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Einleitung

= Simulation des GrundwasserflieRverhaltens im = Datenbasierte Methoden (V12)
Selke Einzugsgebiet (V7 und U9-U11)
= Parameter und Hyperparameter Optimierung

= Kalibrierung der Prozessparameter und fihren zu einer besseren Performance des
Optimierung des Modellaufbaus fuhren zu einer generischen Algorithmus
besseren Performance der numerischen
Simulation Hydraulic head estimates at monitoring wells |
60 R . , Foreet1 Forest
. n’//’
_ 140 . :
: o
= 120 &
g . .
g [ ] ff
3 100 I .
s ;.i v 0 homo_conf BC @
- homo_conf_BC_ST =
80 "f # : homo_conf_BC_ST_UP
[ 9 ® homo_unconf BC_ST_UP
60 ® hetero2_unconf BC ST UP .
hetero2_unconf_Robin_ST_UP https://tinyurl.com/3wwvrt4b
60 80 100 120 140 160

Observed head [masl] / www.ufz.de




Einleitung

Die heutige Veranstaltung ist eine gemische Ubung/Vorlesung:

Die Daten der zwei Ubungsteile finden sie wie (blich auf der Cloud

https://nc.ufz.de/s/9WyZY Soka8Y2g3m (pw: grundwasser)

Fir den Ubungsteil ,Modellkalibrierung mit PEST“ nutzen wir das erstellte Selkemodell aus den Ubungen
0-11

/ www.ufz.de 3



https://nc.ufz.de/s/9WyZYSokq8Y2q3m

Einleitung

= Allgemeine Beschreibung eines Regressionsproblems:

9y = f(x,6)

= Optimierung der Parameter durch die Minimierung einer
Verlustfunktion

6 = argmin[L(x, Y, 5)]

= Beispiel lineare Reqgression:

= Zielfunktion: § = f(x,6) = 6, + 6,x

= Verlustfunktion: L(6,,8,) = ﬁzﬁﬂﬂx@) — y®)?

Mean Squared Error

Table 2.1 Classical objective functions.
D Categories Objective functions Formula ! Characteristics References
| Weak form- Coeflicient of (Z3(obs, — oBs)(sim, —sum))® _ appropriate formodel- ;o 0ng
olg::::e Petemation () Ei(obs; — 0bs)? ZI(sim; — 5TM)?  emphasize on high flows MeGabe (1599)
5 2 n V.
B finction Volume/cumulative Z (obs,—stri) Monotony: cannot be Guinot etal. (2011)
error (CE) n used alone
Meaii siyusred erice 1w Most common: emphasize McCuen et al
3 ) (&;‘SE’ Z (obs; — sim;)? on high flows: neglect the (2006): Krause et al.
: e low flows (2005)
. " . Legates and
Mean a " a sidera ks
‘ e 1S b om) P deionst vech (o
o iy - Krause et al. (2005)
< Mean quadrupled lz" T . Put greater emphasis on Baratti et al. (2003):
2 Distance: error (MS4E) AL, (o= stm) high flows Bennett et al. (2013)
Bassd Square-root 1oon Put equal emphasis on Oudin et al. (2006):
6 objective transformed MSE —Z (fobs, — \/simy)? high- and low- flows: focus  Pushpalatha et al.
function (RTMSE) R on mean flows (2012)
Log transformed o Put greater emphasis on Oudin et al. (2006):
7 iy s ~Z (log(obs,) — log(sim,))*  low flows but still show  Pushpalatha et al
- e ey sensitivity to high flows (2012)
3 Inverse transformed 1 Z" (__1_ 1 )2 Focus on low flows Pushpalatha et al
A MSE (ITMSE) nl, obs;  simy totally (2012)
o Generalized _ Zilobs; — sim|! Modelers define the Legates and
efficiency (E)) 27|obs; — obs|’ power (j) McCabe (1999)

Auswahl alternativer Verlustfunktionen (Cheng, 2014)
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Einleitung Optimierung

= Optimierungsverfahren oder Algorithmen werden

verwendet, um eine Verlustfunktion zu minimieren. — b
feasible
= Die Verfahren testen verschiedene Kombinationen : — - < Ranking and
von Variablen/parametern um die bestmdglichen N ‘[’)b.t N fFE,. sl
Parametersatz fir die Zielfunktion zu finden, - -
wahrend alle Gleichheits-, Ungleichheits- und Ospt";m“dt ] fe:%.e < Meta heuristics
Nebenbedingungen erflllt werden. methods
cptnsaon
= Es gibt viele Mdglichkeiten zur Klassifizierung der Obiectve funcion
verfigbaren Optimierungsalgorithmen (Art der _ \, Gt et e
Eingangsvariablen, Lokale und globale W . okl Zpmeodnation
Optimierung, etc) e etiois

Sample path
Meta heuristics optimization

Klassifizierung der simulationsbasierten Optimierung nach Variablentypen [wiki]

/ www.ufz.de 5




Gradientenverfahren

Gradientenverfahren eine Optimierungsmethode, bei der die
Abstiegsrichtung durch Gradienteninformation gewonnen wird

Der Algorithmus bewegt die Parameter schrittweise in die
Richtung des steilsten Anstiegs

Gradientenverfahren bendtigt kontinuierliche
Parameterverteilungen und eine differenzierbare Zielfunktion

Die GrofRe der einzelnen Schritte wird durch den Parameter a
bestimmt, der als Lernrate bezeichnet wird.

Fur eine Verlustfunktion ist das Gradientenverfahren:

0
H] - H] 69 L(QO, 91)

In jedem Iteratlonsschntt werden alle Parameter neu berechnet

https://tinyurl.com/c5pex8u9

www.ufz.de




Gradientenverfahren: Anleitung

1. Leiten sie den Gradienten der Verlustfunktion in
die Richtung jedes Parameters ab

Cost
2. Wahlen Sie zufallige Werte fur die Parameter A

3. Einsetzen der Parameterwerte in die

Ableitungen (den Gradienten) Learning step

4. Berechnen der Schrittweiten

Minimum
5. Berechnen der neuen Parameter

Random W
initial value

/ www.ufz.de




Probleme Gradientenverfahren

Lokale Extrempunkte Sattelpunkte

Cost
A

Plateau

Global > 8

minimum

Losungsansatze:

Local minimum

= Stochastisches /Mini-batch Gradientenverfahren

= Auswabhl einer konvexen Verlustfunktion

Divergenz/Konvergenzprobleme

Too low Just right Too high

/ ! (9) r\ ‘I‘I
/ \ f
‘\\ / "'\ r"
\ / \ /
\ /

ill‘l‘
/ \ J —_—
N\ \ / \
\/ \\‘71 e \\ I /

The optimal learning
rate swiftly reaches the
minimum point

W8

A small learning rate
requires many updates
before reaching the
minimum point

Too large of a learning rate
causes drastic updates
which lead to divergent
behaviors

. | 6sungsansatze: https://tinyurl.com/23nhtc7j

= Skalierung_der_Eingangsdaten

Anpassung der Lernrate

= Auswahl anderer Globaler Optimierungsverfahren= Verfahren héherer Ordnung (z.B. Newton Verfahren)

(https://en.wikipedia.org/wiki/Global_optimization)

= Stochastisches /Mini-batch Gradientenverfahren



Gradientenverfahren: Ein Beispiel

= Aktuelle Kaltmieten (Neuvermietung) in Leipzig
Gohlis (1km Radius)

= Treffer 1. Seite sortiert nach neu (13.07.2021)

Y Karte Satellit

-

Auferstehingskitche
“Wiocker

kern
ol

St

rungswerk 13
b7i0
Leiozig Co
* | Agentur filr Arbeit Leip2 15 () Obiekt: 380 €
S A 330 210€ 30 :
N\ & L 435€ "0Oh 3€
N 2 410€ 5 = 7
. Mo 2
\ 200ik10 ) € ['370 ¢ o0 484€
¢ A 2 Objekte
z mmhalle Mit

Immobilienscout.com (Sortiert nach Neu)

Kaltmiete Leipzig-Gohlis (erste 20 Treffer)

1600
1400 L]

1000

800 .
600 i

° 2"
400 £
N J

200

Kaltmiete (€)

y =8.084x-0.8239

0 20 10 60 80 100 120 140 160
wohnfliche (m?)

Zwischen Wohnflache und Kaltmiete besteht ein
Zusammenhang, der durch ein lineares
Regressionsmodell hinreichend beschrieben
werden kann
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Gradientenverfahren Beispiel

y=1f(x)=06p+06:x

= Aufstellen der Verlustfunktion

m
1 . .
L(Qo, 91) = %z ((90 + Hlx(l)) — y(l))z
i=1

= Ableiten der Gradienten

aeo mz (6 + 6,20) — ym)

oL

26,

m
1

m

i

1

_Z ((90 +6,xD) — y<i>) x®

/ www.ufz.de
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Gradientenverfahren Beispiel

\Wohnflache

Kaltmiete

39

310

= Startwerte:

79

650

102

Mietspiegel Leipzig 2021 LA B B & s
Entwicklung des Wohnungsmarktes und aktuelle Mietpreise in
Leipzig

Hier finden Sie unseren Mietspiegel von Leipzig - 7/2021.

Diese Mietspiegel dienen zur Bestimmung der ortsiiblichen Vergleichsmiete fiir
Mietwohnungen und Hduser in Leipzig. Der Mietspiegel wird fortlaufend aktualisiert.

Wenn S;P sich fiir die Immobilienpreise von Leipzig interessieren: hier finden Sie
aktuelle Imrm Le mit fortlaufend aktualisierten Immobilienpreisen
und die Preisentwic kllmq der vergangenen Jahre.!

Der durchschnittliche Mietpreis in Leipzig liegt bel 8,24€/m?.

816

0,=0, 6,=8.24, a=0.0001

= Berechnung des Gradienten mit den Daten

Step 0 1 n 10
0, 0 -0.00123 .. -0.0021
0, 8.24 8.139472 .. 8.074025
a 0.0001 0.0001 .. 0.0001
dL/dé, 12.26667 4.893387 ... 0.093046
dL/6, 1005.28 396.4595 ... 0.090385

800
700
600
500
400

MSE

300
200
100

https://tinyurl.com/vhcxw7wce

Verlustfunktion

4 6 8 10 12

Iterationen

/ www.ufz.de 11




Kalibrierung in Hydrologischen und Hydrogeologischen Modellen

= Aufgrund der hydrologischen Komplexitat/Heterogenitat kdnnen auch physikalisch-basierte
Modelle die natlrlichen hydrologischen Prozesse nicht vollstandig korrekt beschreiben

» |hre Prozessparameter kbnnen nur als ,,effektive Parameter” interpretiert werden, die das
integrierte Verhalten auf der Modellelementskala darstellen.

= Kalibrierung ist der Prozess der Bewertung verschiedener alternativer Satze von konzeptionellen
Modellen,Parameter und Variablen nach dem Grad der Ubereinstimmung zwischen Simulation
und Beobachtungen.

= Klassische Kalibrierungsverfahren zielen darauf ab, einen einzigen eindeutigen Parametersatz zu
finden, der dem globalen Optimum in Bezug auf den Anpassungsgrad entspricht

/ www.ufz.de 12




Messskala und Nutzungsskala von Parameter

= Der Begriff "effektiver Parameter” wird oft verwendet, um anzudeuten dass die Parameter keine direkte
physikalische Bedeutung haben. Die Parameterwerte sind oft abh&ngig vom Messvolumen
(Reprasentatives Elementatvolumen REV)

= Eigentlich sollten gemessene Parameter nur in den herrschenden Gleichungen verwendet werden auf der
Skala, auf der sie gefunden werden. Diese Bedingung kann aber oftmals nicht erftllt werden
—>Skalenunsicherheit

M . | M . | R . | Molecular Microscopic Macroscopic
acroscopic | egascopic | egiona - //// -
- Scale - & //
Laboratory test Pump test =y // /

! Parameter scale

Geophysical measurements

|
Numeritlzal models

\

\

|

[

\

\

‘ - Py
| | Transmissivity models Model scale
\

|

l

\

3D groundwater models

Megascopic
| (Field scale)

Messskale und Nutzungsskala der hydrogeologischer Parameter (Jensen, 2003)

www.ufz.de 13




Modellunsicherheiten

Process
uncertainty

uncertainty

Conceptual model

Prozessparameterunsicherheiten sind
nur ein Teil der mit der Modellierung
verbundenen Unsicherheiten

Grundsatzlich kdnnen alle Quellen von
Modellunsicherheiten in die Kalibrierung
einbezogen werden

In der Praxis werden die Parameter
kalibriert die die grof3te Unsicherheit

Structural

uncertainty |

Geological layers and lenses
Precipitation zones

Zones of hydraulic conductivity
Drainage zones

Boundary conditions?

-

Input uncertainty

Description of:

« groundwater-river interaction
« drain flow

* unsaturated zone flow

«+ Fracture flow

« Stationary flow

« Trainsient flow

« Boundary conditions

\ Parameter
|/ uncertainty

Hydraulic conductivity
« horizontal

« vertical

Specific yield

Storage coefficient
Effective porosity

Precipitation

Potential evapotranspiration

2

Unsicherheit in Grundwassermodellen (Jensen, 2003)

Transmissivity [max]
- Patches -

enthalten und die auch tber die 5f Come e T 7
Beobachtungen (invers) bestimmt #l - ]
werden kénnen . 2EENNE k
: u .

B ol i

Klassische Beispiele sind die I N ]
. . e " . . - — -
hydraulische Leitfahigkeit und die [ 4 ﬁ‘i\ ;
Grundwasserneubildung = - 2 a1 a2

Log(

https://tinyurl.com/nba6k9bd

[m?/d]
M5
45

o

S AW S
[

" https:/itinyurl.com/bSrerrys 14



Parameterisierung: Warum messen und beschreiben wir nicht alles so genau
und hochaufgeldst wie moglich

= Selbst wenn prazise Messtechniken auf der entsprechenden Skale
zur Verfigung stiinden, sollte nur soviel gemessen werden wie in

der Kosten-Nutzen Rechnung vertretbar ist

= Des Weiteren fiihren zuviele Parameter (Theoretisch ein Satz je
Zelle) zu einer hoheren Modellunsicherheit - Beschreibung mit

stochastischer oder diskreter Heterogenitatsverteilung

prediction A

error \/

-l

total error

contribution from
parameter error

contribution from
model error

>

no. of parameters

Jensen 2003

170 175
MEERSCHAERT et al 2013

O mmmET T In (K [m/day))
(IJ'I o 6]

Zunehmende Zunehmende
verfligbare Unsicherheit
Quantitat kf-Werte aus
Tracerdaten
Pumpversuche,
Stechzylinder
kf-Werte aus Bohr-
beschreibungen
Zunehmender
Gewinnungs-
aufwand
Kosten A
Gesamtkosten
Erkundungs-
kosten
optimale |
Kosten
Sanierungs-
| kosten

1 L.

s

T -~
optimale Kenntnisse d. Mediums

Kentnisse i
Theiss (2005)
www.urz.ae 1o




Unsicherheit in den Beobachtungsdaten

= Typische Beobachtungsdaten die fur die Kalibrierung von Grundwassermodellen genutzt werden sind u.a :

1. Hydraulische Potentiale in Grundwassermessstellen

2. Abflisse und Abflussdifferenzen in Vorflutern

3. Grundwasserfliellgeschwindigkeiten und Grundwasseralter
4. Konzentrationen

5.

Die Werte dieser Gro3en sind mit Unsicherheiten behaftet, z.B flr das hydraulische Potential:

Error contribution Standard deviation [m] Reference
Observation error  Measuring equipment 0.03

Reading and bookkeeping 0.05

Reference level 0.05 - 2.0

Atmospheric pressure 0.0-0.15
Scale error Horizontal discretisation 0.540zJ Y Sonnenborg 2001

Vertical discretisation 0.5J,dz — 2.0 2)

Topographical variations Ctopo/d ) Sonnenborg 2001

s

Heterogeneity \/ 2J202 0l Gelhar 1986
Time effects Non-stationarity AH/2 5 Sonnenborg 2001
Total error VY a2

/ www.ufz.de 16




Aquifinalitat von Parametersatzen

= Aguifinalitat bedeutet, dass verschiedene Parameterkombinationen zu einer ahnlichen Gute der Kalibrierung

fihren. Dies bedeutet allerdings nicht, dass jeder dieser Parametersatze gleichwertige Ergebnisse flr neue
neue Anwendungen (wie Prognosen) liefert.

hg— 3
= Mdogliche Losungensansatze: h?(x) = 5 Xt h§ (D —x)

1. Parsimonie: Das gewahlte Modell ist zu komplex. Die Parameterunsicherheit kann u.U. durch die
Verringerung der Modellkomplexitat reduziert werden (Wagener et al., 2002, 2003b).

2. Effiziente Informationsnutzung: Einerseits kann durch Multikriterielle Optimierung die
Informationsmenge erhoht und der Aquifinalitat entgegengewirkt werden (Pareto Optimierung).
Andererseits stehen Algorithmen (PIMLI, BARE, DYNIA) zur Verfiigung die durch Unterteilung und
gradueller Assimilierung der Beobachtungsdaten besser unterteilen.

3. Akzeptanz der Aquifinalitat: Aquifinalitat ist eine inharente Eigenschaft hydro(geo)logischer Modelle.
Die logische Konsequenz besteht darin alle potentiellen Losungen des Kalibrierungsproblems
beizubehalten und in die Modellierung einzubeziehen , z.B. Generalised Likelihood Uncertainty
Estimation (GLUE) [Beven & Binley 1992]

/ www.ufz.de 17



Modellvalidierung

= Nach der Kalibrierung ist es erforderlich das Modell an Daten zu validieren, die bisher nicht in den
Kalibrierungsprozess eingeflossen sind.

= Die Modellvalidierung ist ein wichtiges Werkzeug der Qualitatssicherung. Sie weist die Eignung eines
Modells fir einen intendierten Zweck nach.

= Durch die Validierung wird u.a. die Generalisierungsfahigkeit des Modells Uberpriift. Sie bezeichnet die
Fahigkeit des Modells seine Funktion auch bei Anderungen des Systems und der Modellanwendung
aufrecht zu erhalten

= Eine klassischer Ansatz zur Generierung von Beobachtungsdaten flr die Validierung wére die Aufteilung
der verfligbaren Zeitreihen in Grundwassermessstellen in einen Kalibrierungs und einen
Validierungszeitraum

/ www.ufz.de 18




Kalibrierung mit Pest

= PEST ist eines der am haufigsten verwendeten
Softwarepakete fur die Kalibrierung von

GrundwassermOde”en. i Non-intrusive model interface
= PEST ist modellunabhangig,parallelisierbar und [wites model nput | -
kann mit jeder Modellierungssoftware verwendet Template files |
werden, die Parameter akzeptiert und Input ﬁ|es|<—_q e e
Beobachtungen als numerische Werte liefert, wenn :

1 1 a 1 1 The model must be capable
die e_ntsprechenden Modgllde}telen zuganglich sind *(e.g. PEST) Model U L
und ihr Format dokumentiert ist - command, !

A
= Die Beschaffenheit von PEST - ein hauptséachlich Output files [ mese mustbetexfies__|
kommandozeilengesteuertes Tool (wie OGS!) - e — I_‘Instructiqn fles|
s - - - - - eaas moael output Tiies B
stellte flr die Benutzer oft ein weiteres Hindernis

dar, mit der Software zu beginnen - Es existieren

GUIs fiir z.B. FEELOW und MODELOW PEST Integration https://tinyurl.com/7fcark4dy

/ www.ufz.de 19




Kalibrierung mit Pest: Dateien

Template file: Sagt PEST, wie die
Prozessparameter in die Modelleingabe
geschrieben werden

Instruction file: Sagt PEST wo die
Modellergebnisse ausgelesen werden konnen

PEST control file: Beinhaltet die
Initialbedingungen, die oberen und unteren
Parametergrenzen, die Beobachungen,
maximale Zahl der Interationen, etc

pcf

* control data

RSTFLE PESTMODE

NFAR NOBS NFARGF NPRIOR NOBSGP

NTPLFLE NINSFLE FRECIS DPOINT NUMCOM JACFILE MESSFILE

RLAMBDA]l RLAMFAC PHIRATSUF PHIREDLAM NUMLAM

RELPARMAX FACPARMAX FACORIG

PHIREDSWH

NOPTMAX PHIREDSTF NPHISTF NFHINORED RELPARSTP NRELFPAR

ICOV ICOR IEIG

* parameter groups

PARGPNME INCTYP DERINC DERINCLE FORCEN DERINCMUL DERMTHD

(one such line for each af the NPARGP parameter groups)

* parameter data

FPARNME PARTRANS FARCHGLIM PARVAL]l PARLEND PARUBND PARGF SCALE OFFSET DERCOM
(one such line for each of the NPAR parameters

PARNME FARTIED

{one such line for each tied parameter)

* observation groups

OBGNME

(one such line for each observation group)

* observation data

OBSNME OBSVAL WEIGHT OBGNME

(one such line for each of the NOBS cbservations

* model command line

write the command which PEST must use to run the model

* model input/output

TEMPFLE INFLE

(one such line for each model input file containing parameters
INSFLE OUTFLE

(one such line for each model cutput file containing observations)
* prior information

PILEL PIFAC * PARNME + PIFAC * log(PARNME) ... = PIVAL WEIGHT OBGNME
{one such line for each of the NFRIOR articles of prior information)

Example 4.1 Construction details of the PEST control file.

/ www.ufz.de
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Ubung: Kalibrierung mit PEST

Wir nehmen das in Ubung 10 erstellte
Grundwassermodell und Kalibrieren die
hydraulischen Leitfahigkeiten

3 Kalibrierparameter : kf1,kf2 und kf3, wobei kf3
die hydraulic conductance im Flussbett beschreibt

Arbeitsschritte (Daten auf der Cloud):

1. Kopieren sie die fiir die OGS Simulation Initialwert

notwendigen Dateien (+OGS) in einen neuen Kfl [m?] 5.0E-9 1E-11 1E-8
Ordner pest_calibration

2. Aufbau des Template, Instruction und | s —— ——
Control Files von PEST Kf3 [m?] 5.0E-9 1E-11 1E-8

3. Kalibrierung und Parameteranpassung
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