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Wo klemmt es wirklich
bei wissenschaftlichen
Berechnungen ?

Forscher waren gut beraten, sich einiger Arbeitsmetho-

den zu bedienen, die in der Software-Industrie tblich sind.

»Mein Freund

wusste nicht,
was Versions-
kontrolle war«
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Von Gregory V. Wilson

Is ich mich 1986 erstmals mit Com-
puterwissenschaft befasste, wurde
gerade eine neue Generation von
chnellen und billigen Chips ein-
gefithre, welche die Ara der Low-Cost-Super-
computer einldutete. Diese Rechner bestan-
den aus einer Vielzahl von Prozessoren, die
ein vorgegebenes Problem parallel durcharbei-
teten. Und plotzlich begann natiirlich jeder,
der sich mit komplexen Computerproblemen
befasste, seine Programme so umzuschreiben,
dass sie die Vorteile dieser neuen Rechner
auch nutzen konnten. Das war miihsam.
Denn die Compiler, welche die Programme
auf Parallelcomputern lauffihig machen soll-
ten, spielten oft verriickt. Es gab keine »De-
bugging«Werkzeuge zur Fehlersuche; und der
Versuch, eine Lésung anzugehen, glich oft
dem, tausend Kreuzwortritsel gleichzeitig 16-
sen zu wollen. Doch die Ergebnisse schienen
viel versprechend. Die meisten Forscher wa-
ren iiberzeugt, dass mit Parallelrechnern ein-
mal Computersimulationen moglich wiirden.
Damit liefe sich ein ganzes Spektrum von
Prozessen berechnen, die sich mit herkdmm-
lichen Labormitteln oder gar mit Papier und
Bleistift nicht 16sen lieflen; entweder weil sie
zu umfassend, klein, schnell, langsam, gefihr-
lich oder einfach zu kompliziert waren.
Dennoch hatte ich Mitte der 1990er Jahre
das Gefiihl, dass irgendetwas nicht stimmte.
Auf jede Gruppe mit einer erfolgreichen Si-
mulation des globalen Klimas kamen ein Dut-

zend andere, die nur damit kimpften, ihre
Programme zum Laufen zu bringen. Niemals
war die Software schon geniigend ausgereift,
um auf Konferenzen prisentiert oder auch
nur auf der Titelseite des Newsletters ihres
Supercomputer-Centers erwihnt zu werden.
Monate und Jahre plagten sich viele Forscher
damit, ihre Codes umzuschreiben oder zu ver-
bessern, bis die Software etwas Besseres mach-
te, als nur stehen zu bleiben oder bei einer Di-
vision durch Null den Dienst zu quittieren.
Aus irgendeinem Grund lief§ der Erfolg stets
viel linger auf sich warten als gedacht.

Ich befragte daher diese Wissenschaftler,
wie sie denn ihre Programme schreiben wiir-
den. Die Antworten waren erniichternd: Nur
wenige hatten etwas mehr Ahnung als die
meisten Programmierer kommerzieller Soft-
ware, mit denen ich zusammengearbeitet hat-
te. Die Mehrheit benutzte dagegen noch anti-
quierte Texteditoren wie » Vi« oder »Notepads,
tauschte Codes mit Kollegen per E-Mail aus
und absolvierte praktisch keine systemati-
schen Tests der Programme.

Suche nach dem »Riickgéangig«-Knopf

Schliefllich fragte ich einen Freund, der in
Teilchenphysik promovierte, warum er darauf
bestand, alles »auf die harte Tour« zu machen.
Warum benutzte er nicht eine integrierte Soft-
ware-Entwicklungsumgebung mit einem sym-
bolischen Debugger? Warum schrieb er keine
Tests fiir Module? Warum nutzte er kein Sys-
tem zur Kontrolle der Programmversionen?
Seine Gegenfrage: »Was ist ein System zur
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Kontrolle von Programmversionen?« Eine sol-
ches System, erklirte ich ihm, sei eine Soft-
ware, die Anderungen an Dokumenten, Pro-
grammen, Webseiten, Forderungsantrigen
und so ziemlich allem anderen iiberwacht.

Es funktioniert wie der »Riickgingig«-
Knopf in deinem Lieblingsprogrammeditor.
Du kannst jederzeit eine iltere Version reakti-
vieren und sehen, welche Unterschiede es im
Vergleich zur aktuellen gibt. Du kannst au-
flerdem feststellen, wer zwischenzeitlich das
Dokument editiert hat, und Konflikte aufspii-
ren zwischen einzelnen Verinderungen durch
andere und denen, die du gerade selbst an-
bringst. Die Programmversionskontrolle ist
fir das Programmieren dhnlich wichtig wie
penible Notizen tiber Laborabldufe in der ex-
perimentellen Wissenschaft. Sie ist das Werk-
zeug, bei dessen Nutzung man sagen kann:
»Auf diese Weise bin ich zu diesen Ergebnis-
sen gekommen« statt »Hm, also ich glaube,
fir diesen Graph benutzen wir den neuen
Algorithmus, 3h, ich meine den alten neuen
Algorithmus, nicht den neuen neuen Algo-
rithmus.«

Mein Freund ist intelligent und mit den
Problemen beim Schreiben grofler Programme
bestens vertraut — er hatte ein Programm mit
100000 Zeilen iibernommen und selbst wei-
tere 20000 Zeilen hinzugefiigt. Als ich be-
merkte, dass er gar nicht wusste, was Versions-
kontrolle ist, kam er mir vor wie ein Che-
miker, dem nicht klar ist, dass man die
Reagenzgliser zwischen den Versuchen spii-
len sollte. Auch er war iiber unser Gesprich
nicht sehr erfreut. Er seufzte und sagte: »Hit-
test du mir das nicht schon vor drei Jahren er-
zihlen kénnen?«

Als ich wusste, wonach ich zu suchen hat-
te, fiel mir dieser »programmtechnische An-
alphabetismus« fast tGberall auf. Die meisten
Wissenschaftler hatten einfach niemals ge-
lernt, wie man effektiv programmiert. Nach
einem Einfiithrungskurs fiir Studienanfinger
in C oder Java und vielleicht einem Kurs in
Statistik oder Numerik im weiteren Studium
wurde erwartet, dass sie alles andere allein
hinkriegten. Das ist etwa so, als wiirde man
jemandem zwar zeigen, wie man Polynome
differenziert, aber dann von ihm verlangen,
die Tensorrechnung zu beherrschen.

Ja, im Internet stehen dazu alle nétigen
Informationen, aber verteilt iiber Hunderte
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von Webseiten. Noch hinderlicher ist, dass die
Forscher sich monate- oder jahrelang Hinter-
grundwissen aneignen miissten, bis die im In-
ternet verstreuten Infos fiir sie verstindlich
wiirden. Als ich einem anderen Physiker (et-
was dlter und zynischer als mein Freund)
sagte, er solle sich doch ein paar Wochen frei
nehmen und endlich mal »Perl« lernen, ant-
wortete er mir: »Gern, wenn Sie einige Wo-
chen Zeit iibrig haben, um sich mit Quanten-
Chromodynamik zu befassen, damit Sie auch
meine Arbeit machen kénnen.«

»Vorsicht, ich bin Computerwissenschaft-
ler und mochte lhnen helfen!«
Im Gesprich mit ihm stief§ ich noch auf ei-
nen weiteren Grund, warum viele Forscher
sich keine besseren Arbeitsmethoden aneig-
neten. Von stindig neuen Progammierkon-
zepten und -ideen {iberrollt, reagieren diese
Forscher verniinftigerweise erst einmal skep-
tisch, wenn ihnen jemand sagt: »Ich bin Com-
puterwissenschaftler und komme, um lhnen
zu helfen.« Von objektorientierten Sprachen
bis hin zum heute hoch gelobten Agilen Pro-
grammieren mussten sich die Wissenschaftler
von einer Programmiermarotte zur nichsten
durchkimpfen, ohne dass ihr Berufsleben da-
durch merklich erleichtert worden wire.
Forscher sind oft auch frustriert von der
»zufilligen Komplexitit«, mit denen sie die
Informatik konfrontiert. So gehért zum Bei-
spiel zu jeder modernen Programmiersprache
ein Verzeichnis hiufiger Ausdriicke — Muster-
vorlagen, mit denen in Textdokumenten be-
stimmte Daten gefunden werden kénnen.
Doch die Regeln der einzelnen Sprachen, wie
diese Muster anzuwenden sind, unterscheiden
sich leicht. Wenn allein schon das weit ver- >
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breitete Betriebssystem Unix drei oder vier
unterschiedliche Notationen fiir ein und das-
selbe Konzept kennt, ist es kein Wunder, dass
viele Forscher verzweifeln und sich nur auf
den kleinsten gemeinsamen Nenner einlassen.

Welche Folgen hat das mangelnde Pro-
grammierwissen aber fiir die Wissenschaftler?
Um Ihnen eine Vorstellung zu geben, bitte ich
Sie, kurz eine der grundlegenden Regeln der
Computerwissenschaft zu betrachten, das so
genannte Amdahl-Gesetz. Nehmen wir an, es
dauert sechs Monate, um ein Progamm zu
schreiben und von Fehlern zu reinigen; dieses
lduft dann weitere sechs Monate auf aktueller
Hardware, bis Resultate zur Veréffentlichung
vorliegen.

Selbst ein beliebig schneller Computer
(vielleicht einer, den Physiker einer fernen
Zukunft bei einem missgliickten Experiment
zuriick in unsere Gegenwart beférdern)
konnte die durchschnittliche Dauer bis zur
Veréffentlichung hochstens auf die Hilfte ver-
kiirzen, da die Hardware nur eines von meh-
reren zeitintensiven Gliedern in der ganzen
Prozesskette darstellt. Daher besteht der wich-
tigste Zeitfakeor fiir Wissenschaftler, die mit
Computern arbeiten, zunehmend darin, wie
schnell und zuverlissig sie ihre Ideen in funk-
tionierenden Code umsetzen kdnnen.

Weniger Zeit fiir den Kampf mit dem Code
Im Jahr 1998 begannen Brent Gorda (heute
am Lawrence Livermore National Laboratory)
und ich damit, dieses Problem in Angriff zu
nehmen. Wir gaben im Los Alamos National
Laboratory (LANL) kleinere Kurse fiir Wis-
senschaftler, mit denen sie ihre Fihigkeiten in
der Software-Entwicklung verbessern konn-
ten. Wir hatten gar nicht das Ziel, aus LANL-
Physikern oder Metallurgen Computerwissen-
schaftler zu machen. Vielmehr wollten wir
ihnen lediglich die zehn Prozent an modernen
Software-Entwicklungstechniken beibringen,
mit denen sie 90 Prozent ihrer Aufgaben be-
wiltigen konnten.

Die ersten Kurse hatten Hohen und Tie-
fen. Doch danach zu urteilen, was die Teil-
nehmer uns sagten und was sie taten, nach-
dem sie den Kurs absolviert hatten, war klar,
dass wir uns auf dem richtigen Weg befan-
den. Bereits einige wenige grundlegende Tech-
niken und eine Einfithrung in die Werkzeuge,
die man dafiir benétigte, ersparte vielen For-
schern betrichtliche Frustrationen. Wir be-
merkten weiterhin: Die meisten Wissenschaft-
ler standen diesen Ideen sechr offen gegen-
liber — was uns, gemessen am praktischen
Nutzen, eigentlich nicht so sehr {iberrascht
haben sollte. Denn schliefllich wurde ihnen
die Wichtigkeit methodischen Vorgehens be-

reits in den ersten Studiensemestern einge-
bliut.

Sechs Jahre und einen Dotcom-Boom spi-
ter erhielt ich Fordermittel von der Python
Software Foundation, um diesen Kurs auf den
neuesten Stand zu bringen und ihn zur freien
Verfiigung ins Internet zu stellen, sodass jeder,
der ihn nutzen wollte, dies auch gratis tun
konnte. Der Kurs liefert Tools und umfasst
Arbeitsmethoden, die sowohl die Qualitit
wissenschaftlicher Programme erhohen als
auch deren Fertigstellung beschleunigen. Da-
mit vergeuden Forscher weniger Zeit fiir den
»Kampf mit dem Code« und gewinnen mehr
Zeit fiir ihre wissenschaftliche Arbeit.

Zu den Kursthemen zihlen weiterhin Ver-
sionskontrolle, die Automatisierung sich wie-
derholender Aufgaben, systematisches Testen,
Programmierstile und Code-Lesen, einige
Grundlagen fiir die Verarbeitung grofler Da-
tenmengen, Webprogrammierung — und ein
Uberblick, wie man Software-Entwicklung in
kleinen, an (geografisch) verschiedenen Orten
titigen Teams koordiniert. Das ist alles kein
bahnbrechend neues Wissen, sondern ledig-
lich die computerwissenschaftliche Entspre-
chung von Routine-Laborarbeiten wie der
Titration einer Losung oder der Kalibrierung
eines Oszillografen.

Wissenschaft ist viel mehr als nur eine An-
sammlung von Fakten. Sie erméglicht Men-
schen, die durch Ozeane voneinander ge-
trennt sind, in unterschiedlichen Dekaden le-
ben, verschiedene Sprachen sprechen oder
anderen Ideologien unterliegen, wechselseitig
auf den Entdeckungen der jeweils anderen
aufzubauen. Computer spielen dabei von Jahr
zu Jahr eine grofiere Rolle. Dennoch erfiillen
nur wenige Forschungsprogramme die me-
thodischen Standards, die Pioniere wie Lavoi-
sier oder Faraday vor tiber 200 Jahren bei ih-
ren experimentellen Studien gesetzt hatten.

Natiirlich kann diese Liicke vor allem
durch eine bessere Ausbildung wihrend des
Studiums geschlossen werden, doch das allein
wird nicht reichen. Auch Fachzeitschriften
miissen allmihlich darauf bestehen, dass die
Software der Wissenschaftler den gleichen An-
spriicchen an Qualitdit und Reproduzierbar-
keit geniigt wie ihre Laborarbeiten. AufSerdem
brauchen wir dringend mehr Fachjournale,
die gewillt sind, Beschreibungen zu verdf-
fentlichen, nach welchen Methoden Forscher
ihre Software entwickeln und wie diese Pro-
gramme funktionieren. Schnellere Chips und
anspruchsvollere Algorithmen sind nicht ge-
nug. Wenn wir uns Computerwissenschaft
wirklich zu eigen machen wollen, miissen wir
den Engpass zwischen unseren Ohren be-
seitigen. <
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