1Guide pratique de l'informatique scientifique avec des logiciels libres sous GNU/Linux

Version française duScientific Computing with Free software on GNU/Linux HOWTO

Manoj Warrier

<m_war CHEZ users POINT sourceforge POINT net>

Shishir Deshpande <shishir CHEZ ipr POINT res POINT in>

V. S. Ashoka<ashok CHEZ rri POINT res POINT in>

Adaptation française: Philippe Wautelet

Relecture de la traduction française: Denis Berhaut

Version : 1.2.fr.1.0

2005-04-28

Historique des versions

Version 1.2.fr.1.0

2005-04-28

PW, DB Première traduction française.

Version 1.2

2004-10-19

MW1 correction et de nouveaux liens (1 Correction and new additional links).

Version 1.1

2004-06-21 MW Mises à jour et évaluation de distributions (Updates and evaluated distros).

Version 1.0

2003-11-18

JP Document revu par le LDP (Document Reviewed by LDP).

Version 0.0

2003-10-01

MW Premier brouillon (first draft proposed).

Résumé

Le but de ce document est de montrer comment un PC tournant sous GNU/Linux peut être utilisé pour le calcul scientifique. Il dresse une liste des nombreux logiciels libres disponibles et donne des liens internet vers des didacticiels permettant de commencer à travailler avec ces outils.

Table des matières

..................................................................................................................... 2

.................................................................................. 2

.......................................................................................... 2

.................................................................................. 3

........................................................................................................... 3

......................................................................................................... 3

................................................................................ 4

................................................................................... 4

......................................................................................................... 4

................................................................................................................... 4

.................................................................................. 5

Guide pratique de l'informatique scientifique avec des logiciels libres sous GNU/Linux 2 ................................................................................... 5

............................................................................................... 7

.................................................................................. 7

............................................................... 8

...................................................................................................... 8

......................................................................... 10

.......................................................................................... 10

........................................................... 11

............................................................................................. 11

.................................................................... 13

........................................................................... 13

7.2. 7.2. Traitement symétrique parallèle multi-processeurs : introduction aux super-calcula-teurs ....................................................................................................................... 14

...................................................... 15

............................................................................................ 15

.......................................................................................... 16

................................................... 16

..................................................................................................... 16

1. Préambule

1.1. Droits d'utilisation et licence

Important

Seule la version originale de cette licence, présentée dans la section suivante, fait foi.

ici http://www.gnu.org/ licenses/licenses.html#FDL].

par référence.

1.2. Copyright and License

Important

en anglais du document orignal, suivi de la licence en français de sa traduction.

copy of the license is available here [http://www.gnu.org/licenses/licenses.html#FDL]

Guide pratique de l'informatique scientifique avec des logiciels libres sous GNU/Linux 3 par référence.

1.3. Limitations de responsabilité

Important

la version originale de cette licence, présentée dans la section suivante, fait foi.

que ce soit hautement improbable, l'auteur n'en acceptera aucune responsabilité.

doit pas être perçu comme une approbation.

beaucoup mais fournissent peu et vice versa.

1.4. Disclaimer

Important

Le texte ci-dessous contient les limitations de responsabilité de ce document. Ce texte fait foi.

bility whatsoever.

of particular products, software or brands should not be seen as endorsements computing and may contain links to some software that promises much but delivers little and vice versa.

1.5. Motivations

Guide pratique de l'informatique scientifique avec des logiciels libres sous GNU/Linux 4 LDP http://www.tldp.org] faire un choix sans perdre trop de temps.

1.6. Remerciements / Contributeurs

Dans ce document, j'ai le plaisir de remercier : • indirectement différentes perspectives qui n'étaient pas si évidentes. • • nombreux autres pour avoir suggérés de nombreux liens mentionnés dans ce document. • comme « espérons que tu finiras au moins ce projet ».

vue. Ils m'aident également à maintenir ce guide pratique.

1.7. Commentaires et corrections .

                                                              <commen-
taires CHEZ traduc POINT org> en précisant son titre, sa date et sa version.

1.8. Traductions

on GNU/Linux HOWTO.

Il n'y a, à ma connaissance, pas encore d'autres traductions.

2. Introduction

place et l'utilisation de ces logiciels.

Guide pratique de l'informatique scientifique avec des logiciels libres sous GNU/Linux 5 http://www.randomfactory.com] http://sal.jyu.fi/ index.shtml] http://www.gnu.org/directory/science/] http://freshmeat.net/browse/97/] sur Freshmeat.net.

Les liens fournis vers les différents logiciels sont classés dans les catégories suivantes :

• Outils de développement de logiciels [./devtools.html]

• Outils mathématiques [./mathpack.html]

• Sous-routines et bibliothèques numériques [./numlib.html]

• Graphiques et visualisation [./graphvis.html]

• Systèmes de programmation pour GNU/Linux [./systems.html]

• Outils d'édition [./publish.html]

• Bases de données [./database.html]

• Linux au laboratoire [./lablinux.html] utilitaires GNU installés.

lien ./GNULinuxWS.html] premiers pas sous GNU/Linux.

Quantian http://dirk.eddelbuettel.com/quantian.html] temps à les installer.

3. Outils de développement de logiciels

intégré où tout ce qui précède est regroupé dans une seule application.

3.1. Langages de programmation

FORTRAN, le C, le C++, Java et plus récemment Python.

• http://gcc.gnu.org/]

Guide pratique de l'informatique scientifique avec des logiciels libres sous GNU/Linux 6 ++, libgcj, …).

http://www.gnu.org/software/gcc/onlinedocs/].

• g77 ftp://ftp.gnu.org/gnu/g77/index.html] g77 est disponible sur le site de documentation de GCC [http://gcc.gnu.org/onlinedocs/g77/].

• gfortran http://gcc.gnu.org/fortran/]

"vrai" compilateur FORTRAN-95 libre jusque là. Je remercie Paul Thomas pour cette information.

• g95 http://g95.sourceforge.net] et fonctionnent avec lui.

• http://www.llnl.gov/casc/Overture/henshaw/install/node6.html] contrairement à g77. Vous pouvez télécharger fort77 et f2c à partir du lien ci-dessus.

• lush http://lush.sourceforge.net] pour être vraies. Je ne l'ai pas encore essayé, mais il a l'air très prometteur.

• http://www.python.org/topics/scicomp/] Python http:// www.python.org]

Vous trouverez d'autres informations sur l'usage de Python en calcul scientifique ici :

• http://starship.python.net/crew/hinsen/scientific.html] http:// starship.python.net/crew/hinsen/tutorial.ps].

• SciPy http://www.scipy.org]

Guide pratique de l'informatique scientifique avec des logiciels libres sous GNU/Linux 7 d'équations différentielles ordinaires, etc.

3.2. Outils de débogage

s'exécute ou de savoir ce qu'il faisait lorsque celui-ci s'est planté.

• Ftnchek http://www.dsm.fordham.edu/~ftnchek] manuel http://www.dsm.fordham.edu/~ftnchek/html/] volontaires pour ajouter le standard Fortran 90 à ftnchek.

• gdb http://www.gnu.org/software/gdb/gdb.html] gdb

GDB http://sources.redhat.com/gdb/current/onlinedocs/] principales.

• xxgdb ftp://ftp.x.org/contrib/utilities/] clic de souris, et une zone pour visualiser les résultats du débogage.

• DDD http://www.gnu.org/software/ddd/ddd.html] en suivant ce lien [http://www.gnu.org/manual/ddd/].

3.3. Outils de contrôle de version

temps à apprendre à utiliser un des outils de contrôle de version décrit ci-dessous (j'utilise CVS).

• http://www.cvshome.org/dev/codelinux.html] que l'adresse donnée ci-dessus décrit leur effort.

http://www.gentoo.org/ doc/cvs-tutorial.html] et un livre gratuit sur CVS ici [http://cvsbook.red-bean.com/]

Guide pratique de l'informatique scientifique avec des logiciels libres sous GNU/Linux 8 • http://www.xcf.berkeley.edu/~jmacd/prcs.html] le lien ci-dessus.

• Gbuild http://www.cryon.com/gbuild/] dont dépendent certaines fonctions de gbuild sont écrits en Perl. gbuild est sous licence GPL.

3.4. Environnements intégrés de développement

de la documentation, des manuels d'aide en ligne, etc.

• Kdevelop http://www.kdevelop.org/] ; c'est un très bon site pour les développeurs de logiciels. Spécifiquement, KDevelop gère ou fournit :

;

quel autre programme dont vous avez besoin pour le développement en l'ajoutant au menu "outils".

• VDKbuilder http://vdkbuilder.sourceforge.net/] le télécharger.

4. Outils mathématiques

MuPAD http://www.mupad.de/

Guide pratique de l'informatique scientifique avec des logiciels libres sous GNU/Linux 9 ] vérifier si elle vous convient.

• Octave http://www.octave.org/] ici http://www.octave.org/doc/octave_toc.html]

GNU.

• Scilab http://scilabsoft.inria.fr/] sa propre licence libre [http://scilabsoft.inria.fr/license/licence.html].

• Yorick http://web.mit.edu/afs/athena/software/yorick_v1.5.12/yorick/1.5/doc/] ici http://web.mit.edu/afs/athena/software/yorick_v1.5.12/ yorick/1.5/doc/manual/yorick.html] http://web.mit.edu/afs/ athena/software/yorick_v1.5.12/yorick/1.5/doc/copyright.html] de l'Université de Californie.

• Algae http://algae.sourceforge.net/] ici http:// algae.sourceforge.net/algae.html]. Il est distribué sous la licence publique générale GNU.

• YACAS http://yacas.sourceforge.net/] ici http:// yacas.sourceforge.net/manindex.html]. Il est distribué sous la licence publique générale GNU.

• RLAB http://rlab.sourceforge.net/] http://www.linuxjournal.com/] http://rlab.sourceforge.net/lj/lj.html]

Un manuel de référence [http://rlab.sourceforge.net/html/rlab-ref.html] existe aussi.

• Maxima http://maxima.sourceforge.net]

Guide pratique de l'informatique scientifique avec des logiciels libres sous GNU/Linux 10 le code source sous licence GPL. »

• http://www.r-project.org/] ici http:// cran.r-project.org/manuals.html]. Il est distribué sous la licence publique générale GNU.

• gTybalt http://www.fis.unipr.it/%7Estefanw/gtybalt.html] manuel http://www.fis.unipr.it/

%7Estefanw/gtybalt/gtybalt.html]. Il est distribué sous la licence publique générale GNU.

• JACAL http://www-swiss.ai.mit.edu/%7Ejaffer/JACAL.html] fonctions holônomes. »

• bc http://www.gnu.org/software/bc/bc.html] ici http://www.gnu.org/software/bc/ manual/bc.html] la licence publique générale GNU.

5. Sous-routines et bibliothèques numériques

GSL http://sources.redhat.com/gsl]

Netlib http://www.netlib.org] GAMS http://math.nist.gov/]

) http://oonumerics.org/ oon], GSL et GiNaC [http://www.ginac.de/] qui sont des avancées intéressantes.

5.1. Entrepôts de logiciels

• Netlib http://www.netlib.org/] http://www.netlib.org/utk/discus] parallèles [http://www.nhse.org/ptlib] et des possibilités de recherche thématique.

• http://math.nist.gov/]

Guide pratique de l'informatique scientifique avec des logiciels libres sous GNU/Linux 11 la navigation par logiciel révèle que les logiciels fournis sont souvent des liens vers NetLib.

• ) http://oonumerics.org/oon] le calcul scientifique orienté objet.

• http://sources.redhat.com/gsl] générale GNU.

• GiNaC http://www.ginac.de/] . Il est distribué sous les termes et conditions de la licence publique générale GNU (GPL).

5.2. Autres bibliothèques numériques spécialisées

• FFTW http://www.fftw.org/] contient à la fois les bibliothèques FFTW monoprocesseur et parallèle en simple et double précisions.

• LAPACK http://www.netlib.org/lapack] tée).

• SuperLU http://www.nersc.gov/~xiaoye/SuperLU] et peut être appelé dans des logiciels en C ou en Fortran.

• ARPACK http://www.caam.rice.edu/software/ARPACK/] l'utilisateur http://www.caam.rice.edu/software/ARPACK/UG/ug.html#ARPACK] et d'une version orientée objet : ARPACK++.

• http://icemcfd.com/cfd/CFD_codes.html] des fluides et comprenant une description de chaque code.

6. Graphiques et visualisation

• Gnuplot http://www.gnuplot.info]

Guide pratique de l'informatique scientifique avec des logiciels libres sous GNU/Linux 12 générer des figures de qualité dans vos publications.

• http://ngwww.ucar.edu]

Language ici http://ngwww.ucar.edu/ng4.4/ documentation.html] pour accéder à la documentation et à ses nombreux éléments.

• OpenDX http://www.opendx.org] plorer d'une excellente documentation et une fois habitué, c'est le meilleur outil que j'aie jamais utilisé.

• Gri http://gri.sourceforge.net] article http://www.linuxjournal.com/article.php?sid=3743]

Linux Journal. Si gri vous impressionne, allez sur sa page d'accueil et téléchargez-y les manuels.

• MayaVi http://mayavi.sf.net] http://www.opensource.org/licenses/bsd-license.html] courageantes. Suivez le lien pour de plus amples détails.

• PGPLOT http://www.astro.caltech.edu/~tjp/pgplot] ici http:// www.astro.caltech.edu/~tjp/pgplot/contents.html].

• PLplot http://plplot.sourceforge.net/] ici http://sourceforge.net/ project/showfiles.php?group_id=2915].

• Grace http://plasma-gate.weizmann.ac.il/Grace/]

GNU. Le lien donne aussi un didacticiel et des informations sur le téléchargement.

Guide pratique de l'informatique scientifique avec des logiciels libres sous GNU/Linux 13 • SciGraphica http://scigraphica.sourceforge.net/] formes, facile à utiliser. Elle est distribuée sous licence GPL.

• Plotutils http://www.gnu.org/software/plotutils/plotutils.html] exporter des graphiques.

• DISLIN http://www.dislin.de] en camembert, de figures 3D en couleurs, de surfaces, de contours et de cartes.

• ImLib3D http://ImLib3d.sourceforge.net] vues 3D sur plusieurs plans avec OpenGL.

• Ptplot http://ptolemy.eecs.berkeley.edu/java/ptplot] dans vos propres applications ou applets.

7. Systèmes de programmation pour GNU/Li- nux

on vous donnera des liens pour réaliser de la programmation parallèle sur Linux.

7.1. La station de travail GNU/Linux

http://tldp.org]

Traduc http://www.traduc.org]

Linux http://www.traduc.org/docs/howto/lecture/Installation-HOWTO.html] http://www.traduc.org/ docs/howto/lecture/Linux+Windows-HOWTO.html] http://www.icon.co.za/~psheer/book/] ;

http://www.traduc.org/ docs/guides/lecture/sag/html/] http://www.traduc.org/ docs/guides/lecture/lame/linux-admin-made-easy/html/] et de maintenance rencontrés au jour le jour par les administrateurs système Linux.

Guide pratique de l'informatique scientifique avec des logiciels libres sous GNU/Linux 14 7.2. 7.2. Traitement symétrique parallèle multi-proces-seurs : introduction aux super-calculateurs

http://www.beowulf.org] utiles pour construire des grappes.

7.2.1. Liens vers des documents sur le calcul parallèle , http://freshmeat.net/articles/view/458/] liens qu'il fournit. Je compte visiter ses différents liens et les ajouter dans ce guide.

D'autres liens vers des documents libres pour le traitement parallèle sont donnés ici :

• http://www.traduc.org/docs/howto/lecture/Beowulf-HOWTO.html] parallèle multi-processeurs sous Linux, allez voir les documents suivants :

• http://www.traduc.org/docs/howto/lecture/Parallel-Proces-sing-HOWTO.html]

• http://www.traduc.org/docs/howto/lecture/SMP-

HOWTO.html]

7.2.2. Logiciels parallèles pour Linux

outils.

• http://www-unix.mcs.anl.gov/mpi] mpich http://www-unix.mcs.anl.gov/mpi/mpich] http://www-unix.mcs.anl.gov/mpi/ tools.html].

• http://www.lam-mpi.org/]

Guide pratique de l'informatique scientifique avec des logiciels libres sous GNU/Linux 15 ici http:// www.lam-mpi.org/download/] pour commencer à travailler avec LMA sont disponibles ici [http://www.lam-mpi.org/tutorials/].

• http://www.epm.ornl.gov/pvm/ pvm_home.html] compilées sur toutes sortes de machines depuis des ordinateurs portables jusqu'à des CRAY.

• Ganglia http://ganglia.sourceforge.net] mais aussi lier des grappes entre elles.

8. Traitements de texte et outils de présentation sous Linux

LaTeX http://www.latex-project.org]

OpenOffice http://fr.openoffice.org]

8.1. Traitements de texte

• LaTeX http://www.latex-project.org]

[http://www.maths.tcd.ie/~dwilkins/LaTeXPrimer/]

LyX http://www.lyx.org] lui-même, mais est plus facile à utiliser grâce à une bonne interface WYSIWYG.

• Lout http://lout.sourceforge.net] cript. Merci à Emiliano Gavilan pour ce lien.

• Abiword http://www.abisource.com] télécharger.

• kword http://www.koffice.org/kword] koffice

[http://www.koffice.org] complète.

Guide pratique de l'informatique scientifique avec des logiciels libres sous GNU/Linux 16 8.2. Outils de présentation

• KPresenter http://www.koffice.org/kpresenter/] lien vers une image, permettant de ce fait de montrer des animations quand c'est nécessaire.

• Xfig http://www-epb.lbl.gov/xfig/] xfig (exportés au format *.png ou *.jpg à partir de Xfig) dans l'autre.

9. Systèmes libres de gestion de bases de données pour Linux

de données améliorera cette section.

• Liste des bases de données libres [http://www.iam.unibe.ch/~scg/Archive/Software/FreeDB/].

• http://www.acm.org/sigmod/databaseSoftware/] données disponibles publiquement.

• MySQL [http://www.mysql.com] : un système de gestion de base de données relationnelles.

• PostgreSQL http://www.postgresql.org] y compris les sous-sélections, les transactions et les types de données définis par l'utilisateur.

10. Linux au laboratoire

par Sambaran Pahari et Deepak Gupta. De mon point de vue de néophyte, ces liens paraissent très bons.

Guide pratique de l'informatique scientifique avec des logiciels libres sous GNU/Linux 17 • http://www.llp.fu-berlin.de] une grande variété d'applications depuis le pilotage matériel jusqu'au développement d'applications ».

• Pilotes Linux pour le port parallèle [http://www.torque.net/linux-pp.html] : Ce lien dit : « Si vous avez bon endroit ». C'est une affirmation pleine d'assurance!