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Inleiding

Met het programma PEST (Doherty, 2002a) kunnen grondwatermodellen worden gekali-
breerd, zoals onder andere beschreven in de NHV-specials 2 en 4 (Van der Valk en Boukes,
1997; Boukes, 2002). Bij eenvoudige modellen waarin homogeen verdeelde parameters
worden aangenomen, hoeven slechts enkele parameters door PEST te worden berekend om
een optimale fit met de gemeten waarden te verkrijgen. In dergelijke gevallen, met een
beperkt aantal te optimaliseren parameters, is PEST goed in te zetten.

De meeste numerieke modellen hebben echter parameters die niet-homogeen verdeeld
zijn, bijvoorbeeld in een modellaag waar het doorlaatvermogen of de weerstand vanwege de
geologische gesteldheid ruimtelijk varieert, of omdat de modelwaarde van een variabele
knooppuntafstand afhangt, bijvoorbeeld bij de weerstand van een rivier. Bij het optimalise-
ren van niet-homogeen verdeelde parameters is de toepassing van PEST lastiger, omdat
met PEST maar een beperkt aantal parameters tegelijkertijd kan worden geoptimaliseerd.
Doherty (2002a) geeft hiervoor een aantal redenen:
< Hoe meer parameters er worden geoptimaliseerd, hoe groter de kans is dat de gevonden

oplossing voor de beste fit niet uniek is.
= Het optimaliseren van te veel parameters tegelijkertijd kan tot numerieke instabiliteit

leiden.
= Bij een groot aantal parameters wordt het aantal modelruns en daarmee de rekentijd al
gauw onwerkbaar groot.

Het maximaal aantal te optimaliseren parameters is sterk afhankelijk van de eigenschap-
pen van het model en de beschikbare veldmetingen. Als globale vuistregel zou men kunnen
aanhouden dat het aantal te optimaliseren parameters kleiner dient te zijn dan de wortel
uit de hoeveelheid waarnemingen. De resterende informatie wordt dan gebruikt voor het
bepalen van de betrouwbaarheid van de gevonden oplossing.

Bij niet-homogeen verdeelde parameters is een mogelijke strategie om de modellaag in
een beperkt aantal zones op te delen (Carrera en Neuman, 1986) en voor elke zone de
desbetreffende parameter apart te laten optimaliseren. Eventuele kennis over de verhou-
dingen tussen de parameters van de verschillende zones kan als 'prior information' door
PEST worden meegenomen. Bij een sterke ruimtelijke variatie zijn echter veel zones nodig
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en blijft het aantal parameters groot.

Een mogelijke oplossing voor dit probleem is om een ‘meta-optimalisatie’ uit te voeren.
Hierbij worden niet de grondconstanten zelf geoptimaliseerd, maar wordt gewerkt met een
transformatiefactor, bijvoorbeeld een vermenigvuldiging. Véér elke modelberekening wor-
den de initiéle waarden in (een deel van) het model met een factor vermenigvuldigd en
deze factor wordt geoptimaliseerd. Voor het doorlaatvermogen (kD) van een watervoerend
pakket kan dat worden voorgesteld alsof de variabele dikte (D) van het pakket overal
bekend is en de homogene doorlatendheid van het pakket (k) door PEST wordt geoptimali-
seerd. Hetzelfde geldt voor een slecht doorlatende laag met respectievelijk de dikte en de
weerstand per eenheid van dikte.

De methode is vergelijkbaar met hoe een optimalisatie in Femlnvs, een hulpprogramma
van MicroFEM, wordt uitgevoerd (Hemker en Nijsten, 1996). Een voordeel van PEST ten
opzichte van Femlnvs is dat PEST ook bij niet-stationaire modellen en op andere modellen
dan MicroFEM is in te zetten. Ook kunnen met PEST de modellen op meerdere typen
metingen, bijvoorbeeld van zowel stijghoogten als afvoeren, worden geoptimaliseerd. Smits
(2003) heeft verschillende methoden van automatische optimalisatie van grondwatermo-
dellen, waaronder PEST en Femlnvs, met elkaar vergeleken.

Het vermenigvuldigen met een bepaalde factor dient bij gebruik van PEST door een zelf te
programmeren routine te worden uitgevoerd. Dit hulpprogramma wordt verder met Multi-
ply aangeduid. Na een schematische uitleg hoe PEST een computer-programma aanstuurt,
wordt in dit artikel globaal uitgelegd hoe Multiply kan worden opgezet en toegepast. Als
programma wordt gebruik gemaakt van MicroFEM (Hemker, 1988; Hemker en Nijsten,
1996; Diodato, 2000; Hemker, 2005), maar de methode kan ook bij andere programma’s
worden ingezet.

Multiply is bijvoorbeeld ook bruikbaar bij een modellering met MODFLOW. In
MODFLOW-2000 zijn aanpassingen in de code gedaan, waardoor eenvoudiger optimalisa-
ties van doorlatendheden kunnen worden uitgevoerd (Harbaugh e.a., 2000). Hierbij is het
originele BCF-pakket (Block Centered Flow) vervangen door het HUF-pakket (Hydrogeolo-
gic-Unit Flow, Anderman and Hill, 2000). Het HUF-pakket berekent de doorlatendheden op
basis van de geometrie van de ondergrond en de hydraulische karakteristieken van ver-
schillende hydrogeologische eenheden. Optimalisatie van deze hydraulische karakteristie-
ken is dan mogelijk, ongeacht de laagopbouw. Multiply is echter flexibeler, doordat ze niet
alleen toepasbaar is op doorlatendheden, maar op alle modelparameters, en er ook andere
transformaties dan vermenigvuldigingen mogelijk zijn. Momenteel wordt Multiply toege-
past bij de kalibratie van het zogenaamde Bruland-Krijt model, een onderdeel van het
Vlaams Grondwatermodel, dat het gebied beslaat tussen Antwerpen, Brussel en Maas-
tricht.

Opgemerkt moet worden dat deze methode niet nieuw is. Door onder andere Zaadnoor-
dijk en Stein (1997) en Kamps en Olsthoorn (1997) wordt de methode al kort aangehaald of
toegepast. Dit artikel is niet zozeer geschreven voor hydrologen die al veel met PEST heb-
ben gewerkt en deze of een vergelijkbare methode reeds toepassen, maar is meer bedoeld
voor collega-modelleurs die net met PEST zijn begonnen, mogelijk al een eenvoudig homo-
geen model automatisch hebben weten te optimaliseren en vervolgens bij een niet-homo-
geen model vast dreigen te lopen. De ervaring leert dat het voor de eerste keer automatisch
optimaliseren van een model met niet-homogeen verdeelde parameters een grote stap is.
Hopelijk is dit artikel tot steun bij het zetten van deze stap.
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Het door PEST aansturen van een model

In figuur 1 staat schematisch afgebeeld hoe PEST een model aanstuurt tijdens een opti-
malisatie.

control-file

{

aanmaken van de invoerfile(s) van
=> het model met de template-file(s)

J

PEST runnen van het model

{

uitlezen van de uitvoerfile(s) van
< het model met de instruction-file(s)

0

uitvoer-files

Figuur 1: Schema van de uitwisseling van gegevens in een traditionele optimalisatie met PEST. De bestan-
den die bij pest horen staan in een cursief lettertype.

Met behulp van een control-file wordt PEST aangestuurd. In dit bestand staan onder
andere instellingen die gebruikt worden tijdens het optimalisatieproces, het bereik waar-
binnen de parameters worden geoptimaliseerd, meetwaarden, het commando waarmee het
te optimaliseren model kan worden opgestart en allerlei paden en hamen van benodigde
bestanden. Per modelrun wordt door PEST met behulp van een of meer template-files de
invoerfile(s) van het model dusdanig gemanipuleerd dat de door PEST berekende parame-
terwaarden op de juiste plaats in de invoerfile(s) komen. PEST laat vervolgens de modelbe-
rekening uitvoeren en leest aan de hand van een of meerdere instruction-files de berekende
uitkomsten in de uitvoerfile(s) van het model waarvan corresponderende meetwaarden
bekend zijn. Na een analyse van de ingelezen waarden kan een nieuwe modelberekening,
met andere parameterwaarden worden gestart. Dit proces wordt herhaald totdat, op basis
van de instellingen in de control-file, de fit tussen de gemeten en gemodelleerde waarden
goed genoeg wordt bevonden of aan een ander afbreekcriterium wordt voldaan. De uitkom-
sten van de optimalisatie zijn terug te vinden in de verschillende uitvoerfiles van PEST.
Voor meer uitleg over de werking van PEST wordt verwezen naar de handleiding (Doherty,
2002a).

Multiply

In figuur 2 staat een schema van een optimalisatie met PEST waarbij Multiply wordt toe-
gepast. Met behulp van een template-file wordt het invoerbestand voor Multiply aange-
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control-file

J

aanmaken van de invoerfile voor
=> multiply en de invoerfile(s) van
het model met de template-file(s)

{

uitvoeren van de batchopdracht:

PEST - multiply

- runnen van het model

{

uitlezen van de uitvoerfile(s) van
< het model met de instruction-file(s)

J

uitvoer-files

Figuur 2: Schema van een PEST-optimalisatie met de routine Multiply.

past. Afhankelijk van welke parameters nog meer worden geoptimaliseerd kunnen ook één
of meer invoerbestanden van het model worden aangemaakt, maar dit is niet noodzakelijk.
In een optimalisatie zonder Multiply start PEST het model met een DOS-commando. In dit
geval moet eerst de routine Multiply worden aangeroepen en dan pas het model worden
gerund. Omdat PEST alleen maar met één enkel DOS-commando kan werken worden de
commando’s voor het aanroepen van Multiply en het runnen van het model onder elkaar in
een batch-bestand geplaatst en runt PEST de batch-opdracht. Alle andere onderdelen van
deze optimalisatie met Multiply gaan op een vergelijkbare wijze als in een optimalisatie
zonder Multiply.

vermenigvuldigings- labelbestand basispa}qugleterbestand
bestand met initi€le waarden
multiply

J

parameterbestand met de resultaten van de vermenigvuldigingen

Figuur 3: Schema van de werking van Multiply.

In figuur 3 wordt schematisch aangeduid hoe de routine Multiply functioneert. Met
behulp van een vermenigvuldigingsbestand, een labelbestand en een basisparameter-
bestand met initiéle waarden voor de te optimaliseren modelwaarden produceert Multiply
een nieuw parameterbestand, waarin per knooppunt de uitkomst van de vermenigvuldi-
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ging staat. Alleen het vermenigvuldigingsbestand wordt door PEST aangepast, de andere
twee bestanden blijven gedurende de optimalisatie onveranderd.

In figuur 4 wordt een voorbeeld gepresenteerd van de werking van Multiply. In het voor-
beeld is een model in drie zones verdeeld met respectievelijk de labels LD, MD en RD. Het
aantal zones is vrij te kiezen. Elk label en daarmee elke zone, krijgt zijn eigen te optimali-
seren vermenigvuldigingsfactor. De initiéle waarden van een parameter kunnen per
knooppunt binnen dezelfde zone van elkaar verschillen, zodat binnen een zone sprake kan
zijn van een niet-homogeen verdeelde parameter.

labelbestand: basisparameterbestand: vermenigvuldigingsfactor: resultaatbestand:
LD 2 0.2 0.4
LD 4 0.2 0.8
RD 1 3.5 3.5
LD 8 X 0.2 - 1.6
MD 2 4.7 9.4
MD 1 4.7 4.7
LD 3 0.2 0.6
RD 0 35 0.0
RD 2 35 7.0

Figuur 4: Voorbeeld van de werking van Multiply.

De routine Multiply leest het vermenigvuldigingsbestand in, onthoudt per label de verme-
nigvuldigingsfactor, opent het labelbestand en opent het basisparameterbestand met de
initiéle waarden. In het labelbestand en het basisparameterbestand worden per knooppunt
respectievelijk het label en de initiéle waarde gelezen. Aan de hand van de in het verme-
nigvuldigingsbestand ingelezen labels (LD, MD of RD) wordt de initiéle waarde vermenig-
vuldigd met de bijbehorende vermenigvuldigingsfactor (0,2, 4,7 of 3,5). De uitkomst van
deze vermenigvuldiging wordt per knooppunt weggeschreven in het resultaatbestand.

Het door Multiply aangemaakte parameterbestand wordt voordat het model wordt door-
gerekend op de gebruikelijke wijze in het model geladen. In dit bestand staat per knoop-
punt de initiéle waarde voor deze parameter die is vermenigvuldigd met de door PEST te
optimaliseren vermenigvuldigingsfactor.

Het kan voorkomen dat verschillende niet-homogeen verdeelde parameters moeten wor-
den geoptimaliseerd, bijvoorbeeld het doorlaatvermogen van het eerste en het tweede pak-
ket en de weerstand tussen beide modellagen. Dit is eenvoudig te realiseren door meerdere
vermenigvuldigingsbestanden aan te maken, de routine Multiply meerdere keren achter
elkaar aan te roepen in het batch-bestand en de verschillende parameterbestanden achter
elkaar in het model te laden.

Voor niet-homogeen verdeelde parameters die een waarde van nul kunnen aannemen is
het mogelijk om de routine zo aan te passen dat er niet met een te optimaliseren factor
wordt vermenigvuldigd, maar dat het te optimaliseren getal bij de initiéle waarde wordt
opgeteld. Dit is bijvoorbeeld handig bij het optimaliseren van vaste stijghoogten op model-
randen of peilen van het oppervlaktewater.

Discussie

Bij het optimaliseren met PEST is er een kans dat PEST in een lokaal minimum in het
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foutenlandschap blijft hangen. Door de optimalisatie vanaf verschillende combinaties van
parameters te laten starten of door sommige instellingen voor de optimalisatie te variéren,
bijvoorbeeld de maximale stapgrootte of wel of geen log-transformatie voor een of meerdere
parameters, kan het vastlopen in lokale minima worden geanalyseerd.

Naast PEST zijn ook andere methoden beschikbaar om modellen te optimaliseren, bij-
voorbeeld de Monte-Carlo-methode of de Representer-methode van Johan Valstar (2001).
Een Monte-Carlo-analyse, waarbij parameters binnen een bepaalde bandbreedte willekeu-
rig worden gevarieerd, wordt gekenmerkt door zeer veel uit te voeren modelruns. De kans
dat deze methode vastloopt in een lokaal minimum is kleiner dan bij PEST. Ook de Repre-
senter-methode heeft hier minder last van. De Representer-methode gaat er vanuit dat de
parameters een a priori kansverdeling hebben met een ruimtelijke correlatie. Hierbij wor-
den parameters op gridcel-niveau aangepast en niet op het niveau van zones zoals bij
PEST. De rekenintensiteit van de Representer-methode hangt door een efficiénte parame-
terisatie echter af van het aantal metingen en niet van het aantal modelparameters zoals
bij PEST. Een voordeel van PEST ten opzichte van de Representer-methode is dat PEST
relatief eenvoudig aan een willekeurig model-programma is te koppelen en er allerlei hulp-
programma’s met een goed gedocumenteerde handleiding beschikbaar zijn. Binnenkort
komt ook de Representer-methode voor algemeen gebruik beschikbaar. Het is mogelijk
interessant om de verschillende methoden voor dezelfde optimalisatie in te zetten en de
resultaten met elkaar te vergelijken.

Een krachtigere en meer elegante methode voor het omgaan met niet-homogene para-
meters in grondwatermodellen is de onlangs door Doherty ontwikkelde methode van zoge-
naamde ‘pilot-points’. Op dit moment doet de eerste auteur van dit artikel samen met
Doherty, Hemker en de Universiteit Wageningen onderzoek naar de toepassing en een
mogelijke implementatie van deze methode in MicroFEM. Voor uitleg over deze methode
wordt verder naar Doherty (2002b) verwezen.

Conclusie

Het met PEST optimaliseren van niet-homogene parameters in grondwatermodellen kan
problemen geven doordat er sprake is van te veel parameters. Met behulp van een routine
als het in dit artikel beschreven Multiply, waarmee op een vermenigvuldigingsfactor voor
de modelparameters wordt geoptimaliseerd in plaats van op de parameters in het model
zelf, is dit probleem te omzeilen. Met PEST en Multiply is de noodzaak om het te optimali-
seren model te zoneren veel kleiner dan wanneer alleen PEST zou worden gebruikt.

De beschreven methode is vergelijkbaar met de methode van Femlinvs, maar kan ook bij
niet-stationaire modellen en bij andere modelprogramma’s dan MicroFEM worden toege-
past.

Er zijn ook andere methoden beschikbaar voor het optimaliseren van niet-homogeen
verdeelde parameters, maar PEST en Multiply zijn eenvoudig en flexibel toepasbaar en het
is voor de gebruiker goed voor te stellen wat er tijdens het optimalisatie-proces gebeurt.

PEST is gratis te downloaden op http://www.sspa.com/pest.

Bij de auteurs is dit artikel ook in een uitgebreide versie beschikbaar, waarin een voor-
beeld wordt uitgewerkt met mogelijke layouts van alle aan te maken bestanden.
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