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Einleitung
Motivation

Im Studium haben die Zuhdrer meines Vortrags bereits einen guten Uberblick iiber Prinzipien guter
Softwareentwicklung erhalten. Allerdings sind diese Prinzipien zu einem Grofteil auf kommerzielle
Programme ausgerichtet und damit einhergehend sind bestimmte Pramissen angenommen. Dazu
gehoren z.B. ein langer Softwarelebenszyklus, normalerweise von mehreren Jahren. Die
Entwicklung von Programmen wird in einem gro3en Team vorgenommen, das Endprogramm ist auf
eine kommerzielle Nutzung ausgerichtet.

Auf diesen Umstdnden fullen die Prinzipien, die fiir die meisten Programmierteams sehr sinnvoll
sind und auch nétig. Auf die Softwareentwicklung in der Wissenschaft lassen sich diese Prinzipien
nicht ohne weiteres anwenden und/oder sind nicht immer sinnvoll, da die Gegebenheiten hier
teilweise deutlich anders sind.

In dieser Arbeit mochte ich diese Unterschiede herausarbeiten und aufzeigen, wie die Praxis in der
Softwareentwicklung in der Wissenschaft aussieht und warum sie so aussieht. Diese Praxis ist
teilweise sinnvoll so wie sie ist, teilweise aber nicht optimal und mehr als Relikt zu sehen, das in
diese Richtung gewachsen ist und sich so gehalten hat. In dieser Arbeit untersuche ich auch, wo die
Praxis sinvoll geédndert werden kann, welche Ansitze es gibt, die Softwareentwicklung in der
Wissenschaft effizienter zu machen, und welche Schwierigkeiten dabei auftreten.

Arbeitsweise

Mein Vortrag und diese Ausarbeitung ist das Ergebnis einer Recherchearbeit. Der grofte Teil ist die
Essenz dessen, was ich aus verschiedenen Quellen (sieche Quellenteil) zusammengetragen habe.
Hier gab es einige Uberschneidungen, ich habe versucht, das Gesamtbild treffend wiederzugeben.
Zusitzlich habe ich als Einschub eine Konferenz mit Vertretern aus Softwareentwicklung und
Wissenschaft wiedergegeben, die dem Gesamtbild einige konkrete Ziige gibt.

Als wichtigste Quellen sehe ich die Paper ,,Models of Scientific Software Development*,
»Scientific Software Engeneering — Basic Techniques of creating practical scientific Software und
,,Post-Workshop report for the Third International Workshop on Software Engineering for High
Performance Computing Applications (SE-HPC 07)“. Konkrete Refernzen zu den einzelnen
Kapiteln sind schwer zu definieren, da das meiste eine Zusammenfassung der Informationen aus
diesen Papern ist. Auch eigene Uberlegungen und Querverbindungen zwischen den einzelnen
Quellen flossen in meine Arbeit ein.



Prinzipien guter Softwareentwicklung

Zunichst ein kleiner Uberblick iiber Prinzipien guter Softwareentwicklung im klassischen Sinne.
Diese Prinzipien sollen das Programmieren und die anschliessende Nutzung sowie Wartung und
Erweiterung/Anderung effizienter machen. Effizienz hat hier im wesentlichen zwei Anteile: Zum
einen Schnelligkeit, also moglichst schnell das Programm zu Erstellen bzw. zu Verdndern, und
Qualitét, also ein moglichst gutes Programm zu schreiben. Die beiden Ziele, die zunéchst
gegenldufig klingen, sind teilweise einander fordernd, zumindest fiir das Umfeld groBerer
Programme. Eine gute interne Qualitidt des Programms bedeutet, dass mit weniger Zeitaufwand
Anderungen vorgenommen werden kénnen.

Ziele in diesem Sinne sind z.B.:
- Lesbarkeit

- Wiederverwendbarkeit

- Wartbarkeit

- Erweiterbarkeit

- Fexibilitat

- Einfache Verwendbarkeit

- Anderungsstabilitit

Methoden um dies zu erreichen sind z.B.:
- Klar strukturierter Code

- Eindeutige Bezeichner

- Kommentare

- Kapselung

- Eine Klasse — Eine Aufgabe

- Tests

Auf die einzelnen Punkte gehe ich hier nicht néher ein, da der Zielgruppe bereits alles bekannt sein
diirfte. Zusammenfassend sieht man bei dieser Ubersicht, dass die meisten Prinzipien darauf
abzielen, dass der Code von anderen Programmierern schnell verstanden werden kann und dass
Anderungen/Erweiterungen problemlos vorgenommen werden konnen. Dies ist fiir eine
Softwareentwicklung im kommerziellen Umfeld sehr wichtig, aber wie ich im folgenden zeigen
werde, auf Softwareentwicklung in der Wissenschaft nicht ohne weiteres iibertragbar.



Praxis in der Softwareentwicklung in der Wissenschaft

,Die* Praxis in der Softwareentwicklung in der Wissenschaft gibt es so nicht, da es ein ziemlich
heterogenes Feld ist. Es gibt Projekte, die durchaus groe Ahnlichkeiten mit klassischer
kommerzieller Softwareentwicklung haben. Selbst bei diesen ist allerdings nicht alles eins zu eins
ibertragbar, was man fiir eine Softwareentwicklung normalerweise als richtig, gut, notwendig,
hilfreich ansieht. Um die Unterschiede deutlich herauszuarbeiten, beschreibe ich hier, was man als
extremes Gegenstiick zur klassischen Softwareentwicklung ansehen kann und was durchaus einen
guten Teil der Softwareentwicklung in der Wissenschaft ausmacht.

Ein solches Softwareentwicklungsprojekt wird von einem einzelnen Wissenschaftler durchgefiihrt.
Das Ziel ist es, ein Programm zu schreiben, dass genau eine Aufgabe ausfiihrt, ndmlich eine
bestimmte Berechnung durchzufiihren. Das angestrebte Ergebnis ist also nicht die Software selbst,
sondern am Ende die Berechnung, um z.B. eine bestimmte These zu verifizieren. Dies ist der
alleinige Zweck der Software, nachdem sie diesen Zweck erfiillt hat, wird sie nicht mehr ben6tigt
und auch nicht mehr verwendet oder veridndert. Die Software wird nur von dem Wissenschaftler,
der sie programmiert hat, verwendet, nicht von Dritten. Der Wissenschatftler hat keine gute
Ausbildung in der Softwarentwicklung genossen, sein Ausbildungsschwerpunkt ist ganz klar die
Wissenschaft. Das Ergebnis der Berechnung ist anfangs nicht bekannt, es wird bestenfalls ungefdahr
vermutet. Die Berechnung findet auf einer sehr grolen Datenmenge statt, z.B. Klimadaten von
vielen Sensoren iiber einen langen Zeitraum.

Da das Programm nur von dem einen Wissenschaftler verwendet wird, macht er sich keine
Gedanken dartiiber, ob andere seinen Programmcode verstehen konnen. Es muss nur fiir ihn selbst
verstiandlich sein, da er alles selbst programmiert und das Programm vom Umfang her sehr
tiberschaubar ist, ist das kein Problem fiir ihn. Weil das Programm nur einmal verwendet wird, wird
die Struktur nicht auf Wiederverwendung oder Anderung hin optimiert, nur fiir diese eine
Verwendung soll sie das richtige Ergebnis liefern. Auch eine einfache Verwendbarkeit durch Dritte
ist kein Thema, da es nur von ihm selbst verwendet wird. Da das Ergebnis der Berechnung anfangs
noch nicht feststeht, kann man die Korrektheit des Programms nicht am Ergebnis ablesen. Grof3e
Teile seines Programms kdnnen nicht verniinftig getestet werden, er muss sich hier darauf
verlassen, dass er es richtig gemacht hat. Wegen der groen Datenmenge sind sehr viele
Berechnungen notig, er ist also auf Hochleistungsrechner angewiesen und mietet teure Rechenzeit
von einem Hochleistungsrechenzentrum. Falls andere Wissenschaftler die gleichen Untersuchungen
vor ihm veroffentlichen, sind seine Berechnungen nichts mehr wert. Dadurch hat er einen gewissen
Zeitdruck und mochte sein Programm moglichst schnell fertigstellen und die Berechnungen
durchfiihren, um seine Forschungsergebnisse zu verotfentlichen.

Man sieht an dem Beschriebenen einige Unterschiede zu einer Softwareentwicklung in einer
kommerziellen Softwareentwicklungsfirma. Gute Lesbarkeit, Anderbarkeit, Wartbarkeit, einfache
Verwendbarkeit spielen praktisch keine Rolle. Das kann sich etwas verschieben, je grof3er das Team
wird, die Tendenz bei wissenschaftlicher Softwareentwicklung sind aber eher kleinere Teams. Im
Folgenden werde ich auf einige der Punkte niher eingehen.



Lebenszyklus

Der Lebenszyklus einer kommerziellen Software betridgt normalerweise mehrere Jahre. Im Fall
eines einzeln stehenden Programms, beispielsweise einem Computerspiel, wird das Programm
zumindest ein bis zwei Jahre vertrieben, genutzt und gewartet. Bei einem grofen
Anwendungsprogramm wie beispielsweise Microsoft Word wird das Programm iiber einen
wesentlich ldngeren Zeitraum weiterentwickelt und in Form von neuen Versionen vertrieben, wobei
der urspriingliche Programmcode immer weiter verdandert und erweitert wird.

In der Softwareentwicklung in der Wissenschaft gibt es hdufig einen wesentlich kiirzeren
Lebenszyklus. In vielen Fillen wird das Programm tatséchlich nur ein mal ausgefiihrt, um eine
einzelne Berechnung durchzufiihren. Bei solch einem Programm ist es teilweise sogar so, dass der
Programmcode danach nicht mehr wiederverwendet wird, obwohl er in Teilen auch fiir &hnliche
Projekte verwendet werden konnte. Natiirlich gibt es hier eine gro3e Bandbreite, grof3e
Klimamodellen beispielsweise werden dhnlich stark wiederverwendet wie kommerzielle
Programme.

Risiken in der Softwareentwicklung in der Wissenschaft

Ein wesentlicher Unterschied von wissenschaftlichen Programmen zu kommerziellen Programmen
ist, dass das Ergebnis des Projekts am Anfang noch nicht feststeht, denn man schreibt das
Programm ja gerade, um etwas herauszufinden, was entweder noch vo6llig unbekannt ist oder aber
nur vermutet wird. Das birgt das Risiko in sich, dass das Projekt vollig fehlschldgt, weil man kein
brauchbares Ergebnis kriegt. Zum Beispiel kann es sein, dass man eine Hypothese hat, die man
verifizieren will, die Ergebnisse aber nicht mit der Vermutung iibereinstimmen, oder aber in zu
geringem Mal, dass man sie nicht als Beweis fiir die These nutzen kann. Eine andere Moglichkeit
des Fehlschlagens ist, dass man versucht ein Muster bei bestimmten Vorgédngen festzustellen, die
Ergebnisse aber so stark variieren, dass sich daraus kein Muster bilden 14sst.

Gleichzeitig sind die Kosten bei Nutzung einer wissenschaftlichen Software hdaufig hoch wegen der
groBen Datenmengen, die die Nutzung von grof3en High-Performance-Rechneranlagen nétig macht.
Ein weiterer Punkt, der die Verifizierung eines Wissenschaftlichen Programms erschwert, ist, dass
der Black-Box-Ansatz - Richtige Eingabe + richtiges Ergebnis = korrektes Programm - nicht
greifen kann, weil das Ergebnis erst nach der Berechnung feststeht.

Geldgeber

Bei einer kommerziellen Softwareentwicklung lduft die Finanzierung der Entwicklungskosten tiber
Verkaufseinnahmen, entweder einmalig, wenn das Programm fiir einen einzelnen Kunden
geschrieben wird, oder wiederkehrend, wenn das Programm 6ffentlich vertrieben wird. Bei
wissenschaftlicher Softwareentwicklung sind die Geldgeber staatliche Gelder, die fiir die Forschung
vorgesehen sind, oder Gelder von Stiftungen.



Testen

Das Testen eines wissenschaftlichen Programms ist schwerer als bei einem ,,normalen*
Anwendungsprogramm. Ein herkémmlicher Weg, ein Programm zu testen, ist das Soll-Ergebnis mit
dem tatsdchlichen Ergebnis zu vergleichen. Wenn beides iibereinstimmt, kann man davon ausgehen,
dass auch das Programm korrekt ist. Bei einem wissenschaftlichen Programm ist es aber so, dass
das Ergebnis durch die Berechnung des Programms erst gewonnen wird. Man muss sich also in
gewissem Mal3e darauf verlassen, dass das Programm das richtige tut. Ein Testen auf diese Art ist
nur in Teilen moglich, bei einzelnen Unterprogrammen, wo man genau weiss was sie machen
sollen. Zudem ist ein Anwendungstest auch aus dem Grund kaum realisierbar, dass die Rechnerzeit
lange und teuer ist wegen der groflen Datenmengen und vielen Rechenschritte. Man kann es sich
kaum leisten, ein Programm, das evtl. das richtige tun konnte, ,,auf Verdacht* durchlaufen zu lassen
und zu schauen, ob die Ergebnisse sinnvoll sind.

Ein weiteres Risiko eines wissenschaftlichen Programms ist, wenn man ein Ergebnis bekommt, was
in etwa dem Erwarteten entspricht, automatisch davon auszugehen, dass auch das Programm
korrekt sein muss. Denn das Zusammentreffen von erwartetem und tatsdchlichem Ergebnis kann
auch durch Zufall entstanden sein, oder es werden kleine Unsauberheiten, die tatsdchlich
Programmfehler sind, félschlich als ,,natiirliches Rauschen* interpretiert.

Ansitze zum Testen eines wissenschaftlichen Programms sind zum einen Testen von
Teilprogrammen, wo man das Ergebnis kennt. Hier kann ein Testen quasi wie nach klassischen
Programmiermethoden ablaufen. Die andere Moglichkeit, die, auch wenn sie fast trivial klingt,
enorm wichtig ist, ist, den Programmcode mit besonderer Vorsicht anzuschauen. Damit meine ich,
dass man sich wéahrend und nach dem Schreiben des Programms den Code noch einmal anschaut
und tiberlegt, ob er tatsdchlich das richtige berechnet. Hier kann man auch Kollegen einen Blick
darauf werfen lassen, dem ohne den Tunnelblick des Schreibers selbst vielleicht noch etwas auffillt.



Programmiermethoden

In diesem Abschnitt stelle ich zunéchst die klassische ,,saubere Softwareentwicklung vor,
anschliessend als Gegenpol die Quick and Dirty ,,Methode*.

In der klassischen Softwareentwicklung gibt es einen klar festgelegten Entwicklungsprozess, der die
Programmierung in einzelne Reifestadien unterteilt und Arbeitsschritte von vornherein festlegt. Der
Programmcode ist klar strukturiert, ausfiihrlich kommentiert und getestet. Er ist also entsprechend
der Prinzipien guter Softwareentwicklung aufgebaut, auf Wiederverwendbarkeit, Verstinderbarkeit
und leichte Verwendbarkeit optimiert.

Nach so einem Schema geschriebener Code ist fiir die Arbeit in einem groflen Team perfekt
geeignet. Andere Programmierer kdnnen sich schnell in den Code einlesen, ihn mit wenig Aufwand
und ohne Gefahr etwas kaputtzumachen dndern kénnen und das Programm einfach bedienen
konnen.

Ein Nachteil hierbei ist natiirlich der groere Zeitaufwand, der fiir das Programmieren aufgewandt
werden muss. In einem gro3en Projekt rentiert sich dieser anfianglich groere Aufwand hiufig
schnell, da die spitere Arbeit an dem Programm erheblich vereinfacht wird. Fiir kleine Projekte, wie
sie in der Wissenschaft haufig vorkommen, kann dieser zusétzliche Aufwand unnétig sein.

Eine Quick and Dirty Programmierung wirft diese Prinzipien tiber Bord und lésst sich als ,,einfach
drauf los Programmieren® beschreiben. Es gibt keinen vorher festgelegten Entwicklungsprozess,
sondern es wird einfach irgendwo angefangen und weitergemacht bis das Programm fertig ist. Auf
Testen und Kommentiren wird groBtenteils verzichtet, um Zeit zu sparen. Es wird kein Wert gelegt
auf Wiederverwendbarkeit, leichte Benutzbarkeit und Verdnderbarkeit.

Was zunéchst wie schlampige, schlechte Programmierung aussieht, hat in manchen Projekten
durchaus seine Berechtigung. Wenn das Programm tatsichlich sehr klein ist und nur einmal vom
programmierenden Wissenschaftler selbst ausgefiihrt wird, ist es ein effektiver Weg, um Zeit bei der
Programmierung einzusparen. Sobald das Programm und das Programmierteam allerdings grof3er
ist, liegen in der vermeintlichen Zeitersparnis einige Fallstricke. Eine spdtere Verdnderung oder
Erweiterung wird deutlich schwerer, ein anderer Programmierer hat Schwierigkeiten, sich in den
Code einzulesen. Auch ist ein solches Programm wegen der schwereren Verstandlichkeit deutlich
fehleranfélliger. Wenn nicht speziell darauf geachtet wird, kann auch die Rechnerzeitausnutzung
schlechter sein, so dass sich die eingesparte Programmierzeit bei der Ausfiihrung des Programms in
mehr Zeit- und Kostenaufwand fiir die Berechnung niederschlégt.

Jetzt stellt sich die Frage, welche Programmierungsmethode fiir eine Softwareentwicklung in der
Wissenschaft angemessen ist. Hier kann man nach Grof3e des Projekts, Grofe des Teams und
geplanter Wiederverwendung abwégen, wie stark man sich nach der einen oder anderen Methode
richtet. Bei wirklich kleinen Projekten macht die zweite Art der Programmierung durchaus Sinn, je
groBBer das Projekt ist, desto mehr Sinn macht eine Beachtung der klassischen
Programmierparadigmen. Was in der Praxis eine ,,gute* Programmierung hdufig erschwert, ist die
Vorbildung der Programmierer. IThr Ausbildungsschwerpunkt ist die Wissenschaft, eine Ausrichtung
an guten Programmiermethoden scheitert teilweise an mangelnder Softwareentwicklungs-
Fachkenntnis.



Zusammenarbeit Sofwareentwicklung und Wissenschaft

Die Entwicklung in der wissenschaftlichen Softwareentwicklung ging und geht weiterhin in die
Richtung, dass die Projekte immer groer werden. Damit einhergehend werden die
Entwicklungsteams grofB3er, die Entwicklungsdauer wird langer. Die Wiederverwendung von Code
nimmt immer groBBere Ausmalle an, was unter anderem eine Folge aus der Gro3e der Projekte ist. Je
groBer der Entwicklungsaufwand ist, desto wertvoller ist es, wenn man diesen Aufwand nicht
mehrfach betreiben muss, wenn man es sich sparen kann. Open Source ist ein weiterer Grund fiir
die Wiederverwendung, hier wird der Code nicht nur vom eigenene Team wiederverwendet,
sondern auch von anderen Wissenschaftlern weltweit.

Aufgrund dieser Entwicklung hat die Wissenschaft erkannt, dass es notig ist, eine gute
Softwareentwicklung zu betreiben, die in einem groeren Kontext bestehen kann. Dies beinhaltet
eine bessere Ausbildung der Wissenschaftler in der Softwareentwicklung, aber auch die
Zuhilfenahme von Softwareentwicklern, als Berater oder als Programmierer.

Leider ldsst sich die klassische Softwareentwicklung nicht vollstdndig und unveréndert auf
wissenschaftliche Projekte iibertragen, da die Gegebenheiten andere sind. Die Akzeptanz von
Softwareentwicklungsmethoden fillt vielen alteingesessenen Wissenschaftlern schwer, teils aus
Gewohnbheit, teils weil wissenschaftliche Software sich immer noch stark von kommerzieller
unterscheidet. Als ein Punkt sei hier der Lebenszyklus in einem groeren Projekt genannt. Bei
kommerzieller Software kann man relativ einfach einen Entwicklungsplan von Anfang bis Ende
festlegen. Bei einer wissenschaftlichen Software veréndert sich dieser zwangslaufig, wenn neue
Erkenntnisse gewonnen werden.

Da die Notwendigkeit einer Zusammenarbeit erkannt wurde, wurden verschiedene Anstrengungen
unternommen, die beiden Welten néher zusammen zu bringen. Als ein Beispiel dieser
Anstrengungen und um einige Aspekte dieser Zusammenarbeit zu illustrieren, stelle ich im
folgenden eine Konferenz zu dem Thema vor.



Third international Workshop on Software Engeneering for High Performance Computing
Applications, 26.5.2007

Diese Konferenz fand als Teil der ,,International Conference on Software Engineering* in
Minneapolis, MN, USA statt. Es waren Teilnehmer aus der Forschung und aus der High
Performance Computing (im folgenden ,,HPC* abgekiirzt) Community sowie Software Engeneering
Forscher anwesend. Die Konferenz war in drei Teile unterteilt. Zunichst gab es einige Vortrige,
dann eine gemeinsame Diskussionsrunde, anschliessend gab es zwei Breakout Groups, eine mit
Teilnehmern aus der Softwareentwicklung, eine mit Teilnehmern aus dem HPC Bereich. Innerhalb
dieser beiden Gruppen wurden Fragestellungen behandelt, die anschliessend allen Teilnehmern
vorgestellt wurden.

Ein grofer Teil der Vortrage beschiftigte sich mit der Produktivitdtsmessung von HPC
Anwendungen. Ein sehr wichtiges Thema fiir die wissenschaftliche Softwareentwicklung, da die
benotigte Rechenleistung enorm grof ist. Ein Vortrag stellte ein Tool vor, das Support bei der
Entwicklung von HPC-Anwendungen geben kann, indem es eine grafische Darstellung des Codes
liefert. Ein weiterer Vortrag beschrieb die Vorteile einer integrierten Entwicklungsumgebung fiir
HPC-Programmierung, anstatt eine Vielzahl einzelner Tools zu benutzen. Der Vortrag mit dem, wie
ich fand, interessantesten Thema beschrieb das ,, Trillion Lifecycle Model®, ein Ansatz, um die
Lebensdauer von HPC-Code zu verldngern. Er fullte auf der Beobachtung, dass, obwohl eine
Menge Code theoretisch wiederverwendet werden kdnnte, dies tatsédchlich sehr selten passiert. Das
vorgeschlagene Lebenszyklusmodell managt verschiedene Phasen der Reife einer Software. Am
Anfang des Lebenszyklus steht eine Forschungsphase, die in der klassischen Softwareentwicklung
so kein Aquvalent hat.

Die anschliessende Diskussionsrunde versuchte, die Schwierigkeiten der Zusammenarbeit von
Softwareentwicklern und Wissenschaftlern zu untersuchen und Losungsansitze fiir eine bessere
Zusammenarbet zu finden. Am Anfang der Runde waren die Unterschiede zwischen einem
Forschungsplan und einem Geschéftsplan das Thema. Hier wurden als wichtige Punkte die
Flexibilitit und die hiufigen Anderungen wihrend des Entwicklungsprozess einer
wissenschaftlichen Software genannt. Dies steht im Gegensatz zu kommerzieller Software, wo die
Anforderungen an die Software von Anfang an feststehen, was ein simples, relativ starres
Lebenszyklus-Modell ermdglicht. Ein weiterer Punkt ist das Risiko bei wissenschaftlicher
Softwareentwicklung, dass das Projekt komplett fehlschlidgt, was es so bei kommerziellen
Programmen nicht gibt (d.h. Wenn man eine Software schreibt, die richtig und den Anforderungen
entsprechend arbeitet, ist das Projekt bei einem kommerziellen Programm erfolgreich, bei einem
wissenschaftlichen Programm nicht zwingend).

Die Diskussion ging dann in Richtung der persénlichen Unterschiede zwischen den Entwicklern
beider Richtungen. Ein Punkt war hier die héufig fehlenden tiefergehenden IT-Kentnisse der
Wissenschaftler, die die Zusammenarbeit erschweren. Ein anderer war der Unterschied, dass in der
Wissenschaft der Programmierer auch gleichzeitig Nutzer ist, in der kommerziellen
Softwareentwicklung aber normalerweise fiir Dritte entwickelt wird.

Dieser Punkt war auch der Ubergang zu der Suche nach Gemeinsamkeiten zwischen kommerzieller
und wissenschaftlicher Softwareentwicklung. Firmeninterne Projekte sind in zwei Punkten &hnlich
den wissenschaftlichen, nimlich dass die Programmierer auch gleichzeitig Nutzer des Programms
sind und dass das Programm hiufig wahrend der Entwicklung gedndert wird.
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Anschliessend setzten sich die Vertreter der beiden Richtungen getrennt zusammen und erorterten
einige Fragen. Bei den Vertretern aus dem HPC Bereich war die erste Frage, welche
Softwareentwicklungs-Techniken in der Vergangenheit fiir den HPC Bereich bereits gut funktioniert
haben. Die agilen Entwicklungsmethoden wurden als am ehesten passend empfunden, allerdings
nicht als Ganzes. Die Wissenschaftler neigen dazu, diese Techniken wie ein Buffet zu betrachten,
wo sie das nehmen was am besten fiir sie passt und den Rest beiseite lassen. Pair Programming
wurde z.B. als hilfreich fiir die Einarbeitung von neuen Leuten empfunden, aber als dauerhafte
Entwicklungsmethode abgelehnt.

Die zweite Fragestellung war, welche Dinge die HPC Community nicht von Softwareentwicklern
braucht. So wurde ein Entwicklungszyklus wie in der klassischen Softwareentwicklung als nicht
hilfreich empfunden, das teils sehr starre Korsett das dieser liefert, sei unpassend fiir HPC
Anwendungen.

Die letzte Frage war, was man am meisten von Softwareentwicklungs-Forschern braucht. Hier ging
das Gesprich in die Richtung, dass sehr viele Projekte ohne die Hilfe von Softwareentwicklern
erfolgreich waren. Gleichzeitig stellte man aber fest, dass der Entwicklungsprozess durch die
Ablehnung von Softwareentwicklungs-Techniken behindert wird und eine Nutzung von
Softwareentwicklungsprinzipien hilfreich wére, nur eben nicht unveridndert die Prinzipien bei
kommerzieller Softwareentwicklung tibernommen werden konnen. Eine niitzliche Sache wire der
Support durch Tools.

Die Breakout Gruppe der Softwareentwickler behandelte als erste Frage, was die wichtigsten/besten
Dinge sind, die die Softwareentwicklungs-Community der HPC Community anbieten kann. Es
wurde als wichtig empfunden, Erfolge, die in der Vergangenheit in der Zusammenarbeit zwischen
Softwareentwicklern und HPC-Leuten erzielt wurden, auch zu kommunizieren, um die Akzeptanz
von Softwareentwicklern als wertvolle Hilfe fiir den HPC Bereich zu erh6hen. Was héufig
erfolgreich verlaufen war, war die Vermittlung von effektiven, simplen Methoden, die leicht zu
implementieren sind.

Die néchste Frage war, welche Probleme oder Frustrationen es bei der Zusammenarbeit mit der
HPC Community oder dem Forschungsbereich gab. Ein Punkt war hier die Einstellung der Forscher
zu ihrer Software. Diese sehen die Software nur als Mittel zur Berechnung, um ihr
wissenschaftliches Paper zu verdffentlichen, anstatt die erstellte Software selbst auch als wertvolles
Gut anzusehen. Mit dieser Einstellung geht eine geringe Wiederverwendung des Codes einher. Auch
kamen Klagen auf, dass die Zusammenarbeit mit Softwareentwicklern teils eher als Biirde denn als
Hilfe angesehen wurde. Hier besteht eine Menge Kommunikationsbedarf, um eine Anndherung und
bessere Zusammenarbeit zu ermoglichen.

Die letzte Frage war, welche Dinge die Softwareentwickler der HPC Community gerne anbieten
wiirde, aber momentan noch nicht kann. Ein Punkt war ein Lebenszyklusmodell, dass fiir
wissenschaftliche Softwareentwicklung passend ist. Weiterhin mussten sich die Softwareentwickler
eingestehen, dass ihr Verstindnis von HPC zu gering ist, um optimal zusammenarbeiten zu kénnen.
Ausserdem miisse man noch mehr Erfahrung sammeln, welche Techniken und Herangehensweisen
fiir den HPC Bereich funktionieren und welche nicht.

Als Zusammenfassung und Ausblick in die Zukunft wurden zwei Ziele festgehalten. Ein Ziel ist,
ein Lebenszyklusmodell und Toolsupport fiir HPC Anwendungen zu entwickeln. Das andere ist,
durch Vergleich mit Bereichen mit dhnlichen Anforderungen weitere néchste Schritte und sinnvolle
Methoden zu finden, diese Bereiche sind die firmeninterne Software und High-Risk-Software.
Insgesamt haben die Teilnehmer aus beiden Bereichen ein besseres Gegenseitiges Verstindnis
gewonnen, dass die zukiinftige Zusammenarbeit verbessern wird.
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IT-Modelle im Licht der wissenschaftlichen Softwareentwiccklung

Open Source

Die Verwendung von Open Source in der Wissenschaft ist eine hdufig genutzte Methode, die eine
hohere Wiederverwendung von Code bewirken kann. Fiir den wissenschaftlichen Bereich ist es ein
besonders sinnvoller Ansatz, da Wissen als offentliches Gut angesehen werden kann. Die
Verbreitung von bereits bestehenden wissenschaftlichen Programmen kann dazu beitragen, einen
schnelleren wissenschaftlichen Fortschritt zu erreichen, da vorhandener Code weiterverwendet
werden kann. Gleichzeitig erfordert Open Source aber auch, dass ein hoherer Wert auf Lesbarkeit
und Wiederverwendbarkeit des Codes gelegt wird, also tendenziell ein hdherer Aufwand bei der
Programmierung. Viele Forderprogramme schreiben inzwischen Open Source Entwicklung sogar
vor zum Nutzen des gemeinsamen Fortschritts.

Beispiele einer erfolgreichen Anwendung von Open Source in der Wissenschaft sind grofle
Klimamodelle. Eines davon ist das vom MIT entwickelte MIT General Circulation Model
(MITgcm), das zur Berechnung von Wasser- und Luftzirkulationen dient. Zwei andere sind das
General Esuarine Transport Model (GETM) und das General Ocean Turbulence Model (GOTM),
die zur Berechnung von Meeresstromungen dienen.

Green Computing

Green Computing bezeichnet umweltschonende Computernutzung, also die Nutzung von
stromsparenden Geriten sowie umweltgerechter Produktion und Entsorgung von Geréten. Man
kann den Begriff aber auch noch weiter fassen, fiir wissenschaftliche Softwareentwicklung mit der
enormen Rechenzeitnutzung kann eine Menge gespart werden, wenn man effizient programmiert
und so die benétigte Rechenzeit senkt.

Fiir die Wissenschaft ist Green Computing vom moralischen Aspekt her sehr sinnvoll, da
Wissenschaft dem Menschen dienen sollte und damit auch der Umwelt. Ein weiterer Punkt ist, dass
man mit dem Etikett Green Computing auch effektiv um 6ffentliche Gelder werben kann.
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Ausblick

Was ich am Anfang dieses Berichts aufgezeigt habe, die Entwicklung von Programmen in einem
sehr kleinen Team, mit einmaliger Nutzung der Programme und schlechter Softwareentwicklungs-
Kenntnis der Wissenschaftler, ist in der Verdnderung begriffen. Zwar gibt es solche Projekte immer
noch und sie werden wahrscheinlich noch lange einen guten Teil der wissenschaftlichen
Softwareentwicklung ausmachen, doch es gibt eine anhaltende Tendenz dazu, dass
wissenschaftliche Softwareentwicklung in einem immer grofleren Rahmen stattfindet.

Die Programmierteams werden grof3er, die Entwicklungsdauer ldnger, auch der Lebenszyklus von
Programmcode verdndert sich — unter anderem durch die Nutzung von Open Source, aber auch
innerhalb eines einzigen Programmierteams — und wird immer langer, Code wird wesentlich ofter
wiederverwendet. Die Projektteams werden teils auch heterogener, es werden
Softwareentwicklungsexperten hinzugezogen und die Akzeptanz wie auch das Fachwissen von
Prinzipien Softwareentwicklung wéchst.

Diese Entwicklung ist noch lange nicht abgeschlossen, es gibt noch keine perfekten
Softwareentwicklungsmethoden fiir wissenschaftliche Software und es gibt immer noch Bereiche,
wo man mit einer Softwareentwicklung, die recht nahe am ,,schindlichen* Quick and Dirty Prinzip
arbeitet, am besten fahrt, aber der Weg ist eingeschlagen und die Strassen werden immer breiter
ausgetreten.
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