l i n e a r e q u a t i o n s

S QR c o mp u t e s i n g u l a r v a l u e s a n d , o p t i o n a l l y , s i n g u l a r v e c t o r s ,

u s i n g QR a l g o r i t h m

SVU r a n k - 1 u p d a t e o f s i n g u l a r v a l u e d e c o mp o s i t i o n

S YL s o l v e S y l v e s t e r ' s e q u a t i o n

TRD r e d u c t i o n t o s y mme t r i c t r i d i a g o n a l f o r m

TRF t r i a n g u l a r f a c t o r i z a t i o n ( LU, Ch o l e s k y , e t c )

TRI c o mp u t e i n v e r s e ( b a s e d o n t r i a n g u l a r f a c t o r i z a t i o n )

TRS s o l u t i o n o f l i n e a r e q u a t i o n s ( b a s e d o n t r i a n g u l a r f a c t o r i z a t

TRU u p d a t e o r d o wn d a t e t r i a n g u l a r f a c t o r i z a t i o n

TRX e x c h a n g e r o ws a n d c o l u mn s i n t r i a n g u l a r f a c t o r i z a t i o n
6



Th e f o l l o wi n g t a b l e s i n d i c a t e wh i c h c o mb i n a t i o n s o f t h e c o d e s XX a n

a g e d . Th e � r s t t a b l e c o v e r s r o u t i n e s wh i c h a r e p r i ma r i l y a s s o c i a t e d

s y s t e ms o f l i n e a r e q u a t i o n s a n d a r e l i s t e d i n S e c t i o n 3 . 1 . Th e s e c o n d

wh i c h a r e p r i ma r i l y a s s o c i a t e d wi t h e i g e n v a l u e p r o b l e ms a n d a r e l i s t e

d o n o t l i s t t h e c o mp l e x c o u n t e r p a r t s o f S Y a n d S P. )

GE GB GT PO PP PB PT MT SY S P TR TP TB TZ OR GG

TRF x x x x x x x x x

TRS x x x x x x x x x x x x

RFS x x x x x x x x x x x x

TRI x x x x x x x

CON x x x x x x x x x x x x

S OL x x x

TRU x x x x

TRX x x

EQU x x x x x x x x x

QRP x x

QRF x

RQF x x

QRS x

QRU x

GEN x

MUL x
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GE GB GG HS HG TR TG SY S P S B ST BD DB

HRD x x

TRD x x x

BRD x x x

EQR x x x

EDC x

EI N x x x

EVC x x

EBM x x x

EVU x

SQR x

SDC x

S I N x

S BM x

SVU x

S J A x

S EN x x

S NA x x

S YL x x

EXC x x

BAL x x

BAK x x

GST x x x
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r ani ati on of Ro ti nes and oi ce of A ori t s

I n t h i s s e c t i o n we d e s c r i b e t h e f u n c t i o n s o f t h e r o u t i n e s , a n d t h e i n t e

t h e m; a n d g i v e n o t e s o n t h e c h o i c e o f a l g o r i t h ms . Fo r s i mp l i c i t y we d e

f o r real, single precisionmatrices only( r o u t i n e n a me s b e g i n n i n g wi t h S ) .

Fo r c o n v e n i e n c e we d i v i d e t h e r o u t i n e s i n t o t wo s e c t i o n s

� r o u t i n e s a s s o c i a t e d wi t h t h e s o l u t i o n o f s y s t e ms o f l i n e a r e q u a t

s o me r o u t i n e s f o r s o l v i n g l i n e a r l e a s t p r o b l e ms . Th e s e a r e c e n t e

s t a n d a r d n o n - i t e r a t i v e f a c t o r i z a t i o n s ( LU, Ch o l e s k y , QR) , a n d c o r

LI NPACK.

� r o u t i n e s a s s o c i a t e d wi t h t h e s o l u t i o n o f e i g e n v a l u e p r o b l e ms ( i n

p r o b l e ms a n d s i n g u l a r v a l u e p r o b l e ms ) . Th e s e a r e c e n t e r e d o n a n i

f o r c o mp u t i n g e i g e n v a l u e s , a n d c o r r e s p o n d r o u g h l y t o EI S PACK.

Th e d i v i s i o n i s n o t c l e a r c u t : s o me r o u t i n e s i n t h e � r s t s e c t i o n a l s o

e i g e n v a l u e p r o b l e ms ; a n d l i n e a r l e a s t s q u a r e s p r o b l e ms ma y b e s o l v e d

t h e � r s t s e c t i o n ( u s i n g QR f a c t o r i z a t i o n ) o r b y r o u t i n e s i n t h e s e c o n d

3.1 Routines for Solving Linear Equations

Th i s s e c t i o n o f LAPACK i s c o n c e r n e d wi t h t h e s o l u t i o n o f s y s t e ms o f

AX = B . S i mi l a r g r o u p s o f r o u t i n e s wi l l b e p r o v i d e d f o r d i � e r e n t t y p e

a n d t h e s e a r e d e s c r i b e d i n t h e f o l l o wi n g s u b s e c t i o n s . Th e o v e r a l l s t r u

o f L I NPACK.

Th i s s e c t i o n a l s o c o n t a i n s r o u t i n e s b a s e d o n t h e QR f a c t o r i z a t i o n f o

s q u a r e s p r o b l e ms .

Th e f o l l o wi n g r e ma r k s a p p l y t o a l l g r o u p s o f r o u t i n e s i n t h i s c h a p t e

� Th e r o u t i n e s f o r s o l v i n g l i n e a r e q u a t i o n s ( TRS r o u t i n e s ) wi l l a l l

h a n d s i d e s ( wi t h t h e p o s s i b l e e x c e p t i o n o f r o u t i n e s f o r t r i d i a g o n

� Fo r f u r t h e r d i s c u s s i o n o f t h e r o u t i n e s f o r i t e r a t i v e r e � n e me n t a n d

( RFS a n d CON r o u t i n e s ) , s e e Ch a p t e r 3 o f Wo r k i n g No t e #4 .

� Th e r o u t i n e s f o r c o n d i t i o n e s t i ma t i o n wi l l a l l u s e Hi g h a m' s v e r s i o

[ 5] . Th e CON r o u t i n e s me n t i o n e d h e r e wi l l a l l c a l l Hi g h a m' s a l g o r i

e s t i ma t e t h e n o r m o f A�1.
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3. . eneral matrices

SGETRF LU- f a c t o r i z a t i o n wi t h r o w i n t e r c h a n g e s

S GETRS s o l v e l i n e a r e q u a t i o n s , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y SGETRF

SGETRI c o mp u t e i n v e r s e , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y SGETRF

SGERFS r e � n e s o l u t i o n c o mp u t e d b y SGETRS , wi t h o p t i o n a l e r r o r b o u n d

SGECON e s t i ma t e c o n d i t i o n n umb e r , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y SGETRF

SGEEQU e q u i l i b r a t e ma t r i x

No t e s :

� Bl o c k a l g o r i t h ms f o r S GETRF, S GETRS a n d SGETRI a r e s t r a i g h t f o r wa r

� Fo r S GETRF mo r e t h a n o n e v a r i a n t o f t h e b l o c k a l g o r i t h m c a n b e d e r

t e n d i n g t o b l o c k a l g o r i t h ms t h e a n a l y s i s o f Do n g a r r a , Gu s t a v s o n a] . Th e

p e r f o r ma n c e o f t h e d i � e r e n t v a r i a n t s wi l l b e i n v e s t i g a t e d .

� Pr o t o t y p e c o d e f o r o n e p o s s i b l e v a r i a n t o f S GETRF i s p r e s e n t e d i n A

� SGETRF wi l l f a c t o r i z e a r e c t a n g u l a r ma t r i x ( s o t h a t t h e f a c t o r L ma y

Th i s a d d i t i o n a l 
 e x i b i l i t y i s o c c a s i o n a l l y u s e f u l ; a l s o a b l o c k e d

r e q u i r e s a n u n b l o c k e d v e r s i o n o f t h e a l g o r i t h m t o f a c t o r i z e a r e c t

Th e o t h e r r o u t i n e s i n t h i s g r o u p wo r k o n l y wi t h s q u a r e ma t r i c e s .

� SGETRS wi l l s o l v e AX = B o r ATX = B

� Fo r S GETRI t wo me t h o d s a r e p o s s i b l e : e i t h e r t o c o mp u t e�1 a n d �1 b y c a l l s t o

S TRTRI a n d t h e n t o f o r m t h e i r p r o d u c t�1 �1; o r t o c o mp u t e�1 b y a c a l l t o

S TRTRI a n d t h e n t o s o l v e f o r X t h e e q u a t i o n X =�1. Th e l a t t e r me t h o d i s u s e d

i n t h e LI NPACK r o u t i n e S GEDI a n d i s l i k e l y t o b e f a s t e r , b u t r e q u i r e

o n e b l o c k o f c o l u mn s .

� Fo r S GEEQU we e n v i s a g e o p t i o n s f o r r o w s c a l i n g , c o l u mn s c a l i n g o r r

s c a l i n g . Fo r t h e l a s t o p t i o n we a r e i n v e s t i g a t i n g t h e s c a l i n g a l g o

Re i d [ 7] a n d a l s o c h e a p e r a l t e r n a t i v e s .

1 0



3. .2 eneral bandmatrices

SGBTRF LU- f a c t o r i z a t i o n wi t h r o w i n t e r c h a n g e s

S GBTRS s o l v e l i n e a r e q u a t i o n s , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y SGBTRF

SGBRFS r e � n e s o l u t i o n c o mp u t e d b y SGBTRF, wi t h o p t i o n a l e r r o r b o u n d

SGBCON e s t i ma t e c o n d i t i o n n umb e r , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y SGBTRF

SGBEQU e q u i l i b r a t e ma t r i x

No t e s ( s e e a l s o 3 . 1 . 1 wh e r e r e l e v a n t ) :

� Th e r o u t i n e s i n t h i s g r o u p wi l l u s e t h e s a me s t o r a g e s c h e me a s t h e

LI NPACK, t h a t i s , d i a g o n a l s o f t h e ma t r i x a r e s t o r e d i n r o ws o f t h e a r

o f t h e ma t r i x a r e s t o r e d i n c o l u mn s o f t h e a r r a y .

3. .3 ymmetric positive-de nitematrices

S POTRF Ch o l e s k y f a c t o r i z a t i o n

S POTRS s o l v e l i n e a r e q u a t i o n s , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y S POTRF

S POTRI c o mp u t e i n v e r s e , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y S POTRF

S PORFS r e � n e s o l u t i o n c o mp u t e d b y S POTRS , wi t h o p t i o n a l e r r o r b o u n d

S POCON e s t i ma t e c o n d i t i o n n umb e r , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y S POTRF

S POTRU l o w- r a n k u p d a t e o r d o wn d a t e o f a Ch o l e s k y f a c t o r i z a t i o n

S POTRX p e r mu t e c o l u mn s o f a Ch o l e s k y f a c t o r i z a t i o n

S POEQU e q u i l i b r a t e ma t r i x

No t e s :

� We a r e c o n s i d e r i n g t h e p o s s i b i l i t y o f p r o v i d i n g a l l t h e r o u t i n e s

a n o p t i o n p a r a me t e r UPLO. I f UPLO = ` U' , t h e u p p e r t r i a n g l e o f t h

ma t r i x mu s t b e s u p l i e d a n d t h e ma t r i x wi l l b e f a c t o r i z e d a sT , a s i n LI NPACK; i f

UPLO = ` L ' , t h e l o we r t r i a n g l e wi l l b e s u p p l i e d , a n d t h e ma t r i x f aT ,

a s i n EI S PACK ( r o u t i n e s REDUC a n d REDUC2 ) . Wo u l d t h i s a d d i t i o n a l

b e u s e f u l ? o r wo u l d i t b e a n u n we l c o me c o mp l i c a t i o n ?

� We a r e a l s o c o n s i d e r i n g t h e p o s s i b i l i t y o f p r o v i d i n g \ b a c k wa r d " C

t i o n s T a n d T , a s we l l a s t h e c o n v e n t i o n a l \ f o r wa r d " f a c t o r i z a t i o n s

t h a t a b a c k wa r d f a c t o r i z a t i o n i s s i g n i � c a n t l y f a s t e r o n s o me ma c h i

i n v e s t i g a t e t h i s . I f t h e r e i s a s i g n i � c a n t a d v a n t a g e i n p e r f o r ma n c

e i t h e r o f t h e b a c k wa r d f a c t o r i z a t i o n s a s a n o p t i o n a l a l t e r n a t i v e

o r e v e n i n s t e a d o f t h e m? ( Th e LI NPACK r o u t i n e s S S I FA a l r e a d y u s e s

f a c t o r i z a t i o n f o r s y mme t r i c i n d e � n i t e ma t r i c e s . )

� Bl o c k a l g o r i t h ms f o r S POTRF, S POTRS a n d S POTRI a r e s t r a i g h t f o r wa r
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� Pr o t o t y p e c o d e f o r o n e p o s s i b l e v a r i a n t o f S POTRF i s p r e s e n t e d i n A

� Fo r S POTRF, j u s t a s f o r S GETRF, mo r e t h a n o n e v a r i a n t o f t h e b l o c k a l

b e d e r i v e d . We wi l l i n v e s t i g a t e t h e p e r f o r ma n c e o f d i � e r e n t v a r i a

� S POTRU c o r r e s p o n d s t o t h e LI NPACK r o u t i n e s S CHUD a n d S CHDD, wi t h t h e

e n c e t h a t i t a l l o ws a r a n k - mo d i � c a t i o n wi t h �1 . I n d o wn d a t i n g , t

ma y h a v e t o b e p e r f o r me d a s a s e q u e n c e o f r a n k - 1 d o wn d a t e s t o ma i n

No t e t h a t t h e s e ma t r i c e s c a n a l s o b e r e g a r d e d a s u p d a t i n g t h e t r i a

QR f a c t o r i z a t i o n .

� S POTRX c o r r e s p o n d s t o t h e LI NPACK r o u t i n e S CHEX. I t a l s o c a n b e r e

u p d a t i n g t h e t r i a n g u l a r f a c t o r o f a QR f a c t o r i z a t i o n a n d a l l o ws s u

b e u p d a t e d b y t h e a d d i t i o n o r d e l e t i o n o f a c o l u mn .

3. .4 ymmetric positive-de nitematrices inpac edstorage

S PPTRF Ch o l e s k y f a c t o r i z a t i o n

S PPTRS s o l v e l i n e a r e q u a t i o n s , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y S PPTRF

S PPTRI c o mp u t e i n v e r s e , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y S PPTRF

S PPRFS r e � n e s o l u t i o n c o mp u t e d b y S PPTRS , wi t h o p t i o n a l e r r o r b o u n d

S PPCON e s t i ma t e c o n d i t i o n n umb e r , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y S PPTRF

S PPTRU l o w- r a n k u p d a t e o r d o wn d a t e o f a Ch o l e s k y f a c t o r i z a t i o n

S PPTRX p e r mu t e c o l u mn s o f a Ch o l e s k y f a c t o r i z a t i o n

S PPEQU e q u i l i b r a t e ma t r i x

No t e s ( S e e a l s o 3 . 1 . 3 wh e r e r e l e v a n t ) :

� Th e r o u t i n e s i n t h i s g r o u p wi l l c a l l o n l y Le v e l 2 BLAS , n o t Le v e l 3 ,

BLAS d o n o t c a t e r f o r p a c k e d s t o r a g e .

� Th e r o u t i n e s wi l l u s e t h e s a me p a c k e d s t o r a g e s c h e me a s t h e Le v e l

i s , i f UPLO = ` U' , t h e u p p e r t r i a n g l e i s p a c k e d s e q u e n t i a l l y b y c o

c o n v e n t i o n u s e d i n LI NPACK, a n d i s e q u i v a l e n t t o p a c k i n g t h e l o we r t

i f UPLO = ` L ' , t h e l o we r t r i a n g l e i s p a c k e d s e q u e n t i a l l y b y c o l u mn ( w

t o p a c k i n g t h e u p p e r t r i a n g l e b y r o ws ) .
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3. .5 ymmetric positive-de nite bandmatrices

S PBTRF Ch o l e s k y - f a c t o r i z a t i o n

S PBTRS s o l u t i o n o f l i n e a r e q u a t i o n s , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y S PBTRF

S PBRFS r e � n e s o l u t i o n c o mp u t e d b y S PBTRS , wi t h o p t i o n a l e r r o r b o u n d

S PBCON e s t i ma t e c o n d i t i o n n umb e r , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y S PBTRF

S PBEQU e q u i l i b r a t e ma t r i x

No t e s ( S e e a l s o 3 . 1 . 3 wh e r e r e l e v a n t ) :

� Th e r o u t i n e s i n t h i s g r o u p u s e t h e s a me s t o r a g e s c h e me wh e n UPLO = `U

r o u t i n e s i n LI NPACK, wi t h t h e o b v i o u s e x t e n s i o n wh e n UPLO = ` L ' .

3. .6 ymmetric inde nitematrices

S S YTRF Bu n c h - Pa r l e t t f a c t o r i z a t i o n

S S YTRS s o l v e l i n e a r e q u a t i o n s , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y S S YTRF

S SYTRI c o mp u t e i n v e r s e , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y S S YTRF

S S TRFS r e � n e s o l u t i o n c o mp u t e d b y S S YTRS , wi t h o p t i o n a l e r r o r b o u n d

S S YCON e s t i ma t e c o n d i t i o n n umb e r , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y S S YTRF

S SYTRU l o w- r a n k u p d a t e o f a Bu n c h - Pa r l e t t f a c t o r i z a t i o n

S S YEQU e q u i l i b r a t e ma t r i x

No t e s :

� Be c a u s e o f t h e n e e d f o r d i a g o n a l p i v o t i n g i n t h e Bu n c h - Pa r l e t t f a

n o t s e e m t o b e p o s s i b l e t o d e v e l o p a b l o c k a l g o r i t h m f o r S S YTRF, h o

s c o p e f o r u s i n g Le v e l 2 BLAS .

� We a r e i n v e s t i g a t i n g t h e p o s s i b i l i t y o f c o mb i n i n g i n t o t h e s i n g l e

f u n c t i o n s o f t h e LI NPACK r o u t i n e s S S I FA a n d S CHDC.

� He r e a l s o we a r e c o n s i d e r i n g t h e p o s s i b i l i t y o f wo r k i n g wi t h e i t h e

t r i a n g l e .

� S S YTRU c o r r e s p o n d s t o t h e r o u t i n e S POTRU, b u t a p p l i e d t o a s y mme t r

f a c t o r i z a t i o n .
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3. . ymmetric inde nitematrices, pac edstorage

S S PTRF Bu n c h - Pa r l e t t f a c t o r i z a t i o n

S S PTRS s o l v e l i n e a r e q u a t i o n s , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y S S PTRF

S S PTRI c o mp u t e i n v e r s e , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y S S PTRF

S S PRFS r e � n e s o l u t i o n c o mp u t e d b y S S PTRS , wi t h o p t i o n a l e r r o r b o u n d s

S S PCON e s t i ma t e c o n d i t i o n n umb e r , a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y S S PTRF

S S PTRU l o w- r a n k u p d a t e o f a Bu n c h - Pa r l e t t f a c t o r i z a t i o n

S S PEQU e q u i l i b r a t e ma t r i x

No t e s : S e e 3 . 1 . 6 a n d 3 . 1 . 4 wh e r e r e l e v a n t .

3. . riangular matrices

S TRTRS s o l v e l i n e a r e q u a t i o n s

S TRTRI c o mp u t e i n v e r s e

S TRRFS c o mp u t e e r r o r b o u n d

S TRCON e s t i ma t e c o n d i t i o n n umb e r

No t e s :

� Th e s e r o u t i n e s wi l l h a n d l e e i t h e r a n u p p e r o r a l o we r t r i a n g u l a r ma

t h e v a l u e o f a n o p t i o n a r g ume n t UPLO.

� S TRTRS wi l l b e l i t t l e mo r e t h a n a n i n t e r f a c e t o t h e Le v e l 3 BLAS r o

wi t h t h e a d d i t i o n o f a t e s t f o r s i n g u l a r i t y .

3. . riangular matrices, pac edstorage

S TPTRS s o l v e s y s t e ms o f l i n e a r e q u a t i o n s

S TPTRI c o mp u t e i n v e r s e

S TPRFS c o mp u t e e r r o r b o u n d

S TPCON e s t i ma t e c o n d i t i o n n umb e r

No t e s ( s e e a l s o 3 . 1 . 8 wh e r e r e l e v a n t ) :

� Th e s e r o u t i n e s wi l l u s e t h e s a me p a c k e d s t o r a g e s c h e me a s t h e Le v e l

p a c k i n g b y c o l u mn .

1 4



3. . riangular bandmatrices

S TBTRS s o l v e s y s t e ms o f l i n e a r e q u a t i o n s

S TBRFS c o mp u t e e r r o r b o u n d

S TBCON e s t i ma t e c o n d i t i o n n umb e r

No t e s ( s e e a l s o 3 . 1 . 8 wh e r e r e l e v a n t ) :

� Th e s e r o u t i n e s wi l l u s e t h e s a me s t o r a g e s c h e me a s t h e TB r o u t i n e s

BLAS .

3. . eneral tridiagonal matrices

SGTSOL S o l v e l i n e a r e q u a t i o n s

S GTTRF LU- f a c t o r i z a t i o n wi t h r o w i n t e r c h a n g e s

S GTTRS s o l v e l i n e a r e q u a t i o n s a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y SGTTRF

SGTRFS r e � n e s o l u t i o n c o mp u t e d b y SGTTRF, wi t h o p t i o n a l e r r o r b o u n d

SGTCON e s t i ma t e ( o r c o mp u t e ? ) c o n d i t i o n n umb e r

S GTEQU e q u i l i b r a t e ma t r i x

No t e s :

� SGTSOL i s s i mi l a r t o t h e LI NPACK r o u t i n e S GTS L: i t s o l v e s t h e s y s t e m

d i r e c t l y a n d d o e s n o t s a v e f u l l d e t a i l s o f t h e f a c t o r i z a t i o n ; i t i

s t o r a g e a n d s p e e d t h a n s u c c e s s i v e c a l l s t o S GTTRF a n d SGTTRS .

� SGTCON ma y u s e Hi g h a m' s r e s u l t s o n c o mp u t i n g c o n d i t i o n n umb e r s o f

ma t r i c e s [ 5] .

3. . 2 ymmetric positive-de nite tridiagonal matrices

S PTSOL s o l v e l i n e a r e q u a t i o n s

S PTTRF Ch o l e s k y f a c t o r i z a t i o n

S PTTRS s o l v e l i n e a r e q u a t i o n s a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y S PTTRF

S PTRFS r e � n e s o l u t i o n c o mp u t e d b y S PTTRF, wi t h o p t i o n a l e r r o r b o u n d

S PTCON e s t i ma t e ( o r c o mp u t e ? ) c o n d i t i o n n umb e r

S PTEQU e q u i l i b r a t e ma t r i x

SMTSOL a s S PTSOL b u t f o r mu l t i p l e s y s t e ms o f e q u a t i o n s e a c h wi t h i t s

o wn r i g h t h a n d s i d e
No t e s ( s e e a l s o 3 . 1 . 1 1 wh e r e r e l e v a n t ) :

� S PTSOL wi l l h a v e o p t i o n s t o :

1 . p e r f o r m Ch o l e s k y f a c t o r i z a t i o n
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2 . p e r f o r m Ch o l e s k y f a c t o r i z a t i o n a n d s o l v e l i n e a r e q u a t i o n s

3 . s o l v e l i n e a r e q u a t i o n s u s i n g t h e f a c t o r i z a t i o n f r o m a p r e v i o u s

Th e LI NPACK r o u t i n e S PTS L o n l y p e r f o r ms o p t i o n 2 b u t t h e o t h e r o p t

p r o v i d e d a t l i t t l e e x t r a c o s t i n c o mp l e x i t y .

� SMTSOL i s e n v i s a g e d a s i mp l e me n t i n g t h e s a me a l g o r i t h ms a s S PTSOL,

v e c t o r i z a t i o n o v e r t h e s y s t e ms o f e q u a t i o n s . Th i s r e q u i r e me n t i s c

P. D. E. ' s .

3. . 3 actorizationandrelatedroutines

SGEQRF QR f a c t o r i z a t i o n o f a r e c t a n g u l a r ma t r i x wi t h o u t p i v o t i n g

S GEQRP a s S GEQRF b u t wi t h c o l u mn i n t e r c h a n g e s

S GERQF RQ f a c t o r i z a t i o n o f a r e c t a n g u l a r ma t r i x

S TZRQF RQ f a c t o r i z a t i o n o f a n u p p e r t r a p e z o i d a l ma t r i x

S GEQRS s o l v e l i n e a r l e a s t s q u a r e s p r o b l e m a f t e r f a c t o r i z a t i o n b y

SGEQRF o r S GEQPR

SORGEN g e n e r a t e l e a d i n g c o l u mn s o f a n o r t h o g o n a l ma t r i x wh i c h i s d e �

a s a p r o d u c t o f Ho u s e h o l d e r ma t r i c e s

S ORMUL mu l t i p l y a r e c t a n g u l a r ma t r i x b y a n o r t h o g o n a l ma t r i x wh i c h i

d e � n e d a s a p r o d u c t o f Ho u s e h o l d e r ma t r i c e s

S GEQRU r a n k - u p d a t e o f a QR f a c t o r i z a t i o n

No t e s :

� Bl o c k a l g o r i t h ms f o r S GEQRF h a v e b e e n d e s c r i b e d b y Bi s c h o f a n d V] ,

Wa l k e r [ 9] , a n d S c h r e i b e r a n d v a n Lo a n [ 1 0] .

� Two d i s t i n c t r o u t i n e s S GEQRP a n d SGEQRF a r e p r o p o s e d : o n e wi t h , a n

o u t , t h e f a c i l i t y f o r c o l u mn i n t e r c h a n g e s . Th e a r g ume n t l i s t f o r

g o o d d e a l s i mp l e r t h a n t h a t o f S GEQRP. S GEQRF i s e n v i s a g e d a s a mo d u

p r i ma r i l y b e u s e d a s a c o mp o n e n t i n a l g o r i t h ms s u c h a s t h e s i n g u l a

s i t i o n a n d t h e g e n e r a l i z e d e i g e n v a l u e p r o b l e m, wh e r e a s S GEQRP wi l

f o r s o l v i n g l i n e a r l e a s t s q u a r e s p r o b l e ms .

� I t i s n o t p o s s i b l e t o i mp l e me n t a b l o c k a l g o r i t h m f o r S GEQRP i f a r

i n t e r c h a n g e s a r e t o b e a l l o we d . Ho we v e r , we wi l l i n v e s t i g a t e t h e p

s a f e g u a r d e d l o c a l p i v o t i n g s t r a t e g y p r o p o s e d b y Bi s c h o f [ 1 1] . u s i n g i n t e r c h a n g e s o n l y

wi t h i n t h e c u r r e n t b l o c k p r o v i d e d t h a t t h i s i s a c c e p t a b l e . We wi l l

a n o p t i o n t o s p e c i f y e i t h e r g l o b a l p i v o t i n g o r t h i s l o c a l p i v o t i n g
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� SGERQF i s i n t e n d e d p r i ma r i l y f o r f a c t o r i z i n g a n m- b y - n ma t r i x wi

[ 0 : ] Q wh e r e i s u p p e r t r i a n g u l a r . Th i s i s n e e d e d i n s o me a p p l i c a

o p t i mi z a t i o n , a n d a l s o a s a � r s t s t e p i n c o mp u t i n g t h e S VD o f a n m- b

m n . A b l o c k a l g o r i t h m a n a l o g o u s t o t h a t f o r S GEQRF c a n b e u s e d .

� S TZRQF wi l l f a c t o r i z e a n m- b y - n u p p e r t r a p e z o i d a l ma t r i x wi t h m

wh e r e i s u p p e r t r i a n g u l a r . Th i s i s n e e d e d t o c o mp u t e t h e c o mp l

f a c t o r i z a t i o n o f a r a n k - d e � c i e n t ma t r i x a n d h e n c e t o o b t a i n t h e mi

t i o n o f r a n k - d e � c i e n t l i n e a r l e a s t s q u a r e s p r o b l e ms ( s e e La ws o n a] f o r

d e t a i l s ) .

� SGEQRS ma y p r o v i d e o n l y t h e s t r a i g h t f o r wa r d s o l u t i o n o f a f u l l - r

s q u a r e s p r o b l e m, t h a t i s , n o t n e c e s s a r i l y a l l o f t h e f u n c t i o n s p r o v

r o u t i n e S QRS L. Ot h e r f u n c t i o n s p r o v i d e d b y S QRS L c a n b e o b t a i n e d b y

o f S ORMUL.

� SORMUL wi l l h a v e o p t i o n s t o c o mp u t e QB, QTB, BQ o r BQT f o r g i v e n B ( o v e r -

wr i t i n g t h e r e s u l t o n B) .

� SORGEN wi l l a l l o w t h e f a c t o r Q i n a QR f a c t o r i z a t i o n t o b e f o r me d e x

� Bo t h S ORMUL a n d SORGEN c a n u s e b l o c k a l g o r i t h ms .

� SGEQRU wi l l p e r f o r m a l o w- r a n k u p d a t e o f a QR f a c t o r i z a t i o n , i . e .T =

~Q ~.

� No t e t h a t o t h e r u p d a t e s o f QR f a c t o r i z a t i o n c a n b e o b t a i n e d f r o

S POTRU a n d S POTRX ( s e e 3 . 1 . 3 ) .

3. . 4 eneralized actorization

SGGQRP g e n e r a l i z e d QR f a c t o r i z a t i o n o f a p a i r o f r e c t a n g u l a r ma t r i c

( p i v o t i n g i s n e c e s s a r y )

No t e s :

� SGGQRP wi l l c o mp u t e a g e n e r a l i z e d QR f a c t o r i z a t i o n a s d e � n e d b y Pa] .

3.2 Eigenvalue Pro lems

Th i s s e c t i o n o f LAPACK i s c o n c e r n e d wi t h c o mp u t i n g e i g e n v a l u e s a n d e i g e

v a l u e s a n d s i n g u l a r v e c t o r s , o f s t a n d a r d a n d g e n e r a l i z e d p r o b l e ms . I t

f a c i l i t i e s o f EI S PACK a s we l l a s ma n y n e w o n e s , wi t h t h e r o u t i n e s b e i n

s y s t e ma t i c a l l y t h a n i n EI S PACK.
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No t e s :

� Th e r o u t i n e s f o r u n s y mme t r i c p r o b l e ms a l l o w t h e S c h u r f a c t o r i z a t i o

wi t h a s e p a r a t e r o u t i n e f o r c o mp u t i n g e i g e n v e c t o r s o f t h e t r i a n g u l

� Fo r b a c k t r a n s f o r ma t i o n o f e i g e n v e c t o r s , e i t h e r t h e Le v e l 3 BLAS r

o r S TRSM o r t h e r o u t i n e S ORMUL c a n b e c a l l e d a s a p p r o p r i a t e ; h e n c e

s p e c i � c a l l y f o r b a c k t r a n s f o r ma t i o n h a v e b e e n p r o p o s e d ( e x c e p t a f

wo u l d u s e r s p r e f e r t h e c a l l s t o b e p a c k a g e d i n t o s p e c i � c b a c k - t r a n s

3.2. ymmetric eigenvalueproblems

S S YTRD r e d u c e s y mme t r i c ma t r i x t o t r i d i a g o n a l f o r m

S S PTRD r e d u c e s y mme t r i c ma t r i x i n p a c k e d s t o r a g e t o t r i d i a g o n a l f o r m

S S BTRD r e d u c e s y mme t r i c b a n d ma t r i x t o t r i d i a g o n a l f o r m

S S TEQR a l l e i g e n v a l u e s a n d o p t i o n a l l y a l l e i g e n v e c t o r s o f s y mme t r i c

t r i d i a g o n a l ma t r i x , u s i n g QR a l g o r i t h m

S S TEDC a l l e i g e n v a l u e s a n d e i g e n v e c t o r s o f s y mme t r i c t r i d i a g o n a l ma

u s i n g a d i v i d e - a n d - c o n q u e r a l g o r i t h m

S S TEI N s e l e c t e d e i g e n v e c t o r s o f s y mme t r i c t r i d i a g o n a l ma t r i x , b y i n

S S TEBM s e l e c t e d e i g e n v a l u e s o f s y mme t r i c t r i d i a g o n a l ma t r i x , b y

b i s e c t i o n / mu l t i s e c t i o n

S S TEVU e i g e n v a l u e s a n d e i g e n v e c t o r s o f r a n k - 1 u p d a t e o f s y mme t r i c

t r i d i a g o n a l ma t r i x

S S BEBM e i g e n v a l u e s o f s y mme t r i c b a n d e d ma t r i x u s i n g S z y l d ' s

a l g o r i t h m

No t e s :

� A b l o c k a l g o r i t h m f o r S S YTRD i s d e s c r i b e d i n Wo r k i n g No t e #2

� We a r e c o n s i d e r i n g t h e p o s s i b i l i t y o f a l l o wi n g S S YTRD, S S PTRD a n d

wo r k wi t h e i t h e r t h e u p p e r o r l o we r t r i a n g l e o f t h e s y mme t r i c ma t r

t h e v a l u e o f a n o p t i o n a r g ume n t UPLO.

� I s s u e s c o n c e r n e d wi t h t h e c h o i c e o f me t h o d f o r S S TEQR, S S TEDC a n d S

d i s c u s s e d i n c h a p t e r 1 o f Wo r k i n g No t e #4 . Re s o l u t i o n o f t h o s e i s s

r e s u l t i n a d i � e r e n t s t r u c t u r e o f r o u t i n e s f r o m t h a t p r o p o s e d h e r e

� S S TEI N i s i n t e n d e d f o r c o mp u t i n g e i g e n v e c t o r s b y i n v e r s e i t e r a t i o

e i g e n v a l u e s wh i c h h a v e a l r e a d y b e e n c o mp u t e d b y S S TEQR o r S S TEBM

� t o f o r m t h e o r t h o g o n a l ma t r i x u s e d f o r t h e r e d u c t i o n i n S S YTRD, u s e

� t o b a c k - t r a n s f o r m e i g e n v e c t o r s c o mp u t e d b y S S TEQR o r S S TEDC o r S

t h o s e o f a n o r i g i n a l s y mme t r i c ma t r i x , u s e S ORMUL.
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3.2.2 nsymmetric eigenvalueproblems

SGEHRD r e d u c e u n s y mme t r i c ma t r i x t o u p p e r He s s e n b e r g f o r m

SHS EQR a l l o r p a r t o f S c h u r f a c t o r i z a t i o n o f u p p e r He s s e n b e r g ma t r i x

S TREVC e i g e n v e c t o r s o f u p p e r q u a s i - t r i a n g u l a r ma t r i x

S HS EI N s e l e c t e d e i g e n v e c t o r s o f u p p e r He s s e n b e r g ma t r i x , b y i n v e r s e

S GEBAL b a l a n c e a n u n s y mme t r i c ma t r i x

S GEBAK b a c k t r a n s f o r m e i g e n v e c t o r s t o t h o s e o f t h e ma t r i x b a l a n c e d b y

S TRS EN c o mp u t e s o r e s t i ma t e s c o n d i t i o n n umb e r s a s s o c i a t e d wi t h

a s i n g l e i n v a r i a n t s u b s p a c e

S TRSNA c o mp u t e s o r e s t i ma t e s c o n d i t i o n n umb e r s a s s o c i a t e d wi t h

a l l e i g e n v a l u e - e i g e n v e c t o r p a i r s

S TRSYL s o l v e q u a s i - t r i a n g u l a r S y l v e s t e r e q u a t i o n

S TREXC e x c h a n g e a d j a c e n t d i a g o n a l e l e me n t s o r b l o c k s o f u p p e r

q u a s i - t r i a n g u l a r ma t r i x

No t e s :

� a b l o c k a l g o r i t h m f o r S GEHRD i s d e s c r i b e d i n Wo r k i n g No t e #2 .

� b l o c k QR me t h o d s a r e b e i n g i n v e s t i g a t e d f o r S HS EQR

� S TREVC wi l l h a v e o p t i o n s t o c o mp u t e e i t h e r l e f t o r r i g h t e i g e n v e c t

� a p r o t o t y p e f o r S TREXC i s t h e a l g o r i t h m o f S t e wa r t [ 1 4] . S e e a l s o Ng a n d Pa r l e t t

[ 1 5] .

� S TRS EN wi l l r e q u i r e t h e u s e r t o s p e c i f y t h e e i g e n v a l u e s wh i c h d e

i n v a r i a n t s u b s p a c e . We e x p e c t t o b a s e t h i s r o u t i n e o n t h e me t h o d s o] .

� S TRSNA wi l l b e b a s e d o n t h e a l g o r i t h m o f Ch a n , Fe l d ma n a n d Pa r l e t t] f o r c o m-

p u t i n g t h e s e n s i t i v i t i e s o f t h e e i g e n v a l u e s , a n d o n t h e me t h o d s o] f o r

e s t i ma t i n g t h e c o n d i t i o n n umb e r s o f t h e e i g e n v e c t o r s .

� S TRSYL wi l l s o l v e t h e e q u a t i o n AX + XB = wh e n A a n d B a r e b o t h u

t r i a n g u l a r o r q u a s i - t r i a n g u l a r . Th i s r o u t i n e wi l l b e n e e d e d b y S TR

Bl o c k a l g o r i t h ms a r e b e i n g i n v e s t i g a t e d b y K�a g s t r �o m [ 1 8] .
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3.2.3 ingular value problems

SGEBRD r e d u c e a r e c t a n g u l a r ma t r i x t o u p p e r b i d i a g o n a l f o r m

S TRBRD r e d u c e a n u p p e r t r i a n g u l a r ma t r i x t o u p p e r b i d i a g o n a l f o r m

SGBBRD r e d u c e a b a n d ma t r i x t o u p p e r b i d i a g o n a l f o r m

S BDSQR a l l o r p a r t o f s i n g u l a r v a l u e f a c t o r i z a t i o n o f u p p e r b i d i a g o n

ma t r i x , b y QR a l g o r i t h m

S BDSDC s i n g u l a r v a l u e f a c t o r i z a t i o n o f u p p e r b i d i a g o n a l ma t r i x

u s i n g a d i v i d e - a n d - c o n q u e r a l g o r i t h m

S BDS I N s e l e c t e d s i n g u l a r v e c t o r s o f u p p e r b i d i a g o n a l ma t r i x , b y i n v

S BDSBM s e l e c t e d s i n g u l a r v a l u e s o f u p p e r b i d i a g o n a l ma t r i x , b y b i s e

S BDSVU s i n g u l a r v a l u e s a n d v e c t o r s o f r a n k - 1 u p d a t e o f u p p e r b i d i a g o

No t e s :

� Fo r r e d u c t i o n t o b i d i a g o n a l f o r m, t wo p a t h s a r e p r o v i d e d : e i t h e r

b y SGEBRD, o r QR- f a c t o r i z a t i o n b y SGEQRF f o l l o we d b y r e d u c t i o n o f

t r i a n g u l a r f a c t o r b y S TRBRD.

� A b l o c k a l g o r i t h m f o r S GEBRD i s d i s c u s s e d i n Wo r k i n g No t e #2 .

� Al g o r i t h ms a n d r e l a t e d i s s u e s c o n c e r n i n g S BDSVF, S BDSDC, S BDS I N a n

a r e d i s c u s s e d i n Wo r k i n g No t e #3 a n d i n Ch a p t e r 2 o f Wo r k i n g No t e #4

� SGBBRD wi l l r e d u c e a b a n d ma t r i x t o b i d i a g o n a l f o r m wh i l e p r e s e r v

s t r u c t u r e , u s i n g s e q u e n c e s o f p l a n e r o t a t i o n s i n a s i mi l a r ma n n e r

c o r r e s p o n d s t o t h e EI S PACK r o u t i n e BANDR) .

3.2.4 ymmetric-de nite generalizedeigenproblems

S S YGST r e d u c e p r o b l e m t o s t a n d a r d f o r m

S S PGST a s S S YGST u s i n g p a c k e d s t o r a g e

S S BGST a s S S YGST f o r b a n d ma t r i c e s

S DBEBM S z y l d ' s b i s e c t i o n / Ra y l e i g h q u o t i e n t a l g o r i t h m f o r b a n d ma t r

No t e s :

� S S BGST wi l l b e b a s e d o n t h e a l g o r i t h m o f Cr a wf o r d [ 1 9] .

� t o b a c k t r a n s f o r m e i g e n v e c t o r s o f t h e s t a n d a r d p r o b l e m t o t h o s e o

p r o b l e m u s e S TRSM a f t e r r e d u c t i o n b y S S YGST, o r S TPSV a f t e r r e d

S S PGST.
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3.2.5 nsymmetric generalized eigenproblems

Th e r o u t i n e s i n t h i s g r o u p d e a l wi t h s q u a r e ma t r i x p e n c i l s ( A, B) i n

t r i a n g u l a r ; a QR- f a c t o r i z a t i o n o f B c a n b e u s e d t o a c h i e v e t h i s f o r m i

S GGHRD r e d u c e a p e n c i l ( A, B) t o o n e i n wh i c h A i s u p p e r He s s e n b e r g

S HGEQR a l l o r p a r t o f g e n e r a l i z e d S c h u r f a c t o r i z a t i o n o f a ma t r i x

( A, B) i n wh i c h A i s u p p e r He s s e n b e r g

S TGEVC e i g e n v e c t o r s o f a p e n c i l ( A, B) i n wh i c h A i s u p p e r q u a s i - t r

S HGEI N s e l e c t e d e i g e n v e c t o r s o f a ma t r i x p e n c i l ( A, B) i n wh i c h A i

b y i n v e r s e i t e r a t i o n

S GGBAL b a l a n c e a ma t r i x p e n c i l

S GGBAK b a c k t r a n s f o r m e i g e n v e c t o r s t o t h o s e o f a p e n c i l b a l a n c e d b

S TGS EN c o mp u t e s o r e s t i ma t e s c o n d i t i o n n umb e r s a s s o c i a t e d wi t h a

s u b s p a c e

S TGSNA c o mp u t e s o r e s t i ma t e s c o n d i t i o n n umb e r s a s s o c i a t e d wi t h e a

e i g e n v a l u e - e i g e n v e c t o r p a i r .

S TGSYL s o l v e t r i a n g u l a r g e n e r a l i z e d S y l v e s t e r e q u a t i o n

S TGEXC e x c h a n g e a d j a c e n t d i a g o n a l e l e me n t s o r b l o c k s o f a p e n c i l (

A i s u p p e r q u a s i - t r i a n g u l a r

No t e s :

� a p r o t o t y p e f o r S TGEXC i s t h e s u b r o u t i n e EXCHQZ o f Va n Do o r e n [ 2 0] .

� f o r S GGBAL s e e Wa r d [ 2 1] .

� S TGSYL wi l l s o l v e t h e e q u a t i o n AX+ B = ; X+ = wh e n A, B, a n

a r e u p p e r t r i a n g u l a r o r q u a s i - t r i a n g u l a r . Th i s r o u t i n e wi l l b e

a n d S TGSNA.

3.2.6 eneralizedsingular value problems

S TGS J A a l l o r p a r t o f g e n e r a l i z e d S VD o f a p a i r o f t r i a n g u l a r ma t r i c e s

s i n g u l a r v a l u e s , a n d o p t i o n a l l y v e c t o r s , u s i n g J a c o b i 's me t h o

No t e s :

� t o c o mp u t e t h e GSVD o f a p a i r o f r e c t a n g u l a r ma t r i c e s , i t i s a s s u me

wi l l b e p r o c e e d e d b y a c a l l o f S GGQRP ( s e e 3 . 1 . 1 4 ) .

� S TGS J A wi l l t a k e t r i a n g u l a r A a n d B a n d r e t u r n o r t h o g o n a l U, V, Q,

a n d d i a g o n a l C a n d S , s u c h t h a t UAQ=CR, VBQ=SR. R i s o v e r wr i t t e n o n

I t r e q u i r e s wo r k s p a c e f o r e x t r a c o p i e s o f b o t h A a n d B.
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3.3 uestions for the Community

Fo r c o n v e n i e n c e we s umma r i z e h e r e t h o s e q u e s t i o n s o n wh i c h we wo u l d p a r

f e e d b a c k :

� S h o u l d we p r o v i d e t h e f a c i l i t y t o wo r k wi t h e i t h e r t h e u p p e r o r t h e

s y mme t r i c ma t r i x ( s e e 3 . 1 . 3 ) ? I f t h e a n s we r i s y e s , s h o u l d we p r o v i d

i n r o u t i n e s f o r t h e s y mme t r i c e i g e n v a l u e p r o b l e m ( s e e 3 . 2 . 1 ) ?

� S h o u l d we p r o v i d e a b a c k wa r d Ch o l e s k y f a c t o r i z a t i o n i n s t e a d o f , o r

n a t i v e t o , t h e u s u a l Ch o l e s k y f a c t o r i z a t i o n , i f i t i s s i g n i � c a n t l

� Ha v e we p r o v i d e d s u�c i e n t f a c i l i t i e s f o r c o mp u t i n g o r u p d a t i n g QR

t o r i z a t i o n s ( s e e 3 . 1 . 1 3 ) ?

� S h o u l d we p r o v i d e r o u t i n e s f o r s y s t e ms o f e q u a t i o n s wi t h o t h e r k i n

t u r e , f o r e x a mp l e ; b l o c k t r i d i a g o n a l , a l mo s t b l o c k d i a g o n a l ( \ s t a

Ou r f e e l i n g a t t h i s s t a t e i s t h a t we s h o u l d n o t , o r a t l e a s t t h a t w

a n y wo r k o n t h e m. I n s o me c a s e s ( e . g . f o r s y mme t r i c p o s i t i v e - d e �

s y s t e ms ) , i t ma y b e p o s s i b l e f o r u s t o i l l u s t r a t e h o w r o u t i n e s t o

b u i l t o u t o f o t h e r LAPACK c o mp o n e n t s .

Aspects of of t are esi n

4.1 esignof Calling Sequences

Ar g ume n t s o f a n LAPACK r o u t i n e wi l l a p p e a r i n t h e f o l l o wi n g o r d e r :

� a r g ume n t s s p e c i f y i n g o p t i o n s

� p r o b l e m d i me n s i o n s

� a r r a y o r s c a l a r a r g ume n t s d e � n i n g t h e i n p u t d a t a ; s o me o f t h e m ma y

b y r e s u l t s

� o t h e r a r r a y o r s c a l a r a r g ume n t s r e t u r n i n g r e s u l t s

� wo r k a r r a y s ( a n d a s s o c i a t e d a r r a y d i me n s i o n s )

� d i a g n o s t i c a r g ume n t I NFO

Th e e x a mp l e s i n Ap p e n d i x A i l l u s t r a t e wh a t t h i s o r d e r i n g i mp l i e s i n

Ar g ume n t s s p e c i f y i n g o p t i o n s wi l l u s u a l l y b e CHARACTER* 1 a r g ume n

Le v e l 2 a n d Le v e l 3 BLAS . Th e y h a v e t h e a d v a n t a g e t h a t a l o n g e r c h a r a c t

p a s s e d a s t h e a c t u a l a r g ume n t , ma k i n g t h e c a l l i n g p r o g r a mmo r e r e a d a b
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CALL SPOTRF ('Upper triangle', . . . )

Th e s i g n i � c a n t i n i t i a l c h a r a c t e r ma y b e i n u p p e r o r l o we r c a s e .

I t wi l l b e p e r mi s s i b l e f o r t h e p r o b l e m d i me n s i o n s t o b e p a s s e d a s z

t h e c o mp u t a t i o n ( o r p a r t o f i t ) wi l l b e s k i p p e d . ( S e e a l s o s e c t i o n 5 . 5 .

wi l l b e r e g a r d e d a s a n e r r o r .

Ea c h 2 - d i me n s i o n a l a r r a y a r g ume n t wi l l b e i mme d i a t e l y f o l l o we d i n

b y i t s l e a d i n g d i me n s i o n , wh o s e n a me wi l l h a v e t h e f o r m LD<a r r a y - n a me

Al l d o c ume n t e d r o u t i n e s wi l l h a v e a d i a g n o s t i c a r g ume n t I NFO. ( S e e

4.2 Error-handling

Th e d i a g n o s t i c a r g ume n t I NFO wi l l i n d i c a t e t h e s u c c e s s o r f a i l u r e o f t

� I NFO = 0 : s u c c e s s f u l t e r mi n a t i o n

� I NFO < 0 : i l l e g a l v a l u e o f a r g ume n t - n o c o mp u t a t i o n p e r f o r me d

� I NFO > 0 : f a i l u r e i n t h e c o u r s e o f c o mp u t a t i o n

Al l d o c ume n t e d r o u t i n e s wi l l c h e c k t h a t i n p u t a r g ume n t s s u c h a s N,

mi t t e d v a l u e s , e v e n i f t h e s a me c h e c k s a r e r e p e a t e d b y l o we r l e v e l r o

t h a t a n y e r r o r - me s s a g e c a n n a me t h e r o u t i n e t h a t t h e u s e r c a l l e d , r a t h

r o u t i n e t h a t h e ma y b e u n a wa r e o f .

I f a n i l l e g a l v a l u e o f t h e i - t h a r g ume n t i s d e t e c t e d , t h e r o u t i n e wi

h a n d l i n g r o u t i n e XERBLA a n d t h e n s e t I NFO = �i . XERBLA h a s t h e s a me s p e

a s i n t h e Le v e l 2 a n d Le v e l 3 BLAS : i t s 1 s t a r g ume n t i s t h e n a me o f t h e

a n d i t s 2 n d a r g ume n t i s t h e n umb e r o f t h e a r g ume n t wi t h a n i l l e g a l v a

i mp l e me n t a t i o n o f XERBLA p r i n t s a me s s a g e a n d s t o p s , b u t t h i s i s o p e n

b y i n s t a l l e r s .

We d o n o t p r o p o s e t o c a l l a n y e r r o r - h a n d l i n g r o u t i n e s u c h a s XERBLA

wi t h I NFO > 0 .

4.3 Choice of lockSize

Ro u t i n e s wh i c h i mp l e me n t b l o c k a l g o r i t h ms wi l l n e e d t o o b t a i n a v a l u e

f r o m a n e n q u i r y r o u t i n e . De t e r mi n i n g o p t i ma l , o r n e a r o p t i ma l , b l o c

e n v i r o nme n t s i s a ma j o r r e s e a r c h t o p i c f o r t h e LAPACK p r o j e c t . Th e o p t

d e p e n d o n s e v e r a l f a c t o r s , s u c h a s t h e a r c h i t e c t u r e o f t h e ma c h i n e , t

p r o b l e m, a n d t h e c u r r e n t s t a t e o f t h e s y s t e m ( f o r e x a mp l e , t h e c a c h e /

o r t h e n umb e r o f p r o c e s s o r s a v a i l a b l e ) . I n t h e p r e l i mi n a r y p h a s e o f
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r o u t i n e wi l l b e d e s i g n e d s o t h a t t h e b l o c k s i z e c a n b e s p e c i � e d b y t h e c

t h e e � e c t s o f v a r y i n g t h e b l o c k s i z e c a n b e s t u d i e d .

On ma n y ma c h i n e a r c h i t e c t u r e s ( f o r e x a mp l e , mo s t s c a l a r ma c h i n e s a

p r o c e s s o r v e c t o r ma c h i n e s ) , b l o c k a l g o r i t h ms o � e r n o a d v a n t a g e o v e r a

A b l o c k a l g o r i t h m e x e c u t e d wi t h b l o c k s i z e e q u a l t o 1 wo u l d h a v e t h e s

t h e u n b l o c k e d v e r s i o n o f t h e s a me a l g o r i t h m, b u t wo u l d b e i n e �c i e n t b e

c a l l s t o Le v e l 3 BLAS , wh e r e c a l l s t o Le v e l 1 o r 2 BLAS wo u l d b e s u�c i e n t

a l g o r i t h ms ( f o r e x a mp l e , S GETRF a n d S POTRF i n Ap p e n d i x A) , s e t t i n g t

t o n ( o r g r e a t e r ) , wh e r e n i s t h e o r d e r o f t h e ma t r i x , h a s t h e e � e c t o f

t h e u n b l o c k e d v e r s i o n ( t h e wh o l e ma t r i x i s t r e a t e d a s a s i n g l e b l o c k )

a l g o r i t h ms ( f o r e x a mp l e , t h o s e d e s c r i b e d i n Wo r k i n g No t e #2 ) , t h i s i s

h a v e a c o n s i s t e n t c o n v e n t i o n , we s h a l l e n s u r e ( b y s p e c i a l c o d e ) t h a t a

e x e c u t i o n o f a n e �c i e n t u n b l o c k e d v e r s i o n o f e a c h b l o c k a l g o r i t h m.

Hi t h e r t o we h a v e e n v i s a g e d r o u t i n e s wo r k i n g wi t h a � x e d b l o c k s i z e

v a r y f r o m o n e i n s t a l l a t i o n t o a n o t h e r , p o s s i b l y a l s o f r o m o n e r o u t i n e

s o p h i s t i c a t e d s t r a t e g y i s t o a l l o w t h e b l o c k s i z e t o v a r y d y n a mi c a l l y

t h e a l g o r i t h m - f o r e x a mp l e , a l l o wi n g t h e b l o c k s i z e t o i n c r e a s e i n o

c o n s t a n t t h e s i z e o f s u bma t r i c e s p a s s e d t o Le v e l 3 BLAS ma t r i c e s . We p

wh e t h e r o r n o t d y n a mi c b l o c k i n g wo u l d o � e r s i g n i � c a n t b e n e � t s i n p e r f

t h a t i mp l e me n t i n g i t wo u l d i n v o l v e h a r d l y a n y e x t r a c o mp l i c a t i o n i n t

e l a b o r a t e p r o c e d u r e wo u l d b e r e q u i r e d t o d e t e r mi n e a g o o d d y n a mi c b l o

e a c h ma c h i n e [ 1 1] .

4.4 orkspace

Ma n y LAPACK r o u t i n e s wi l l r e q u i r e wo r k s p a c e . We d o n o t t h i n k t h a t t h e

a u t o ma t i c wo r k s p a c e a l l o c a t i o n d e v i s e d b y Fo x , Ha l l a n d S c h r y e r [ 2 2] f o r t h e Po r t l i b r a r y

i s s u i t a b l e f o r LAPACK. I t i n v o l v e s t h e u s e o f a s h a r e d l a b e l e d COMMO

i s l i k e l y t o c a u s e d i �c u l t i e s o n mu l t i - t a s k i n g ma c h i n e s , a n d r e q u i r e s

u s a g e i f t h e u s e r wi s h e s t o u s e mo r e t h a n t h e d e f a u l t a mo u n t o f wo r k s p a

Th e r e f o r e wo r k a r r a y s wi l l n e e d t o b e p a s s e d a s a r g ume n t s t o LAPACK r

s h o r t a g e o f me mo r y i s n o t l i k e l y t o b e a s e r i o u s c o n s t r a i n t o n t h e m

LAPACK i s p r i ma r i l y t a r g e t e d , we t h i n k i t r e a s o n a b l e f o r a r o u t i n e t o

e q u i v a l e n t t o s e v e r a l v e c t o r s o f l e n g t h n , wh e r e n i s t h e o r d e r o f t h e

d e s i g n r o u t i n e s t o u s e mo r e t h a n t h e mi n i mum p o s s i b l e a mo u n t o f wo r k s p

i c a n t l y i mp r o v e s t h e i r p e r f o r ma n c e . Ho we v e r , we s h a l l a v o i d wo r k s p a c2) e l e me n t s ,

u n l e s s a b s o l u t e l y n e c e s s a r y .

A n umb e r o f r o u t i n e s i mp l e me n t i n g b l o c k a l g o r i t h ms wi l l r e q u i r e wo

t o h o l d o n e b l o c k o f c o l u mn s o f t h e ma t r i x , t h a t i s , wo r k s p a c e o f s i z e n
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b l o c k s i z e . Th i s r a i s e s a d i �c u l t y s i n c e t h e b l o c k s i z e wi l l v a r y i n d

a n d i n a n y c a s e wi l l n o t b e k n o wn b y t h e u s e r . Ou r p r o p o s a l i n s u c h c a s e

u s e r t o s u p p l y a wo r k a r r a y o f l e n g t h lw, s a y , wh e r e l w i s a l s o p a s s e d a s

r o u t i n e , a n d l w i s a s l a r g e a s i s c o n v e n i e n t ; t h e r o u t i n e c a n t h e n c o mp

a n d u s e nb ma x a s a n u p p e r l i mi t o n t h e b l o c k s i z e . Th u s t h e b l o c k s i z e

t h a n o p t i ma l i f i n s u �c i e n t wo r k s p a c e h a s b e e n p r o v i d e d , b u t o u r p r e s e n

t h a t s p e e d i s c o mp a r a t i v e l y i n s e n s i t i v e t o v a r i a t i o n s i n b l o c k s i z e o

o n e i t h e r s i d e o f t h e o p t i mum.

4.5 Array Arguments

Al l a r r a y a r g ume n t s wi l l b e d e c l a r e d a s a s s u me d - s i z e a r r a y s ( l a s t d i m

REAL A(LDA,*), W(*)

Th i s h a s t wo a d v a n t a g e s o v e r d e c l a r a t i o n s a s a d j u s t a b l e a r r a y s s u c h

REAL A(LDA,N), W(N)

� Th e r o u t i n e s c a n b e c a l l e d wi t h N = 0 , wi t h o u t c o n t r a v e n i n g t h e Fo r t

� Fo r 2 - d i me n s i o n a l a r r a y s , t h e c o r r e s p o n d i n g a c t u a l a r g ume n t c a n

e l e me n t o f a 2 - d i me n s i o n a l a r r a y i n t h e c a l l i n g p r o g r a m, a g a i n wi t

t h e s t a n d a r d .

Th e r e i s o n e r e s t r i c t i o n o f s t a n d a r d Fo r t r a n wh i c h we p r e f e r n o t t o

n o t a � e c t t h e wa y i n wh i c h LAPACK r o u t i n e s a r e c a l l e d , b u t d o e s a � e c t t

LAPACK r o u t i n e s , wh e n l o we r l e v e l r o u t i n e s s u c h a s t h e Le v e l 3 BLAS a

s t a n d a r d r e q u i r e s t h a t i f a 2 - d i me n s i o n a l a r r a y i s d e c l a r e d a s A( LDA

a r r a y p a s s e d mu s t b e a t l e a s t LDA e l e me n t s l o n g . Th i s i mp l i e s a c o n t

s t a n d a r d i f t h e a c t u a l a r g ume n t i s a n e l e me n t o f t h e l a s t c o l u mn o f t h e

p r o g r a m, s a y A( I , N) wi t h I > 1 . We k n o w o f o n l y o n e c o mp i l e r wh i c h i s c a p

t h i s c o n t r a v e n t i o n . Ra t h e r t h a n i n t r o d u c e s p e c i a l c o d e t o h a n d l e s u c h

t h e l o we r l e v e l r o u t i n e s wi l l b e c o mp i l e d wi t h o u t t h e s e c h e c k s b e i n g p

4.6 Numerical machine-dependencies

Ma n y LAPACK r o u t i n e s wi l l r e q u i r e t h e v a l u e o f t h e r e l a t i v e ma c h i n e p r e

t o ma k e t h i s a v a i l a b l e t h r o u g h a n e n q u i r y f u n c t i o n wh e r e t h e v a l u e c a n

r e l i a b l e p o r t a b l e ma n n e r ( o r i f a n i n s t a l l e r d e s i r e s , a s p e c i � c v a l u e

We p r e f e r e x p l i c i t r e f e r e n c e t o a n e n q u i r y f u n c t i o n , r a t h e r t h a n a t t e m

v a l u e i n - l i n e wh e r e v e r i t i s n e e d e d , o r r e l y i n g o n t e s t s s u c h a s TES T . N
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S o me LAPACK r o u t i n e s wi l l a l s o r e q u i r e a c c e s s t o v a l u e s r e l a t e d t o

n umb e r s o n t h e ma c h i n e , i n o r d e r t o a v o i d o v e r 
o w o r u n d e r 
 o w b y s u i t a b l

v a l u e s , BI G ( t h e l a r g e s t \ s a f e " n umb e r i n t h e ma c h i n e ) a n d TI NY ( t h e s

\ s a f e " n umb e r i n t h e ma c h i n e ) wi l l b e ma d e a v a i l a b l e b y a n ume r i c e n q u i

t h e r e l a t i v e ma c h i n e p r e c i s i o n , TI NY c a n b e c o mp u t e d i n a r e l i a b l e ma

wa y , b u t BI G c a n n o t . I n s t e a d , t h e p o r t a b l e v e r s i o n wi l l r e t u r n a c o n s

a s 1 . 0 E+3 5 f o r BI G t h a t i s s a f e f o r mo s t k n o wn ma c h i n e s . Th i s v a l u e c o u

c o r r e s p o n d t o wh a t e v e r ma c h i n e i s b e i n g u s e d . Th e o n l y d i s a d v a n t a g e

v a l u e t h a n t h e ma c h i n e c o u l d p e r mi t wi l l b e t h a t s c a l i n g i s p e r f o r me d s

t h a n s t r i c t l y n e c e s s a r y . I n a d d i t i o n t o t h e r e l a t i v e ma c h i n e p r e c i s i

r a d i x wi l l a l s o b e ma d e a v a i l a b l e , c o mp u t e d i n a ma c h i n e i n d e p e n d e n t w

4.7 Provision for Parallel Execution

Th e l o o p - b a s e d a s p e c t o f p a r a l l e l i s m i s g e n e r a l l y s t r a i g h t f o r wa r d .

c u r r e n t l y g i v e a d e q u a t e s u p p o r t t o t h e c o n c e p t o f l o o p - b a s e d p a r a l l

i n v o k i n g t h i s wi t h i n t h e Le v e l 3 BLAS a n d p e r h a p s a l s o wi t h i n t h e Le v e

f o l l o wi n g t h e a c t i v i t i e s o f t h e Pa r a l l e l Co mp u t i n g Fo r um [ 2 3] wh i c h h a s b e e n f o r me d b y

c o mp u t e r v e n d o r s , s o f t wa r e d e v e l o p e r s , n a t i o n a l l a b o r a t o r i e s , a n d u n

t e c h n i c a l i n f o r ma t i o n a n d t o d o c ume n t a g r e e me n t s o n c o n s t r u c t s f o r p r

a p p l i c a t i o n s f o r s h a r e d me mo r y p a r a l l e l p r o c e s s o r s . Th e Fo r um i s p l a n

p r o p o s a l f o r p a r a l l e l Fo r t r a n c o n s t r u c t s b y t h e e n d o f t h e s umme r .

I n a l l t h e c a s e s we a r e a wa r e o f wh e n l o o p - b a s e d p a r a l l e l i s m i s i n

l e v e l , s u b s e q u e n t i n v o c a t i o n s a t a l o we r l e v e l o f a n e s t e d l o o p a r e e i t

q u e u e d t o e n s u r e a c o r r e c t p a r a l l e l e x e c u t i o n a s l o n g a s t h e ma c h i n e

me c h a n i s ms a r e u s e d . Th e r e f o r e , we d o n o t e x p e c t t o s u � e r f r o m t h e p r o

wi t h a u s e r i n v o k i n g p a r a l l e l i s m a t a l e v e l t h a t i s a b o v e a c a l l t o a n L

d e p e n d s u p o n BLAS t h a t a l s o i n v o k e p a r a l l e l i s m.

S e v e r a l o f t h e a l g o r i t h ms we i n t e n d t o i mp l e me n t wi l l r e q u i r e mo r e

p a r a l l e l i s m. Th e s e a l g o r i t h ms wi l l r e l y u p o n t h e s i mp l i � e d S CHEDULE] me c h a n i s m

t o i n v o k e p a r a l l e l i s m. We r e f e r t h e r e a d e r t o [ 2 4] f o r t e r mi n o l o g y a n d i d e a s u s e d i n t

r e ma i n d e r o f t h i s s e c t i o n . Th e s i mp l i � c a t i o n s t o S CHEDULE wi l l i n c

i n t h e l a y e r s o f s u b r o u t i n e c a l l s b e t we e n t h e a c t o f p l a c i n g a p r o c e

c o mp u t a t i o n a l g r a p h a n d i t s s u b s e q u e n t e x e c u t i o n . I t wi l l a l s o r e p l a

t h a t we r e c o n s t r u c t e d f o r g e n e r a l u s e wi t h o n e s t h a t a r e s p e c i � c t o t h

wi l l r e d u c e o v e r h e a d i n v o l v e d wi t h s p e c i a l c a s e s a n d e r r o r c h e c k i n g t h

g e n e r a l c a s e b u t n o t i n t h e s p e c i � c a l g o r i t h ms t h a t wi l l a r i s e i n LAP

g e n e r i c \ wo r k " r o u t i n e s s p e c i � c t o e a c h a l g o r i t h m wh i c h wi l l r e c e i v e

t o i d e n t i f y a n d i n v o k e a p r o c e s s b y d e c o d i n g i n t e g e r a r g ume n t s . Th e r e
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t o r e c o r d e n t r y p o i n t s a n d a d d r e s s e s a s t h e r e i s i n t h e g e n e r a l S CHED

Mo r e o v e r , a l l o f t h e c o d e wi l l b e i n Fo r t r a n . S i n c e t h e r e wi l l o n t h

f o u r p o s s i b i l i t i e s f o r d i �e r e n t s u b r o u t i n e s e x e c u t i n g i n p a r a l l e l w

a l g o r i t h m, a s i mp l e e x a mi n a t i o n o f c a s e s wi l l s u �c e t o d e c i d e wh i c h s

e x e c u t e d wi t h r e s p e c t t o a g i v e n p r o c e s s d e s c r i p t o r .

Pr e f e r a b l y a l o o p - b a s e d me c h a n i s m wi l l b e e mp l o y e d t o g e t t h e g e n e

wo r k s u b r o u t i n e s e x e c u t i n g i n p a r a l l e l . Cr i t i c a l s e c t i o n s wi l l b e c o n

s y n c h r o n i z a t i o n p r i mi t i v e i s a v a i l a b l e o n t h e g i v e n ma c h i n e . A s i mp

( \l o c k o n " a n d \ l o c k o �" ) a r e s u �c i e n t f o r t h i s p u r p o s e b u t o t h e r e q u i v

mi g h t b e u s e d i n t h e i r p l a c e . I n k e e p i n g wi t h t h e d i s c u s s i o n o f wo r k s

t h e r e wi l l b e n o u s e o f n a me d c o mmo n a s wa s d o n e i n S CHEDULE. I n s t e a d t

s h a r e d wo r k s p a c e wi l l b e p a s s e d a s p a r a me t e r s a n d s h a r e d t h r o u g h c a l

n e e d e d .

4.8 ixedLanguage Programming

LAPACK wi l l b e c o d e d i n Fo r t r a n 7 7 a n d d e s i g n e d t o b e c a l l e d f r o m Fo r t r

Ho we v e r , we h o p e t o g a i n e x p e r i e n c e o f c a l l i n g LAPACK f r o m o t h e r p r o

g u a g e s , f o r e x a mp l e C o r Ad a , a n d t o b e a b l e t o g i v e a d v i c e a b o u t i t i n t

d o c ume n t a t i o n .
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5 Appendi x A

We i n c l u d e h e r e p r o t o t y p e c o d e f o r t wo LAPACK r o u t i n e s . Th i s c o d e i s i n

t o s h o w t h e t y p i c a l s t y l e a n d s t r u c t u r e o f LAPACK r o u t i n e s . Ot h e r v

p a r t i c u l a r r o u t i n e s a r e p o s s i b l e , a n d we ma k e n o c l a i m t h a t t h e v a r i a

g i v e t h e b e s t p e r f o r ma n c e .

I n a d d i t i o n t o Le v e l 3 BLAS , e a c h r o u t i n e c a l l s a n u n b l o c k e d v e r s i o n

r i t h m ( s u b r o u t i n e s S GETF2 a n d S POTF2 ) .

5.1 SGETRF

SUBROUTINE SGETRF( M, N, A, LDA, IPIV, INFO )

*

* -- LAPACK routine --

* Argonne National Laboratory

* September 14, 1988

*

* .. Scalar arguments ..

INTEGER M, N, LDA, INFO

* .. Array arguments ..

INTEGER IPIV( * )

REAL A( LDA, * )

*

* Purpose

* =======

*

* SGETRF computes the LU factorization of a general m-by-n

* matrix A, using partial pivoting with row interchanges.

* This is the Level 3 BLAS version of the algorithm, reducing NB

* columns at a time.

*

* Arguments

* =========

*

* M - INTEGER.

* On entry, M specifies the number of rows of the matrix

* A . M must be at least zero.

* Unchanged on exit.

*
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* N - INTEGER.

* On entry, N specifies the number of columns of the matrix

* A . N must be at least zero.

* Unchanged on exit.

*

* A - REAL array of DIMENSION ( LDA, N ).

* On entry, A specifies the array which contains the matrix

* being factored.

* On exit, the array A is overwritten by the

* LU factorization. The factorization can be written as

* A = L*U where L is a product of permutation and unit lower

* triangular matrices and U is an upper triangular matrix.

*

* LDA - INTEGER.

* On entry, LDA specifies the first dimension of A as declared

* in the calling (sub) program.

* LDA must be at least max( 1, M ).

* Unchanged on exit.

*

* IPIV - INTEGER array of DIMENSION ( M ).

* On exit, the array IPIV contains the pivot indices.

*

* INFO - INTEGER.

* On exit, a value of 0 indicates a normal return; a positive

* value, say K, indicates that U(K,K) = 0.0 exactly.

* This is not an error condition for this subroutine, but it

* does indicate that SGETRS or SGETRI will divide by zero

* if called. Use routine SGECON for a reliable indication of

* singularity.

* A negative value, say -K, indicates the Kth argument has an

* illegal value.

*

* .. Parameters ..

REAL ONE

PARAMETER ( ONE = 1.0E+0 )

* .. Local scalars ..

INTEGER I, IP, J, JB, NB

* .. External subroutines ..
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EXTERNAL ENVIR, SGEMM, SGETF2, SSWAP, STRSM, XERBLA

* .. Intrinsic functions ..

INTRINSIC MAX, MIN

* ..

* .. Executable Statements ..

* Gaussian elimination with partial pivoting

*

* Test the input parameters.

*

INFO = 0

*

* Quick return if possible.

*

IF( M.EQ.0 .OR. N.EQ.0 ) RETURN

IF( M.LT.0 )THEN

INFO = -1

ELSE IF( N.LT.0 )THEN

INFO = -2

ELSE IF( LDA.LT.MAX( 1, M ) )THEN

INFO = -4

END IF

IF( INFO.NE.0 )THEN

CALL XERBLA( 'SGETRF', -INFO )

RETURN

END IF

*

* Determine the block size for this environment.

*

CALL ENVIR( 'Get', NB )

IF( NB.EQ.1 ) NB = N

*

DO 40 J = 1, N, NB

JB = MIN( N - J + 1, NB )

*

* Apply previous interchanges to current block.

*

DO 10 I = 1, J - 1

IP = IPIV( I )

3 0



IF( IP.NE.I )

$ CALL SSWAP( JB, A( I, J ), LDA, A( IP, J ), LDA )

10 CONTINUE

*

* Compute superdiagonal block of U.

*

CALL STRSM( 'Left', 'Lower', 'No transpose', 'Unit', J - 1,

$ JB, ONE, A, LDA, A( 1, J ), LDA )

*

* Update diagonal and subdiagonal blocks.

*

CALL SGEMM( 'No transpose', 'No transpose', M - J + 1, JB,

$ J - 1, -ONE, A( J, 1 ), LDA, A( 1, J ), LDA, ONE,

$ A( J, J ), LDA )

*

* Factorize diagonal and subdiagonal blocks and test for exact

* singularity.

*

CALL SGETF2( M - J + 1, JB, A( J, J ), LDA, IPIV( J ), INFO )

DO 20 I = J, J + JB - 1

IPIV( I ) = J - 1 + IPIV( I )

20 CONTINUE

IF( INFO.EQ.0 ) THEN

*

* Apply interchanges to previous blocks.

*

DO 30 I = J, J + JB - 1

IP = IPIV( I )

IF( IP.NE.I )

$ CALL SSWAP( J - 1, A( I, 1 ), LDA, A( IP, 1 ), LDA )

30 CONTINUE

ELSE

*

* If INFO is not zero, a zero pivot was found in SGETF2.

* Correct the index returned from SGETF2 and go on.

*

INFO = INFO + J - 1

ENDIF
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40 CONTINUE

RETURN

*

* End of SGETRF

END
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5.2 SPOTRF

SUBROUTINE SPOTRF( UPLO, N, A, LDA, INFO )

*

* -- LAPACK routine --

* Argonne National Laboratory

* September 14, 1988

*

* .. Scalar arguments ..

CHARACTER*1 UPLO

INTEGER N, LDA, INFO

*

* .. Array arguments ..

REAL A( LDA, * )

*

* Purpose

* =======

*

* SPOTRF computes the Cholesky factorization of a symmetric

* positive definite matrix A.

* This is the Level 3 BLAS version of the algorithm, reducing NB

* columns at a time.

*

* Arguments

* =========

*

* UPLO - CHARACTER*1.

* On entry, UPLO specifies whether the upper or lower

* triangular part of the symmetric matrix A is stored.

* UPLO = 'U' or 'u' The upper triangle of A is stored.

* UPLO = 'L' or 'l' The lower triangle of A is stored.

* Unchanged on exit.

*

* N - INTEGER.

* On entry, N specifies the number of columns of the matrix

* A . N must be at least zero.

* Unchanged on exit.

*

* A - REAL array of DIMENSION ( LDA, N ).
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* On entry, A specifies the array which contains the matrix

* being factored.

* On exit, the array A is overwritten by the

* Cholesky factorization. The factorization can be written as

* either A = L*L' where L is a lower triangular matrix

* or as A = U'*U where U is an upper triangular matrix.

*

* LDA - INTEGER.

* On entry, LDA specifies the first dimension of A as declared

* in the calling (sub) program.

* LDA must be at least max( 1, N ).

* Unchanged on exit.

*

* INFO - INTEGER.

* On exit, a value of 0 indicates a normal return.

* A positive value K indicates that the leading minor of

* order K is not positive definite, which is an error

* condition that causes the subroutine to end.

* A negative value, say -K, indicates the K-th argument has an

* illegal value.

*

* .. Parameters ..

REAL ONE

PARAMETER ( ONE = 1.0E+0 )

* .. Local scalars ..

INTEGER J, JB, NB

* .. External functions ..

LOGICAL LSAME

EXTERNAL LSAME

* .. External subroutines ..

EXTERNAL ENVIR, SGEMM, SPOTF2, SSYRK, STRSM, XERBLA

* .. Intrinsic functions ..

INTRINSIC MAX, MIN

* ..

* .. Executable Statements ..

*

* Test the input parameters.

*
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INFO = 0

*

* Quick return if possible.

*

IF( N.EQ.0 ) RETURN

IF( ( .NOT.LSAME( UPLO , 'U' ) ).AND.

$ ( .NOT.LSAME( UPLO , 'L' ) ) )THEN

INFO = -1

ELSE IF( N.LT.0 )THEN

INFO = -2

ELSE IF( LDA.LT.MAX( 1, N ) )THEN

INFO = -4

END IF

IF( INFO.NE.0 )THEN

CALL XERBLA( 'SPOTRF', -INFO )

RETURN

END IF

*

* Determine the block size for this environment.

*

CALL ENVIR( 'Get', NB )

IF( NB.EQ.1 ) NB = N

*

IF( LSAME( UPLO, 'U' ) )THEN

*

* Compute the Cholesky factorization of a symmetric matrix

* stored in the upper part of the array.

*

DO 10 J = 1, N, NB

JB = MIN( NB, N - J + 1 )

*

* Update diagonal block.

*

CALL SSYRK( 'Upper' , 'Transpose', JB, J - 1,

$ -ONE, A( 1, J ), LDA, ONE, A( J, J ), LDA )

*

* Factorize diagonal block and test for

* non-positive-definiteness.
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*

CALL SPOTF2( 'Upper', JB, A( J, J ), LDA, INFO )

IF( INFO.NE.0 ) GO TO 30

*

* Update superdiagonal block.

*

CALL SGEMM( 'Transpose', 'No Transpose',

$ JB, N - J - JB + 1, J - 1,

$ -ONE, A( 1, J ), LDA, A( 1, J + JB ), LDA,

$ ONE, A( J, J + JB ), LDA)

*

* Compute superdiagonal block of U.

*

CALL STRSM( 'Left', 'Upper', 'Transpose', 'Non-unit',

$ JB, N - J - JB + 1, ONE, A( J, J ), LDA,

$ A( J, J + JB ), LDA )

10 CONTINUE

ELSE

*

* Compute the Cholesky factorization of a symmetric matrix

* stored in the lower part of the array.

*

DO 20 J = 1, N, NB

JB = MIN( NB, N - J + 1 )

*

* Update diagonal block.

*

CALL SSYRK( 'Lower', 'No transpose', JB, J - 1,

$ -ONE, A( J, 1 ), LDA, ONE, A( J, J ), LDA )

*

* Factorize diagonal block and test for

* non-positive-definiteness.

*

CALL SPOTF2( 'Lower', JB, A( J, J ), LDA, INFO )

IF( INFO.NE.0 ) GO TO 30

*

* Update subdiagonal block.

*
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CALL SGEMM( 'No transpose', 'Transpose',

$ N - J - JB + 1, JB, J - 1,

$ -ONE, A( J + JB, 1 ), LDA, A( J, 1 ), LDA,

$ ONE, A( J + JB, J ), LDA)

*

* Compute subdiagonal block of L.

*

CALL STRSM( 'Right', 'Lower', 'Transpose', 'Non-unit',

$ N - J - JB + 1, JB, ONE, A( J, J ), LDA,

$ A( J + JB, J ), LDA )

20 CONTINUE

ENDIF

GO TO 40

*

30 CONTINUE

INFO = INFO + J - 1

*

40 CONTINUE

RETURN

*

* End of SPOTRF

END
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6 Appendix B

6.1 LINPACK and EISPACKCounterparts

EI S PACK LAPACK Fu n c t i o n

BAKVEC I n v e r t t h e b a l a n c i n g ma d e b y FI GI ( )

BALANC SGEBAL Ap p l y b a l a n c i n g t r a n s f o r ma t i o n s

BALBAK SGEBAK I n v e r t t h e b a l a n c i n g t r a n s f o r ma t i o n ma d e b y BALANC

BANDR S S BTRD Re d u c e t o s y mme t r i c t r i d i a g o n a l f o r m

BANDV Gi v e n a p p r o x i ma t e e i g e n v a l u e s o f a b a n d ma t r i x , u s e

t o o b t a i n c o r r e s p o n d i n g e i g e n v e c t o r s

BI S ECT S S TEBM De t e r mi n e e i g e n v a l u e s o f a s y mme t r i c t r i d i a g o n a l ma

s p e c i � e d i n t e r v a l u s i n g S t u r m s e q u e n c e s

BQR De t e r mi n e s o me e i g e n v a l u e s u s i n g t h e QR me t h o d

CBABK2 CGEBAK I n v e r t t h e b a l a n c i n g t r a n s f o r ma t i o n ma d e b y CBAL ( C

CBAL CGEBAL Ap p l y b a l a n c i n g t r a n s f o r ma t i o n s

CG d r i v e r Co mp u t e e i g e n v a l u e s a n d o p t i o n a l l y e i g e n v e c t o r s o f

g e n e r a l ma t r i x ( d r i v e r r o u t i n e )

CH d r i v e r Co mp u t e e i g e n v a l u e s a n d o p t i o n a l l y e i g e n v e c t o r s o f

He r mi t i a n ma t r i x ( d r i v e r r o u t i n e )

CI NVI T CHS EI N Gi v e n a p p r o x i ma t e e i g e n v a l u e s , u s e i n v e r s e i t e r a t i

c o r r e s p o n d i n g e i g e n v e c t o r s

COMBAK No t e A Gi v e n e i g e n v e c t o r s o f u p p e r He s s e n b e r g ma t r i x c o mp u

COMHES ( ) , c o mp u t e c o r r e s p o n d i n g e i g e n v e c t o r s o f t h

ma t r i x .

COMHES No t e A Re d u c e t o u p p e r He s s e n b e r g f o r m u s i n g e l i mi n a t i o n

COMLR No t e A Co mp u t e a l l e i g e n v a l u e s u s i n g mo d i � e d LR a l g o r i t h m

COMLR2 No t e A Co mp u t e a l l e i g e n v a l u e s a n d e i g e n v e c t o r s u s i n g mo d i

COMQR CHSEQR Co mp u t e a l l e i g e n v a l u e s u s i n g QR a l g o r i t h m

COMQR2 CUNGEN Co mp u t e a l l e i g e n v a l u e s a n d e i g e n v e c t o r s u s i n g QR a l

CHS EQR

CTREVC

( CTRMM)

CORTB CUNMUL Gi v e n e i g e n v e c t o r s o f u p p e r He s s e n b e r g ma t r i x c o mp u

c o mp u t e c o r r e s p o n d i n g e i g e n v e c t o r s o f o r i g i n a l ma t

CORTH CGEHRD Re d u c e t o u p p e r He s s e n b e r g f o r m u s i n g Ho u s e h o l d e r m

ELMBAK No t e A Gi v e n e i g e n v e c t o r s o f t h e u p p e r He s s e n b e r g ma t r i x o

c o mp u t e c o r r e s p o n d i n g e i g e n v e c t o r s o f o r i g i n a l ma t

ELMHES No t e A Re d u c e t o u p p e r He s s e n b e r g f o r m u s i n g e l i mi n a t i o n

ELTRAN No t e A Us e t h e o u t p u t o f ELMHES t o c o n s t r u c t t h e s i mi l a r i t y

t r a n s f o r ma t i o n t h a t g e n e r a t e s t h e u p p e r He s s e n b e r g

FI GI Us e a b a l a n c i n g t r a n s f o r ma t i o n t o s y mme t r i z e a n o n s

t r i d i a g o n a l ma t r i x f o r wh i c h ai ; i +1ai +1 ; i�0 f o r e v e r y i

FI GI 2 S i mi l a r t o FI GI e x c e p t t h a t t h e b a l a n c i n g t r a n s f o r m

HQR SHS EQR Co mp u t e a l l e i g e n v a l u e s u s i n g t h e i mp l i c i t QR me t h o

HQR2 SHS EQR Co mp u t e a l l e i g e n v a l u e s a n d e i g e n v a l u e s a n d

S TREVC e i g e n v e c t o r s u s i n g t h e i mp l i c i t QR me t h o d

( S TRMM) 3 8



HTRI B3 CUNMUL Gi v e n e i g e n v e c t o r s o f t h e r e a l s y mme t r i c t r i d i a g o

b y HTRI D3 , c o mp u t e t h e c o r r e s p o n d i n g e i g e n v e c t o r s

ma t r i x

HTRI BK CUNMUL Gi v e n e i g e n v e c t o r s o f t h e r e a l s y mme t r i c t r i d i a g o

b y HTRI DI , c o mp u t e t h e c o r r e s p o n d i n g e i g e n v e c t o r s

ma t r i x

HTRI D3 CHPTRD Re d u c e t o s y mme t r i c t r i d i a g o n a l ma t r i x u s i n g Ho u s

ma t r i c e s ; i n p u t ma t r i x s t o r e d i n p a c k e d f o r m

HTRI DI CHETRD Re d u c e t o s y mme t r i c t r i d i a g o n a l ma t r i x u s i n g Ho u s

I MTQL1 S S TEQR Co mp u t e e i g e n v a l u e s u s i n g t h e i mp l i c i t QL me t h o d

o r

S S TEDC

I MTQL2 S S TEQR Co mp u t e t h e e i g e n v a l u e s a n d e i g e n v e c t o r s u s i n g t h

i mp l i c i t QL me t h o d ;

o r

S S TEDC

I MTQLV S S TEQR Co mp u t e e i g e n v a l u e s u s i n g i mp l i c i t QL me t h o d wh i l

i n p u t ma t r i x

I NVI T SHS EI N Co mp u t e e i g e n v e c t o r s c o r r e s p o n d i n g t o g i v e n e i g e n

o f a n u p p e r He s s e n b e r g ma t r i x , u s i n g i n v e r s e i t e r a

MI NFI T d r i v e r Fo r t h e l i n e a r s y s t e mAx = b , c o mp u t e t h e s i n g u l a r v

d e c o mp o s i t i o n A = QSPT a n d t h e v e c t o r QT b

ORTBAK SORMUL Gi v e n e i g e n v e c t o r s o f t h e u p p e r He s s e n b e r g ma t r i x

ORTHES , c o mp u t e t h e c o r r e s p o n d i n g e i g e n v e c t o r s o f

ORTHES SGEHRD Re d u c e t o u p p e r He s s e n b e r g f o r m u s i n g Ho u s e h o l d e r

ORTRAN SORGEN Us e t h e o u t p u t o f ORTHES t o c o n s t r u c t t h e

s i mi l a r i t y t r a n s f o r ma t i o n t h a t g e n e r a t e s t h e u p p e

He s s e n b e r g f o r m

QZHES SGEQRF Re d u c e t h e g e n e r a l i z e d e i g e n p r o b l e m t o s t a n d a r d

S ORMUL f o r m, wh e r e o n e ma t r i x i s u p p e r He s s e n b e r g a n d t h e

S GGHRD o t h e r ma t r i x i s u p p e r t r i a n g u l a r

QZI T SHGEQR Gi v e n t h e g e n e r a l i z e d e i g e n p r o b l e m Ax = �Bx

+ wh e r e A i s u p p e r He s s e n b e r g a n d B i s u p p e r t r i a n g u l

r e d u c e A t o q u a s i - u p p e r t r i a n g u l a r f o r m u s i n g t h e

QZVAL a n d c o mp u t e t h e e i g e n v a l u e s f o r t h e g e n e r a l i z e d

e i g e n p r o b l e m Ax = �Bx , wh e r e A i s q u a s i - u p p e r t r i a

a n d B i s u p p e r t r i a n g l e

QZVEC STGEVC Gi v e n t h e e i g e n v a l u e s f o r t h e g e n e r a l i z e d

( S TRMM) e i g e n p r o b l e m Ax = �Bx , wh e r e A i s q u a s i - u p p e r

t r i a n g u l a r a n d B i s u p p e r t r i a n g u l a r , c o mp u t e t h e

c o r r e s p o n d i n g e i g e n v e c t o r s
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RATQR S STEBM De t e r mi n e e x t r e me e i g e n v a l u e s o f a s y mme t r i c t r i d i

ma t r i x u s i n g t h e QR me t h o d wi t h Ne wt o n c o r r e c t i o n s

REBAK (S TRSM) Gi v e n t h e e i g e n v e c t o r s o f t h e s y mme t r i c ma t r i x

o u t p u t b y REDUC o r REDUC2 , c o mp u t e t h e e i g e n v e c t o r

c o r r e s p o n d i n g t o t h e o r i g i n a l g e n e r a l i z e d e i g e n p r

REBAKB ( S TRMM) Gi v e n t h e e i g e n v e c t o r s o f t h e s y mme t r i c ma t r i x

o u t p u t b y REDUC2 , c o mp u t e t h e e i g e n v e c t o r s

c o r r e s p o n d i n g t o t h e o r i g i n a l e i g e n p r o b l e m ABx = �

REDUC S SYGST Re d u c e t h e s y mme t r i c g e n e r a l i z e d e i g e n p r o b l e m

Ax = �Bx , wh e r e B i s p o s i t i v e d e � n i t e t o t h e s t a n d a r

s y mme t r i c e i g e n p r o b l e m u s i n g t h e Ch o l e s k y f a c t o r i

o f B

REDUC2 S S YGST Re d u c e t h e e i g e n v a l u e p r o b l e m ABx = �x , wh e r e

b o t h A a n d B a r e s y mme t r i c a n d e i t h e r A o r B i s

p o s i t i v e d e � n i t e t o t h e s t a n d a r d s y mme t r i c

e i g e n p r o b l e m u s i n g t h e Ch o l e s k y f a c t o r i z a t i o n

RG d r i v e r Co mp u t e e i g e n v a l u e s a n d o p t i o n a l l y e i g e n v e c t o r s o

g e n e r a l ma t r i x ( d r i v e r r o u t i n e )

RGG d r i v e r Co mp u t e e i g e n v a l u e s a n d o p t i o n a l l y e i g e n v e c t o r s o

g e n e r a l g e n e r a l i z e d s y s t e mAx = �Bx ( d r i v e r r o u t i n

RS d r i v e r Co mp u t e e i g e n v a l u e s a n d o p t i o n a l l y e i g e n v e c t o r s o

s y mme t r i c ma t r i x ( d r i v e r r o u t i n e )

RS B d r i v e r Co mp u t e e i g e n v a l u e s a n d o p t i o n a l l y e i g e n v e c t o r s o

s y mme t r i c b a n d ma t r i x ( d r i v e r r o u t i n e )

RSG d r i v e r Co mp u t e e i g e n v a l u e s a n d o p t i o n a l l y e i g e n v e c t o r s o

s y mme t r i c g e n e r a l i z e d s y s t e m Ax = �Bx , wh e r e A i s s

B i s p o s i t i v e d e � n i t e ( d r i v e r r o u t i n e )

RSGAB d r i v e r Co mp u t e e i g e n v a l u e s a n d o p t i o n a l l y e i g e n v e c t o r s o

s y mme t r i c g e n e r a l i z e d s y s t e m ABx = �x , wh e r e A i s s

B i s p o s i t i v e d e � n i t e ( d r i v e r r o u t i n e )

RSGBA d r i v e r Co mp u t e e i g e n v a l u e s a n d o p t i o n a l l y e i g e n v e c t o r s o

s y mme t r i c g e n e r a l i z e d s y s t e m BAx = �x , wh e r e A i s s

B i s p o s i t i v e d e � n i t e ( d r i v e r r o u t i n e )

RSM d r i v e r Co mp u t e s o me e i g e n v a l u e s a n d o p t i o n a l l y e i g e n v e c t

s y mme t r i c ma t r i x ( d r i v e r r o u t i n e )

RS P d r i v e r Co mp u t e e i g e n v a l u e s a n d o p t i o n a l l y e i g e n v e c t o r s o

s y mme t r i c ma t r i x s t o r e d i n p a c k e d f o r m( d r i v e r r o u t

RS T d r i v e r Co mp u t e e i g e n v a l u e s a n d o p t i o n a l l y e i g e n v e c t o r s o

s y mme t r i c t r i d i a g o n a l ma t r i x ( d r i v e r r o u t i n e )

RT d r i v e r Co mp u t e e i g e n v a l u e s a n d o p t i o n a l l y e i g e n v e c t o r s o

t r i d i a g o n a l ma t r i x f o r wh i c h ai;i +1ai +1 ; i� 0 f o r e v e r y i ( d r i v e r r o u

4 0



S VD d r i v e r Co mp u t e t h e s i n g u l a r v a l u e d e c o mp o s i t i o n

TI NVI T S S TEI N Co mp u t e t h e e i g e n v e c t o r s c o r r e s p o n d i n g t o g i v e n

e i g e n v a l u e s o f a s y mme t r i c t r i d i a g o n a l ma t r i x , u s i

TQL1 S S TEQR Co mp u t e a l l e i g e n v a l u e s u s i n g t h e QL a l g o r i t h m

TQL2 S S TEQR Co mp u t e a l l e i g e n v a l u e s a n d e i g e n v e c t o r s u s i n g

o r t h e QL me t h o d ; i f t h e e i g e n p a i r s o f a s y mme t r i c ma t r

S S TEDC a r e d e s i r e d , i n p u t t h e s i mi l a r i t y t r a n s f o r ma t i o n

c o mp u t e d b y TRED2

TQLRAT S S TEQR De t e r mi n e a l l e i g e n v a l u e s o f a s y mme t r i c t r i d i a g o n

b y t h e r a t i o n a l QL me t h o d

TRBAK1 SORMUL Fo r ms t h e e i g e n v e c t o r s o f a r e a l s y mme t r i c ma t r i x f

o f t h a t s y mme t r i c t r i d i a g o n a l ma t r i x d e t e r mi n e d b y

TRBAK3 SORMUL Fo r ms t h e e i g e n v e c t o r s o f a r e a l s y mme t r i c ma t r i x f

o f t h a t s y mme t r i c t r i d i a g o n a l ma t r i x d e t e r mi n e d b y

TRED1 S S YTRD Re d u c e t o s y mme t r i c t r i d i a g o n a l f o r m u s i n g Ho u s e h o

TRED2 S S YTRD Re d u c e t o s y mme t r i c t r i d i a g o n a l f o r m u s i n g Ho u s e h o

a n d t h e s i mi l a r i t y t r a n s f o r ma t i o n t h a t y i e l d s t h e t r i d

S ORMUL a l s o c o n s t r u c t e d

TRED3 S S PTRD Re d u c e t o s y mme t r i c t r i d i a g o n a l f o r m u s i n g

Ho u s e h o l d e r t r a n s f o r ma t i o n s ; i n p u t ma t r i x s t o r e d

TRI DI B S S TEBM Co mp u t e t h o s e e i g e n v a l u e s b e t we e n s p e c i � e d

i n d i c e s u s i n g t h e S t u r m s e q u e n c e p r o p e r t y

TS TURM S STEBM Co mp u t e t h o s e e i g e n v a l u e s i n a s p e c i � e d

a n d i n t e r v a l u s i n g t h e S t u r m s e q u e n c e p r o p e r t y ; t h e

S S TEI N c o r r e s p o n d i n g e i g e n v e c t o r s a r e c o mp u t e d u s i n g t h e

i n v e r s e i t e r a t i o n
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LI NPACK LAPACK Fu n c t i o n

S CHDC S SYTRF c o mp u t e s t h e Ch o l e s k y d e c o mp o s i t i o n o f a p o s i t i v e

ma t r i x . a p i v o t i n g o p t i o n a l l o ws t h e u s e r t o e s t i ma

c o n d i t i o n o f a p o s i t i v e d e � n i t e ma t r i x o r d e t e r mi n

o f a p o s i t i v e s e mi d e � n i t e ma t r i x .

S CHDD SPOTRU d o wn d a t e s a n a u g me n t e d Ch o l e s k y d e c o mp o s i t i o n o r t

t r i a n g u l a r f a c t o r o f a n a u g me n t e d q r d e c o mp o s i t i o n

S CHEX S POTRX u p d a t e s t h e Ch o l e s k y f a c t o r i z a t i o n

S CHUD SPOTRU u p d a t e s a n a u g me n t e d Ch o l e s k y d e c o mp o s i t i o n o f t h e

t r i a n g u l a r p a r t o f a n a u g me n t e d q r d e c o mp o s i t i o n .

S GBCO SGBTRF f a c t o r s a b a n d ma t r i x b y Ga u s s i a n

S GBCON e l i mi n a t i o n a n d e s t i ma t e s t h e c o n d i t i o n o f t h e ma t

S GBDI SGBTRI c o mp u t e s t h e d e t e r mi n a n t o f a b a n d ma t r i x

u s i n g t h e f a c t o r s c o mp u t e d b y SGBCO o r SGBFA.

i f t h e i n v e r s e i s n e e d e d , u s e S GBS L n t i me s .

S GBFA SGBTRF f a c t o r s a b a n d ma t r i x b y e l i mi n a t i o n .

S GBS L SGBTRS s o l v e s t h e b a n d s y s t e m Ax = b o r ATx = b

u s i n g t h e f a c t o r s c o mp u t e d b y SGBCO o r SGBFA.

S GECO SGETRF f a c t o r s a ma t r i x b y Ga u s s i a n e l i mi n a t i o n

S GECON a n d e s t i ma t e s t h e c o n d i t i o n o f t h e ma t r i x .

S GEDI SGETRI c o mp u t e s t h e d e t e r mi n a n t a n d i n v e r s e o f a ma t r i x

u s i n g t h e f a c t o r s c o mp u t e d b y SGECO o r SGEFA.

S GEFA SGETRF f a c t o r s a ma t r i x b y Ga u s s i a n e l i mi n a t i o n .

S GES L SGETRS s o l v e s t h e s y s t e mAx = b o r ATx = b

u s i n g t h e f a c t o r s c o mp u t e d b y SGECO o r SGEFA.

S GTS L SGTSOL g i v e n a g e n e r a l t r i d i a g o n a l ma t r i x a n d a r i g h t h a n d

s i d e wi l l � n d t h e s o l u t i o n .

S PBCO SPBTRF f a c t o r s a s y mme t r i c p o s i t i v e d e � n i t e

S PBCON ma t r i x s t o r e d i n b a n d f o r m a n d e s t i ma t e s t h e c o n d i t

S PBDI c o mp u t e s t h e d e t e r mi n a n t

o f a s y mme t r i c p o s i t i v e d e � n i t e b a n d ma t r i x

u s i n g t h e f a c t o r s c o mp u t e d b y S PBCO o r S PBFA.

S PBFA S PBTRF f a c t o r s a s y mme t r i c p o s i t i v e d e � n i t e

ma t r i x s t o r e d i n b a n d f o r m.

S PBS L S PBTRS s o l v e s t h e s y mme t r i c p o s i t i v e d e � n i t e

b a n d s y s t e mAx = b

u s i n g t h e f a c t o r s c o mp u t e d b y S PBCO o r S PBFA.

S POCO SPOTRF f a c t o r s a s y mme t r i c p o s i t i v e d e � n i t e

S POCON ma t r i x a n d e s t i ma t e s t h e c o n d i t i o n o f t h e ma t r i x .

S PODI S POTRI c o mp u t e s t h e d e t e r mi n a n t a n d i n v e r s e o f a c e r t a i n

s y mme t r i c p o s i t i v e d e � n i t e ma t r i x

u s i n g t h e f a c t o r s c o mp u t e d b y S POCO, S POFA o r S QRDC
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S POFA S POTRF f a c t o r s a s y mme t r i c p o s i t i v e d e �n i t e ma t r i x.

S POS L S POTRS s o l v e s t h e s y mme t r i c p o s i t i v e d e � n i t e

s y s t e mAx = b u s i n g t h e f a c t o r s c o mp u t e d b y S POCO o r S P

S PPCO SPPTRF f a c t o r s a s y mme t r i c p o s i t i v e d e � n i t e

S PPCON ma t r i x s t o r e d i n p a c k e d f o r m a n d e s t i ma t e s t h e c o n d i

S PPDI S PPTRI c o mp u t e s t h e d e t e r mi n a n t a n d i n v e r s e

o f a s y mme t r i c p o s i t i v e d e � n i t e ma t r i x

u s i n g t h e f a c t o r s c o mp u t e d b y S PPCO o r S PPFA .

S PPFA S PPTRF f a c t o r s a s y mme t r i c p o s i t i v e d e � n i t e

ma t r i x s t o r e d i n p a c k e d f o r m.

S PPS L S PPTRS s o l v e s t h e s y mme t r i c p o s i t i v e d e � n i t e

s y s t e mAx = b u s i n g t h e f a c t o r s c o mp u t e d b y S PPCO o r S

S PTS L S PTSOL g i v e n a p o s i t i v e d e � n i t e t r i d i a g o n a l ma t r i x a n d a r i

h a n d s i d e wi l l � n d t h e s o l u t i o n .

S QRDC SGEQRF u s e s Ho u s e h o l d e r t r a n s f o r ma t i o n s t o c o mp u t e t h e QR

o r f a c t o r i z a t i o n o f a n n b y p ma t r i x X . c o l u mn p i v o t i n g

S GEQRP b a s e d o n t h e 2 - n o r ms o f t h e r e d u c e d c o l u mn s ma y b e

p e r f o r me d a t t h e u s e r s o p t i o n .

S QRS L SGEQRS a p p l i e s t h e o u t p u t o f S QRDC t o c o mp u t e c o o r d i n a t e

t r a n s f o r ma t i o n s , p r o je c t i o n s , a n d l e a s t s q u a r e s s o l

S S I CO S SYTRF f a c t o r s a s y mme t r i c ma t r i x b y e l i mi n a t i o n

S S YCON wi t h s y mme t r i c p i v o t i n g a n d e s t i ma t e s t h e c o n d i t i o n

S S I DI S S YTRI c o mp u t e s t h e d e t e r mi n a n t , i n e r t i a a n d i n v e r s e

o f a s y mme t r i c ma t r i x u s i n g t h e f a c t o r s f r o m S S I FA.

S S I FA S SYTRF f a c t o r s a s y mme t r i c ma t r i x b y e l i mi n a t i o n

wi t h s y mme t r i c p i v o t i n g .

S S I S L S S YTRS s o l v e s t h e s y mme t r i c s y s t e m

Ax = b u s i n g t h e f a c t o r s c o mp u t e d b y S S I FA.

S S PCO S S PTRF f a c t o r s a s y mme t r i c ma t r i x s t o r e d i n

S S PCON p a c k e d f o r m b y e l i mi n a t i o n wi t h s y mme t r i c p i v o t i n g a

t h e c o n d i t i o n o f t h e ma t r i x .

S S PDI S S PTRI c o mp u t e s t h e d e t e r mi n a n t , i n e r t i a a n d i n v e r s e

o f a s y mme t r i c ma t r i x u s i n g t h e f a c t o r s f r o m

S S PFA, wh e r e t h e ma t r i x i s s t o r e d i n p a c k e d f o r m.

S S PFA S S PTRF f a c t o r s a s y mme t r i c ma t r i x s t o r e d i n

p a c k e d f o r m b y e l i mi n a t i o n wi t h s y mme t r i c p i v o t i n g .

S S PS L S S PTRS s o l v e s t h e s y mme t r i c s y s t e m

Ax = b u s i n g t h e f a c t o r s c o mp u t e d b y S S PFA.

S S VDC d r i v e r i s a s u b r o u t i n e t o r e d u c e a n b y p ma t r i x X

b y o r t h o g o n a l t r a n s f o r ma t i o n s u a n d v t o d i a g o n a l f o

S TRCO STRCON e s t i ma t e s t h e c o n d i t i o n o f a t r i a n g u l a r ma t r i x .

S TRDI S TRTRI c o mp u t e s t h e d e t e r mi n a n t a n d i n v e r s e o f a

t r i a n g u l a r ma t r i x .

S TRS L S TRTRS s o l v e s s y s t e ms o f t h e f o r m Tx = b o r TTx = b

wh e r e T i s a t r i a n g u l a r ma t r i x o f o r d e r n .
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� d r i ve r - me a n s t h a t t h e s e a r e d r i v e r r o u t i n e s . We a r e l i k e l y t o p

f u n c t i o n a l i t y .

� No t e A - we p l a n t o u s e o r t h o g o n a l t r a n s f o r ma t i o n s t h r o u g h o u t , n o t e

f o r ma t i o n s .

4 4



References

[1 ]

[ 2 ]

[ 3 ]

[ 4 ]

[ 5 ]

[ 6 ]

[ 7 ]

[ 8 ]

[ 9 ]

[ 1 0 ]

[ 1 1 ]

[ 1 2 ]

[ 1 3 ]

[ 1 4 ]

[ 1 5 ]

[ 1 6 ]

[ 1 7 ]

[ 1 8 ]

[ 1 9 ]

[ 2 0 ]

[ 2 1 ]

[ 2 2 ]

[ 2 3 ]

[ 2 4 ]

4 5



LAPACK Working No tes:

LAPACKWo r k i n g No t e #1: J. De mme l an d J . Do n g a r r a a n d J . Du Cr o z a n d A. Gr e e n

a n d S. Ha mma r l i n g a n d D. S o r e n s e n , Prospectus for the Development of a Linear Al gebra

Library for High-Performance Computers, Ar g o n n e Na t i o n a l La b o r a t o r y, ANL-MCS - TM-

97, S e pt e mb e r , 1 9 87 .

LAPACK Wo r k i n g No t e #2: J . Do n g a r r a a n d S . Ha mma r l i n g a n d D. S o r e n s e n ,

duction of Matrices to Condensed Forms for Eigenval ue Computations, Ar g o n n e Na t i o n a l

La b o r a t o r y , ANL- MCS - TM- 9 9 , S e p t e mb e r , 1 9 8 7 .

LAPACK Wo r k i n g No t e #3: J . De mme l a n d W. Ka ha n , Computing Smal l Singul ar Val -

ues of Bidiagonal Matrices with Guaranteed High Rel ative Accuracy, Ar g o n n e Na t i o n a l

La b o r a t o r y , ANL- MCS - TM- 1 1 0, Fe b r u a r y , 1 9 8 8 .

LAPACK Wo r k i n g No t e #4: J . De mme l , J . Du Cr o z , S . Ha mma r l i n g a n d D. S o

Guides for the Design of Symmetric Eigenroutines, SVD, and Iterative Re�nement and

Condition Estimation for Linear Systems, Ar g o n n e Na t i o n a l La b o r a t o r y , ANL- MCS - TM-

1 1 1 , Fe b r u a r y , 1 9 8 8 .

LAPACK Wo r k i n g No t e #5: C. Bi s ch o f, J . De mme l , J . Do n g a r r a , J . Du Cr o z ,

b a um, S . Ha mma r l i n g a n d D. S o r e n s e n Provisional Contents, Ar g o n n e Na t i o n a l La

t o r y , ANL- 8 8 - 3 8 , S e p t e mb e r , 1 9 8 8 .

LAPACK Wo r k i n g No t e #6: O. Br e we r , J . Do n g a r r a a n d D. S o r e n s e n Tool s to Aid

Anal ysis of Memory Access Patterns for FortranPrograms, Ar g o n n e Na t i o n a l La b o r a t o r y ,

ANL- MCS - TM- 1 1 9 , J u n e , 1 9 8 8 .

4 6


