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Kapitel 13 KALIBRERING AF STROMNINGSMODEL
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ABSTRACT: Kalibrering er en af de mest tidskraevende faser i modeludviklingen. Samtidig er det
et af de mest kritiske trin i udviklingen af en palidelig model. Det er derfor af afgerende betydning,
at kalibreringsprocessen struktureres hensigtsmaessigt, hvis en optimal model skal opnas. I dette
kapitel skitseres det, hvordan kalibreringsprocessen kan organiseres og kvantificeres. De forste tre
faser i kalibreringsprocessen bestar i valg af kalibreringsdata, kalibreringskriterier og kalibrerings-
parametre. Dernest angives retningslinier for selve estimationen af parametre, hvor der er taget
udgangspunkt i anvendelse af manuel kalibrering, men hvor ogséa automatisk kalibrering introduce-
res. Endelig skitseres det, hvordan usikkerheden pé kalibreringsparametrene kan vurderes, og det
beskrives, hvordan resultaterne af kalibreringsprocessen kan prasenteres.

13.1 INDLEDNING

Anvendelsen af en numerisk model forudsetter, at parametrene, som indgér i de diskretiserede
ligninger, f.eks. stremningsligningen (5.9), kvantificeres. 1 tilfeeldet med tredimensional ikke-
stationer grundvandsstremning, lign. (5.9), skal der for hvert numerisk element fastsettes vaerdier
for de hydrauliske egenskaber udtrykt ved parametrene K, K, K,, og S,. Desuden skal savel ydre
som indre randbetingelser (se kapitel 7) fastlegges. Antallet af numeriske elementer vil stort set
altid overstige antallet af malinger af de hydrauliske parametre, der er til radighed i et givent omra-
de, og det er derfor nedvendigt at estimere parametrenes vaerdi. Dette kan geres ud fra (1) de til-
gaengelige malinger af de hydrauliske parametre (f.eks. hydraulisk ledningsevne) eller (2) observe-
rede vardier af systemets tilstandsvariable (f.eks. hydraulisk trykniveau).

Den forste metode kan gennemfores selv om der ikke er tilstreekkeligt med maélinger af de hy-
drauliske egenskaber til at dekke hele det numeriske net. Ved interpolation ud fra malingerne kan der
etableres verdier over hele omradet. Denne metode vil pga. primert to effekter ofte resultere i for
store afvigelser mellem observeret og simuleret tilstandsvariable (residualer). For det ferste varierer
geologien sjeldent jeevnt mellem malepunkterne, og der er derfor stor sandsynlighed for, at heteroge-
niteter overses med denne metode. For det andet resulterer skalaeffekter i, at det er vanskeligt at
importere feltmalinger af hydrauliske egenskaber direkte til den numeriske model.

Det bedste resultat opnas normalt, hvis modellens parametre estimeres vha. den anden metode,
dvs. ud fra observationer af eksempelvis hydraulisk trykniveau. I dette tilfeelde justeres parameter-
vaerdierne med det formél at opnd en god overensstemmelse mellem malte og simulerede til-
standsvariable. Denne proces, hvor der estimeres parametre og randbetingelser, som ger strom-
ningsmodellen i stand til at reproducere f.eks. trykniveau- og vandferingsmalinger med en pa
forhand given preacision, benavnes modelkalibrering eller blot kalibrering. I kalibreringsprocessen
tilpasses parametrene med det formal at minimere residualerne (afvigelsen mellem observeret vaerdi
og modelresultat). Herved opnés parameterestimater, som ger modellen i stand til at reproducere
systemets opfersel i kalibreringsperioden (tidsperioden hvorfra data, der anvendes til kalibrering,
stammer fra), med forhabentlig acceptabel precision. I den efterfolgende valideringsfase (kapitel 15)
vurderes det, om modellen ogsé er i stand til at forudsige det fysiske systems opfersel i valideringspe-
rioden.
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Figur 13.1 Kalibreringsprotokol, hvor de enkelte trin i kalibreringsprocessen er opfort.

Kalibreringen er et af de svaereste skridt 1 opstilling af en operationel grundvandsmodel, og
vil ofte veere den fase i modeludviklingen, som kraver det storste tidsforbrug. Kalibreringsproces-
sen kan vere vanskelig og frustrerende at gennemfore, specielt hvis der ikke folges en stringent
fremgangsmetode. Figur 13.1 viser, hvorledes kalibreringen af en grundvandsmodel med fordel kan
gennemfores. Den sdkaldte kalibreringsprotokol angiver de skridt, der tages i kalibreringen af model-
len. Observationsdata er en basal forudsatning for at kunne gennemfore en kalibrering. Det er vigtigt
dels at inddrage de relevante data (typisk pejledata og afstremningsdata), dels at vurdere usikkerhe-
den pa de anvendte observationer. Det naste skridt i kalibreringsprocessen bestar i at opstille bade
kvantitative og kvalitative kriterier for, hvor praecist modellen skal reproducere de observerede vaer-
dier. De forste to skridt i kalibreringsarbejdet er beskrevet i kapitel 12, og vil ikke blive omtalt yderli-
gere her. Derefter skal det analyseres, hvilke modelparametre, der skal udvelges som kalibreringspa-
rametre. Til dette formal vil bade en analyse af det fysiske system samt en sensitivitetsanalyse af
potentielle kalibreringsparametre med fordel kunne udferes. Efter de tre indledende faser er gennem-
fort, kan selve estimationen foretages (4.1 — 4.4 i figur 13.1). Denne iterative proces forleber ved
successivt at @ndre vardierne af kalibreringsparametrene. Andringerne foretages pa basis af en
analyse af residualerne, enten ud fra en fysisk indsigt i det modellerede system, ved gennemforelse af
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en detaljeret sensitivitetsanalyse eller ved anvendelse af invers modellering (se kapitel 14). Estima-
tionsprocessen kan afsluttes med en analyse af usikkerheden pa de estimerede kalibreringsparametre.
Endelig skal resultatet af kalibreringen rapporteres, hvilket inkluderer prasentation og vurdering af
optimerede parametre og simuleringsresultater. I de felgende afsnit vil hvert element i kalibrerings-
protokollen blive gennemgaet.

13.2 KALIBRERINGSPARAMETRE

13.2.1 A-priori viden om parametre

Alle typer af parametre, som indgar i en grundvandsmodel, kan principielt set inkluderes i kali-
breringsprocessen. Det er imidlertid primart de hydrauliske parametre, oftest den hydrauliske
ledningsevne, som tilpasses, men ogsa lekagekoefficienter, magasinkoefficienter m.m. kalibreres.
Andre parametertyper som randbetingelser (flux gennem rand, nedsivning) og empiriske parametre
(bla. tidskonstanter) kan estimeres. Der er dermed meget brede granser for antallet af kalibrerede
parametre, ligesom der kan indgd mange typer af parametre i estimationen.

Det forudsettes her, at der under opstillingen af den hydrogeologiske tolkningsmodel er foreta-
get en parametrisering, hvor antallet af frie parametre er reduceret betydeligt i forhold til antallet af
numeriske celler. F.eks. vil reservoiret normalt blive inddelt i en reekke geologiske enheder (f.eks.
moraneler, smeltevandssand, osv.), indenfor hvilke de hydrauliske egenskabers rumlige struktur
antages kendt (f.eks. homogen fordeling, linear funktion af stedet eller geostatistisk model). Para-
metriseringen er nedvendig for at kunne bestemme parametervaerdierne, men samtidig medferer
denne integrerede beskrivelse af store omrader, at der ofte vil vaere uoverensstemmelse mellem
parameteren malt i det fysiske system og den “effektive” modelparameter, som er optimal i modellen.
Samtidig kan der vere stor forskel pa parameterverdier malt eksempelvis pa borekerner, ved slugtest,
ved korttids- og langtidsprevepumpning. De fire malinger reprasenterer en skala af sterrelsesorden
0.1 m til 1000 m, og kan pga. den geologiske heterogenitet afvige markant fra hinanden (se kapitel
11 eller f.eks. Schulze-Makuch & Cherkauer, 1998).

Man kan derfor sette spergsmalstegn ved, om inddragelse af f.eks. malt hydraulisk ledningsev-
ne er fordelagtig ved bestemmelsen af modelparametrene. Skalaeffekterne nedvendigger, at der i
givet fald skal benyttes information fra en skala, der svarer til den skala, der modelleres pa (celle-
storrelsen). Parametre mélt pd anden skala skal anvendes med varsomhed, og hvis de anvendes,
tillegges en stor usikkerhed. Passende udvalgte feltmalinger kan anvendes til primert tre formal:
En vurdering af, hvordan potentielle kalibreringsparametre defineres; en fastsettelse af realistiske
grenser for de optimerede parametre; og som initielle parametervaerdier i estimationsprocessen.

Parametriseringen udfert under opstillingen af den hydrogeologiske tolkningsmodel vil kun-
ne anvendes til at identificere kalibreringsparametre. Den rumlige fordeling af definerede geologi-
ske/hydrogeologiske enheder kan umiddelbart anvendes til definition af kalibreringsparametre.
Imidlertid kan det anbefales, at kalibreringsprocessen pabegyndes med en sd simpel model som
muligt (Hill, 1998). Hvis der derfor foreligger data, eksempelvis prevepumpningsresultater, der
indikerer, at to eller flere geologiske enheder har relativt ens hydraulisk ledningsevne, vil det veare
hensigtsmaessigt 1 forste omgang at tillegge disse enheder ét sat hydrauliske parametre. Senere i
kalibreringsprocessens forleb kan modellen forfines, hvis det er pékrevet for at opna en tilstreekke-
lig god overensstemmelse mellem data og model.

Den tilgeengelige information om reservoirets hydrauliske egenskaber kan benyttes til at ind-
snevre grenserne for modelparametrene. Selv om de kalibrerede parametre ikke forventes at svare
fuldsteendig til de fysiske vaerdier, vil feltmalinger normalt kunne anvendes til at definere et inter-
val, som det vurderes rimeligt at modelparameteren holder sig indenfor. Desuden vil feltdata give
en ide om den indbydes storrelsesfordeling mellem geologiske enheders parameterverdier. F.eks.
vil den hydrauliske ledningsevne for moraeneler forventes at vaere lavere end for smeltevandssand.

Parametermalinger vil ogsé kunne fungere som initielle estimater i estimationsprocessen. For at
opna et tilfredsstillende kalibreringsresultat med en minimeret arbejdsindsats, er det vigtigt at have
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preecise initielle parameterestimater. Passende brug af parametermaélinger vil her vere en vigtig
informationskilde.

13.2.2 Valg af kalibreringsparametre

Folgende forhold skal tages i betragtning, nar kalibreringsparametrene udvealges: (1) De skal vare
identificerbare, (2) de skal vere relativt darligt kendt, (3) de simulerede tilstandsvariable skal veere
tilstreekkeligt sensitive overfor @ndringer i parameteren, (4) antallet af parametre skal minimeres.

Identificerbarhed vedrerer den direkte simulering af tilstandsvariable. At en parameter ikke er
identificerbar indebarer, at der ikke findes en entydig lesning til det opstillede problem mht. para-
metrene. Ikke identificerbarhed optreeder med andre ord, hvis forskellige parametersat kan fore til
samme losning mht. tilstandsvariablene.

Et meget simpelt tilfeelde pa ikke identificerbarhed optraeder i forbindelse med en stationzr los-
ning. Magasinkoefficienten vil her vaere ikke identificerbar, da parameteren ikke indgéar i det opstil-
lede ligningssystem. De mere komplekse tilfzlde af ikke identificerbarhed optraeder, hvor forskel-
lige parameterkombinationer kan resultere i samme trykfordeling. I figur 13.2 ses et eksempel pa
denne type ikke-identificerbarhed. I en endimensional situation med stationar stremning i et ho-
mogent medium med fastholdt tryk ved x = 0 og konstant flux QO ved x = 1 er den hydrauliske led-
ningsevne K og fluxen Q ikke identificerbare samtidigt, da trykniveauet kun er felsomt overfor for-
holdet mellem K og Q. Konturlinierne for objektiv funktionen (en norm af typen (12.5)) ses pa
figur 13.2b. Uendeligt mange kombinationer af K og O kan resultere i samme trykniveaufordeling
og dermed minimumsverdi af objektiv funktionen, og parametrene er derfor ikke identificerbare
simultant.

Det samme kan vere tilfaeldet med hydraulisk ledningsevne og grundvandsdannelse (perko-
lation) for et homogent reservoir uden interne randbetingelser. En forggelse af grundvandsdannel-
sen vil 1 dette tilfelde have samme effekt pa det hydrauliske trykniveau som en reduktion af den
hydrauliske ledningsevne har. De to parametre er derfor ikke identificerbare samtidigt, og det vil i
et sadant tilfeelde kun veere muligt at estimere en af parametrene ud fra trykniveauobservationer. |
en given situation vil en analytisk betragtning af det foreliggende problem ofte kunne resultere i en
identifikation af sandsynlige problemer med manglende identificerbarhed (se f.eks. Carrera &
Neuman, 1986, for en detaljeret gennemgang af emnet).

Kalibreringsparametrene valges bedst blandt de modelparametre, der dels har sterst indfly-
delse pé stremningssimuleringerne og dels er darligst kendt. Nogle modelparametre og —variable
vil vere relativt velkendte. F.eks. vil nedberen (under danske forhold) ofte vere kendt ud fra
maélinger, ligesom visse randbetingelser (f.eks. trykniveauet i veldefinerede vandomrader) kan vaere
velkendte. Det vil derfor veere mere efficient at inddrage andre parametre 1 estimationsprocessen.
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Figur 13.2a Plot af trykniveau mod x i et Figur 13.2b Konturlinier af objektiv
endimensionalt eksempel (fra Carrera & funktionen (svarende til en norm af typen
Neuman, 1986). (5.5)). Fra Carrera & Neuman (1986).
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Informationsniveauet kan for andre parametres vedkommende vare meget sparsomt, men af fysi-
ske arsager kan parameteren vere bundet til et snevert interval. F.eks. vil poresiteten ofte kunne
skennes indenfor en margen pa en faktor to alene ud fra en geologisk kvalitativ beskrivelse af
bjergarten. I modsatning kan en parameter som den hydrauliske ledningsevne variere indenfor
flere dekader, og det er derfor vigtigere at fa fastlagt veerdien af en sddan parameter. Den hydrauli-
ske ledningsevne har desuden afgerende indflydelse pd bdde beregningen af trykniveau, strem-
ningsveje og forureningsudbredelse og er derfor den parameter, som hyppigst anvendes som kali-
breringsparameter.

Til den endelige udvealgelse af kalibreringsparametre er en simpel sensitivitetsanalyse et staerkt
redskab. Ved denne metode eksekveres modellen en eller to gange for hver parameter. Hver gang
modellen keres, @ndres verdien af en parameter lidt (5 — 25 %) fra dens initielle veerdi, og den
resulterende pavirkning af de simulerede tilstandsvariable registreres (ofte udtrykt ved RMS-
verdien). Pa baggrund af sensitivitetsanalysen vil det veere muligt at identificere de modelparamet-
re, som har sterst indflydelse pa afvigelsen mellem observeret og simuleret tilstandsvariabel. Kali-
breringsparametrene kan dermed udvelges pa et objektivt kriterium, og er ikke alene afthangigt af
modellerens erfaring og subjektive vurderinger.

13.3 ESTIMATIONSTEKNIK

Estimationen af kalibreringsparametrene kan foretages enten ved manuel kalibrering eller auto-
matisk kalibrering (invers modellering). Manuel kalibrering baserer sig pd modellarens evne til
successivt at @ndre parametervaerdierne, sd modellen giver en forbedret beskrivelse af observati-
onsdata. Den automatiske kalibrering bygger pad en matematisk beskrivelse af estimationsproces-
sen, hvorved optimale parametervardier kan estimeres uden modellerens intervention.

13.3.1 Entydighed

Begge teknikker kan have problemer med at estimere optimale parametre, hvilket i mange til-
feelde skyldes problemer med entydighed. Entydighed angéar den inverse relation, dvs. hvis forskel-
lige parametersat kan fremkomme fra samme observationsdatasat, siges problemet at vare ikke
entydigt. Flere lokale minima i funktionen, der skal minimeres (f.eks. RMS-vardien, lign. 12.5),
kan veere arsag til ikke entydighed, se figur 13.3, ligesom manglende identificerbarhed (se afsnit
13.2.2) kan vare det. Hvis antallet af parametre overstiger antallet af observationer, vil problemet
ligeledes veere ikke-entydigt.

Indenfor grundvandsmodellering er det imidlertid ikke muligt ad analytisk vej at bestemme,
om et problem er entydigt. Derfor analyseres det, om problemet er identificerbart, og hvis det er
tilfeeldet, er der god chance for, at problemet ogsa er entydigt. Identificerbarhed er imidlertid ikke
en tilstrekkelig betingelse for entydighed.

Problemet med manglende entydighed er altsa ikke relateret til, hvilken estimationsteknik
der anvendes, men udelukkende et spergsmél om, hvordan problemet er formuleret. Generelt sikres
entydighed bedst, hvis flere af folgende faktorer er opfyldt: (1) Flere forskellige observationstyper
inddrages 1 kalibreringen, (2) Observationsdata er jevnt fordelt i sted og tid, (3) Usikkerheden pa
observationsdata er minimal, (4) Antallet af kalibreringsparametre er lavt, (5) Den valgte kombina-
tion af kalibreringsparametre er identificerbare, (6) Modellen udviser relativ stor sensitivitet (og
relativt ens sensitivitet) overfor de udvalgte kalibreringsparametre, (7) Modellen kalibreres mod
flere forskellige hydrologiske pavirkninger (f.eks. vad og ter periode).
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Figur 13.3 Konturlinier for objektiv funktionen (en norm af typen (12.5)) for et én-dimensionalt
stremningsproblem med to hydrauliske ledningsevner, K, og K, (fra Carrera & Neuman,1986).

13.3.2 Manuel kalibrering (‘trial-and-error’ estimation)

Manuel kalibrering kaldes ogsa for “trial-and-error” estimation, hvilket indikerer, at retningen og
storrelsen af @ndringen pa parametrenes vaerdi er baseret pa ren tilfeldighed. Dette er langt fra
tilfeeldet, idet den manuelle kalibrering kan geres mere eller mindre systematisk, alt efter hvilke
informationer, der ligger til grund for @ndringen af kalibreringsparametrene. Den forste informati-
onskilde, som er umiddelbart tilgeengelig, nar modellen er eksekveret, og simuleringsresultaterne er
sammenlignet med observationsverdier, er den rumlige og tidslige fordeling af residualerne. Ud fra
denne fordeling vil en modeller med god indsigt i det modellerede system og en god portion erfa-
ring kunne vurdere, i hvilken retning kalibreringsparametrene skal flyttes for at opnd en bedre
overensstemmelse mellem model og data. Metoden er konceptuelt enkel, men hvis der arbejdes
med en kompleks grundvandsmodel, kan det vaere endog meget svart at gennemskue dynamikken i
systemet. I sddanne tilfalde er der relativt store chancer for, at optimeringen for en uerfaren model-
lor reduceres til rent “trial-and-error”, hvilket kan resultere i mange ikke succesfulde opdateringer
af kalibreringsparametrene og ringe chancer for at opna en velkalibreret model.

Estimationsprocessen kan geres betydeligt mere gennemskuelig, hvis der gennemferes en
detaljeret sensitivitetsanalyse, hvor modellen eksekveres 4 til 10 gange for hver kalibreringspara-
meter. [ hver enkelt korsel @ndres én parameters verdi med en specificeret faktor (f.eks. 0.5, 0.7,
0.9, 1.1, 1.3, 1.5), og f.eks. RMS-verdien beregnes for hver parameterverdi. Efterfolgende er det
muligt at plotte de beregnede RMS-vardier mod de testede parameterverdier og herved opna et
kriterium for, i hvilken retning og hvor meget parameterverdien skal @ndres, for at opna en bedre
simulering af observationerne. I eksemplet illustreret 1 figur 13.4 ses, at der opnas en bedre beskri-
velse af observationsdata, hvis den aktuelle kalibreringsparameter foreges med ca. 30%.

Ulempen ved den detaljerede sensitivitetsanalyse er, at der skal foretages mange modelsimu-
leringer for at kunne opdatere parametrene. Hver gang en parameter skal endres, kreeves der 4 — 10
modelkersler. Med eksempelvis 10 parametre og 10 kalibreringsiterationer skal der foretages et
sted mellem 400 og 1000 modelsimuleringer. Selv om den detaljerede sensitivitetsanalyse kan
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automatiseres mere eller mindre (f.eks. i Groundwater Vistas, ESI, 1999), vil denne procedure ikke
veere attraktiv, hvis der eksempelvis arbejdes med en ikke-stationeer model, som det tager af stor-
relsesorden 10 timer at eksekvere.

1.8
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-60 -40 -20 0 20 40 60
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Figur 13.4 Resultat af detaljeret sensitivitetsanalyse udfert pa en parameter vha. 6 modelsimu-
leringer. RMS normeret med RMS-vardien opnéet for det foregdende iterationstrin er anvendt som
kriterium for parameterendringen.

I tilfeelde hvor eksekveringen af det ikke-station@re problem kraever lang beregningstid, kan
det anbefales, at der forst opstilles en stationaer model for det aktuelle system. Det kraever naturlig-
vis, at problemet kan formuleres stationert, hvilket ikke altid er muligt eller hensigtsmaessigt (f.eks.
prevepumpningsforseg). En stationaer model vil typisk have eksekveringstid af sterrelsesorden 1 —
10 minutter, og der vil derfor kunne gennemfores mange modelsimuleringer pa relativt kort tid. |
forste trin kalibreres den stationare model, eventuelt ved anvendelse af detaljeret sensitivitetsana-
lyse. I naeste trin kalibreres den ikke-stationaere model, idet kun parametre relateret til systemets
magasineringseffekter (f.eks. specifik ydelse) justeres. Ved anvendelse af denne procedure vil det
ofte vaere muligt at opna et godt kalibreringsresultat indenfor et relativt begraenset tidsrum.

Uanset om estimationen baseres pa en direkte analyse af residualerne eller en detaljeret sensiti-
vitetsanalyse, vil kalibreringen af parametrene forlebe som en iterativ proces, hvor kalibreringspa-
rametrene endres, modelresultater sammenlignes med observationsdata, og det vurderes, om der er
opnaet en bedre model end pa foregaende iterationstrin. Til sidst vil der ikke kunne opnas en yder-
ligere reduktion i de inkluderede normer, og hvis den formulerede model (geologisk model, hydro-
geologisk tolkningsmodel, diskretisering, definition og antal af kalibreringsparametre, m.m.) er for
simpel (eller fejlbeheftet), vil kalibreringskriterierne ikke vare opfyldt. Det vil i sédanne tilfaelde
vere ngdvendigt at ga tilbage til trin 3 1 kalibreringsprotokollen, og revurdere den formulerede
model og valget af kalibreringsparametre. I det enkle tilfaelde er det tilstreekkeligt at inddrage flere
parametre i estimationen, f.eks. ved at gennemfore en yderligere distribuering af de hydrauliske
egenskaber. I de mere komplekse tilfelde vil det vaere nedvendigt at reformulere den hydrogeolo-
giske tolkningsmodel, den geologiske model eller procesbeskrivelsen. Resultatet af denne analyse
vil vaere en ny kalibreringsmodel, som kan underkastes estimationsprocessen.

13.3.3 Automatisk kalibrering (invers modellering)

I invers modellering sker estimationsprocessen 4.1 — 4.4 pa figur 13.1 pé baggrund af matema-
tisk formulerede kriterier og foregar mere eller mindre automatisk. De inverse lesningsmetoder
opdeles i direkte og indirekte teknikker. I den direkte metode forudsattes observeret hydraulisk
trykniveau at veere kendt i samtlige knudepunkter i det numeriske net, hvorved de styrende lignin-
ger kan lgses direkte mht. modelparametrene. I praksis er det imidlertid nedvendigt at interpolere
ud fra relativt fa observationer. De interpolerede data vil vere fejlbehaftede, og sammen med
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male- og modelfejl er det problematisk for teknikken, da det ofte resulterer i ustabile lesninger, og
metoden er derfor meget lidt anvendt. De indirekte metoder er baseret pa at minimere afvigelsen
mellem observeret og beregnet athaengig variabel, f.eks. trykniveau, og minder i princip meget om
manuel kalibrering. Da parametrene er ikke-linezre funktioner af tilstandsvariablene foregér opti-
meringen iterativt. De indirekte inverse metoders formal at finde de modelparametre, som forer til
en optimal overensstemmelse mellem observeret og beregnet afthengig variabel. Dette forer til
definitionen af objektiv funktionen (f.eks. summen af afvigelsernes kvadrater, lign. (12.5)), séledes
at minimering af objektiv funktionen forer til minimering af eksempelvis trykafvigelserne. Mini-
mum i objektiv funktionen findes typisk vha. gradientbaserede metoder (f.eks. Levenberg-
Marquardts metode).

De inverse teknikker vil ikke blive beskrevet i detaljer her, idet der henvises til kapitel 14. Yder-
ligere information kan findes i f.eks. reviewartiklen af Yeh (1986). Danske anvendelser af inverse
metoder kan findes i f.eks. Keidser & Rosbjerg (1991), Sonnenborg et al. (1996) og Christensen et
al. (1998). I Appendix B kan anvendelsen af invers modellering i forbindelse med DK-modellen
desuden findes.

Begrundelsen for at indfere invers modellering er, at parametrene bestemmes ud fra objektive
kriterier for afvigelsen mellem observeret og simuleret athangig variabel. P4 grund af den systema-
tiske made hvorpa parametrene justeres vil der vere storre chance for at finde optimale parameter-
estimater end ved manuel kalibrering. Invers modellering kan vere arbejdsbesparende, og metoden
giver mulighed for at opna en kvantificering af f.eks. parameterkorrelation og parameterusikkerhed.

Inverse metoder indenfor grundvandsmodellering har varet kendt i naesten lige sa lang tid, som
de numeriske modeller har veret anvendt, men benyttes ikke tilnermelsesvis i samme udstraekning.
Dette skyldes til dels, at invers kalibrering kraever mange modelsimuleringer og derfor kan resulte-
re i lang beregningstid. I takt med udviklingen af hurtigere computere er denne begrundelse imid-
lertid blevet mindre tungtvejende. Til gengeld er de inverse metoder beskyldt for at give urealisti-
ske parameterestimater, at vere ustabile eller ikke at konvergere. Disse problemer skyldes ofte en
uhensigtsmessig formulering af estimationsproblemet, bl.a. problemer med identificerbarhed og
entydighed beskrevet ovenfor. Der er derfor grund til at vaere ekstra omhyggelig med fase 1-3 i
kalibreringsprocessen, nar der anvendes en invers model.

Forskellen p& manuel og automatisk kalibrering ligger hovedsageligt i kalibreringsprotokollens
fase 4.1 — 4.4. De gvrige trin i kalibreringsprocessen er stort set identiske for de to metoder, og det
vil i tilfzelde af velformulerede kalibreringsproblemer vare sandsynligt, at metoderne giver relativt
ens parameterestimater. Det kan anbefales at kombinere metoderne, s& der indledes med grovka-
librering ved anvendelse af manuel kalibrering, og afsluttes med invers kalibrering til finkalibre-
ring.

13.4 PRASENTATION AF KALIBRERINGSRESULTAT

13.4.1 Beskrivelse af kalibreringsprocessen (kalibreringsjournal)

Modtageren af modelresultaterne vil sjeeldent vare interesseret i en beskrivelse af udviklingen af de
enkelte parametres veerdi gennem den iterative optimering af modellen, hvor der typisk foretages
mellem 50 og flere hundrede simuleringer. Det vil imidlertid vare interessant at blive prasenteret
for eventuelle @ndringer i den opstillede model for kalibreringsprocessen, dvs. i de tilfeelde hvor
estimationsprocessen 4.1 — 4.4 i figur 13.1 ikke konvergerer indenfor de opstillede kalibreringskri-
terier, og det er nodvendigt at ga tilbage til trin 3 og modificere kalibreringsparametre eller den
underliggende model. Da det kan vare nedvendigt at revurdere modelopbygningen adskillige
gange i kalibreringsforlabet, vil det vaere hensigtsmaessigt at preesentere (eventuelt i tabelform) de
bedste vaerdier af de benyttede normer (12.3) — (12.7) for hver model. Herved kan modtageren fa et
indblik i, hvilke andringer der har veret afprovet, og hvad der har bidraget til at opna en velkali-
breret grundvandsmodel.
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13.4.2 Parameterestimater samt deres usikkerhed

De optimerede parametervaerdier skal praesenteres, typisk i tabelform, men ogsa en grafisk illustra-
tion af parametervaerdierne kan anvendes. Samtidig skal der foretages en evaluering af de estimere-
de parametres fysiske relevans. I en grafisk illustration kan parameterintervallerne estimeret under
analysen af tilgeengelige feltmalinger (afsnit 13.2.1) sammenholdes med de optimerede parametre,
hvilket gor det muligt at foretage en hurtig vurdering af, om de estimerede parametre holder sig
indenfor eller i nerheden af fysisk realistiske greenser. I modsat fald skal det kommenteres, hvad
arsagen til det useedvanlige estimat kan vare.

Hvis der er gnske om at fa undersagt usikkerheden pa de estimerede parametre, skal der genere-
res resultater, der kan belyse dette emne. Hvis der er udfert manuel kalibrering kan usikkerheden
vurderes vha. en detaljeret sensitivitetsanalyse, som er beskrevet under afsnit 13.3.2. Herved opnas
et udtryk for modellens folsomhed overfor de analyserede parametre, og usikkerheden pa parame-
tervaerdien kan derefter vurderes, idet den generelt kan antages at vaere omvendt proportional med
modellens sensitivitet. Det er ikke muligt at kvantificere parameterusikkerheden direkte (f.eks. en
standardafvigelse) vha. denne metode, men det kan vurderes, hvordan parametrene indbyrdes er
rangeret mht. modelsensitivitet. Dvs. den mest sensitive parameter vil give det sterste pavirkning af
f.eks. RMS-verdien i den detaljerede sensitivitetsanalyse, og vil veere den parameter, der er for-
bundet med den mindste usikkerhed.

Hvis der er anvendt en invers model baseret pa en gradientlesning, som f.eks. PEST (Doher-
ty et al., 1994) eller UCODE (Poeter and Hill, 1998), vil det veere muligt at uddrage informationer
om parameterusikkerheden i form af konfidensintervaller.

13.4.3 Overensstemmelse mellem observationer og simulering

Kalibreringsresultatet skal altid afrapporteres i henhold til de kriterier, der er opstillet til arbejdet.
Hvis der eksempelvis er stillet krav til maksimumvardier af ME og RMS, vil det vere passende at
prasentere de opnaede vardier eventuelt i tabelform, hvor det kan vises, hvor godt modellen simu-
lerer de malte vaerdier i modelomradet. I tabel 13.1 er vist et eksempel fra Esbjergmodellen (ap-
pendiks A), hvor overensstemmelsen med (a) hele modellen under ét, (b) malinger af forskellig
karakter og (c) malinger i modellens beregningslag prasenteres.
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Tabel 13.1 Eksempel pé rapportering af kalibreringsresultat i tabelform (Henriksen et al., 1995).

Synkronmaéling Synkronmaéling ZEUS
marts 1995 august 1995 datagrundlag

HELE MODELLEN
Antal malepunkter 65 48 471
Middel afvigelse, ME (m) -0.70 0.36 0.40
Standard afvigelse, St.dev. (m) 1.82 1.63 2.96
RMS-veaerdi (m) 1.94 1.66 2.98
Lag 1- antal méalepunkter 0 0 50
RMS-verdi (m) - - 2.83
Lag 2- antal malepunkter 13 4 136
RMS-veaerdi (m) 2.35 2.27 3.04
Lag 3- antal mélepunkter 13 9 142
RMS-veaerdi (m) 2.09 1.81 3.08
Lag 4- antal malepunkter 8 6 100
RMS-verdi (m) 1.42 1.25 2.84
Lag 5- antal malepunkter 10 8 23
RMS-verdi (m) 1.38 1.44 3.14
Lag 6- antal mélepunkter 4 4 12
RMS-vaerdi (m) 1.92 1.44 1.86
Lag 7- antal mélepunkter 5 5 7
RMS-veaerdi (m) 1.75 1.81 3.76
Lag 8- antal malepunkter 7 7 0
RMS-veaerdi (m) 1.80 1.37 -
Lag 9- antal mélepunkter 4 4 0
RMS-verdi (m) 2.52 2.05 -
Lag 10- antal mélepunkter 1 1 1
RMS-verdi (m) 1.51 0.63 3.39

Fordelingen af overensstemmelsen mellem observeret og simuleret tilstandsvariabel kan ogsa
prasenteres i en tabel, hvor placering af boring, tidspunkt for maling, observationsverdi, simuleret
veerdi og residual opferes. Det kan imidlertid hurtigt blive sveert at overskue fordelingen af residua-
lerne pa denne vis, og prasentationer af denne type herer bedst hjemme i et appendiks til kalibre-
ringsrapporten (om end resultaterne skal kunne findes). Den rumlige fordeling af modelresultaterne
kan bedre vurderes ud fra et eller flere af felgende fire illustrationer. (1) Konturplot, (2) scatterplot,
(3) residualplot eller (4) fejlniveauplot.

Figurer, der viser konturerede billeder af hhv. simuleret og observeret trykniveau, kan give et
umiddelbart indtryk af, hvor godt modellen simulerer data. Imidlertid kan det vere svart at vurdere
afvigelsernes storrelse, ligesom der kan opsta store fejl i interpolationen af malte vaerdier. Det kan
derfor veere et bedre alternativ at vise modelresultatet som konturerede trykniveauer, og de obser-
verede verdier indirekte som punktvaerdier, hvor afvigelsen mellem observeret og simuleret verdi
prasenteres, som eksemplificeret i figur 13.5.
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Figur 13.5 Plot fra Esbjergmodellen med konturerede simulerede trykniveauer (konturlinier) og
punkter med afvigelser (residualer).

Scatterplot (spredningsgraf) viser observeret mod simuleret tilstandsvariabel, se figur 13.6. En
perfekt overensstemmelse mellem model og data svarer til, at punkterne falder pé en ret linie med
en heldning pa 45°. Afvigelser fra den rette linie skal veere tilfeeldigt fordelt hhv. over og under
linien. I modsat fald kan der vere tale om systematiske modelfejl, eksempelvis at hgje trykniveau
konsekvent simuleres for hejt eller lavt. Hvis observationsdata er beheftet med samme usikkerhed,
ber datapunkternes spredning omkring den rette linie vaere konstant.

Residualplot er en illustration af de beregnede afvigelser mellem observationsvardierne og
simuleringsvardierne som funktion af eksempelvis observationsnummer. Hvis residualerne norme-
res med den estimerede usikkerhed pé observationsdata fremkommer der sékaldte vagtede residua-
ler, se figur 13.7. De vaegtede residualer kan sammenlignes indbyrdes, og det vil derfor vaere muligt
at identificere omrader eller variabeltyper, som er behaftet med stor fejl. I eksemplet vist i figur
13.7 ses, at der er en del observationer mellem observationsnummer 110 og 160, der er darligt
simuleret.

13-11



Handbog i grundvandsmodellering, Sonnenborg & Henriksen (eds) © 2005/80 GEUS

Ohserveret mod simuleret trykniveau

B0.0
| |
L]
|
E 400
s
b =
(]
=
=
E u « b
E 200 -
iy L ) -
L ]
o AHY
.l
0.0
0.0 200 40.0 60.0

Ob=erveret veerdi (m)

Figur 13.6 Scatterplot af simuleret mod observeret trykniveau (Esbjergmodellen, Appendiks A).
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Figur 13.7 Residualplot af vaegtede residualer (trykniveaudata) mod observationsnummer.

Det kan veaere en hjelp i evalueringen af den rumlige fordeling af modelleringsresultatet, at
sammenholde residualerne med et af de anvendte nejagtighedskriterier. Herved kan niveauet,
hvormed den enkelte observation er simuleret, kvantificeres. Eksempelvis kan standardafvigelsen
pa observationsdata anvendes til opstilling af en reekke niveauer. Det kan velges at karakterisere
niveau 1 ved, at modellen rammer inden for observationsvardien + en standardafvigelse, niveau 2
ved observationsvardien + to standardafvigelser, osv. Den rumlige fordeling af niveauet, hvormed
modellen simulerer data, kan herefter illustreres i en figur, der viser det numeriske net, hvor celler
med observationsvardier tillaegges en niveauverdi, se figur 13.8.
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Figur 13.8 Fejlniveauer for hhv. hydraulisk trykniveau (til venstre) og gradienten pa hydrau-
lisk trykniveau (til hgjre) for et grundvandsmagasin (fra Anderson & Woessner, 1992).
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