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Dancing with Models

PEST

1990 - Universidad de Melbourne, Australia

Watermark Numerical Computing, Australia

Fortran
John Doherty

PEST++

2005 - Watermark Numerical Computing, Australia

USGS, USA
C++
Jeremy White, John Doherty, et. al.



Contexto




PEST/PEST++

h=7Zk + ¢

Mediciones de campo / \
Asumimos que € es 0

Los procesos hidraulicos y las reglas y
condiciones de contorno que los rigen

Propiedades hidraulicas k



PEST/PEST++

n observaciones

h

Matriz Jacobiana

doy 004
dk, 0dk,
do, 00,
dk, O0dk,
do; dos
dk, 0dk,
do, o,
dk, 0Jk,

004
Ak
do,
dk,yy,
do;
F

do,,

ok, |

Zk

| m parametros



Espacio nulo

h

n observaciones
Algunas columnas son combinaciones lineales de las otras

m parametros

h =Zk
0 = 7ok

h = Z(k + 6k) —> No hay singularidad!
El problema esta mal planteado



SVD: Singular Value Decomposition

Z = USV! |
Matriz cuyos elementos no

/ diagonales son todos O

Uy V son matrices ortonormales y cuadradas



SVD: Singular Value Decomposition

Valores singulares

1 = USVT Todos no negativosy en orden decreciente

S A

U
— “ 0 v

0
u,

u; u,

Los vectores columna unitarios ortogonales u;abarcan el espacio de
rango de Z (i.e. el espacio de salida del modelo) / —

Los vectores fila unitarios ortogonales v, de V! abarcan el espacio paramétrico



SVD: Singular Value Decomposition

Z = USVT

Llll.lp I

Los valores singulares se vuelven cero o se agotan

vV, que cubren el espacio solucién de Z

Vv, que cubren el espacio nulo de Z

Valores singulares

Todos no negativosy en orden decreciente

VT
Vi
Sz 0 VZ
1
2
Vv

m

10



SVD: Singular Value Decomposition
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Funcién objetivo

b = Z (wzfri)2

Lo
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Funcién objetivo

b = Z (wzfri)2

®=1r'Qr = (h — Xp)Q(h - Xp)

p = (X'QX)"X'Qh

p = (X'QX)'X'QXp + (X'QX)"'X'Qs

p= p+XQX)'XQs
b
’,_/’/ 4 ?
3 5 /
>

pP—po=J'QJ+ A" JQr

2 P ‘[
iteration 1

Lambda de Marquardt
13



PEST/PEST++

PEST control file

write model input files template file template file template file

model input file model input file model input file

I
m model runs model
|
J_ | |

model output files model output files model output files

read model input files B eatlails kil instruction file instruction file




PEST/PEST++ con Iber

PEST control file

write model input files template file

"
A

read model input files

model input file

template file

model input file

template file

model input file

model runs

iber.exe

model output files

instruction file

model output files

instruction file

model output files =—>

instruction file

lber2D.dat
lber_losses.dat

Hydrology_Timeseries.csv
res_gauge.csv

15




IBER-PEST

Loop for calculation of
r 1 jacobian matrix I 1 @ef_PESTJU”PEST-b%_
o Modify input file P Proceed with new iteration:
G ] D (Preprocessing) o Iber_PEST._par2par.ipl calculate jacobian matrix
ettt mee e met e ettt ettt et P Iber_PEST._par2par.in :
: : 2 + ¢ Yes
Inout dat Generate Model SN - o Iber PEST inputl.tpl
nput data > > — Functional mode [ | input2.
P — set-up P Iber_PEST_input2.tpl Execute model run .
o IBER : r----» with a different lambda |« Maximum
Iber tool for creating PEST files S L I : value No number of
Input template ; i E Iberilossesdat ________ g_ E i Iambda reaChed
PEST files P ( fber2b.dat j : P 2
Parameters _ . . P P1d = E (w;r;) PHIRATSUF,
: ¥  setting » Observations Control file - Launch Iber ] |
to calibrate : : C : - PHIREDLAM,
parameters Output instruction D C > ] i v NUMLAM
. CO - IberPlus.exe g ]
files Pl : | 1 | Objective function termination criteria
P ! P achieved?
i | ifHydrology Hydrographs.csv) i : | 1 | NOPTMAX, PHIREDSTP+NPHISTP, No
................................................................................................................................................................................. E : E resfgaugefOl.csv E E i NPHINORED
i ] E Yes
Iber model with o ! ! *
- ;o j i Parameter change termination
PEST files E | - i
o Read output file i criteria achieved? No
: @erPESToutput.in9 i
P ! RELPARSTP, NRELPAR
P H E Yes
Do e Calculation of jacobian | YeS ! —
f e matrix complete? | N End of the optimisation process,
' display final results



IBER x04 16.1.4d Proyecto: UNNAMED (IBER)
Archive Vista Geometria  Utilidades Datos  Malla  Calcular  Herramientas [ber  Ayuda

O@|@@l@‘|ﬁ|m%|@ LayerD MDT

Parameters to calibrate |

LIDAR r
P ey RTIN ’
- B Geometria +
—_— ' Malla »
’a @ _ Brecha
A= _ Via Intenso Desagie L4
‘E‘ , PEST
\1 % f— 4 Plug-ins...

Contral file Ajustes
[ Obszerved data

PEST Settings

PEST parameters

Rstfle Restart
Pestmode Estimation
NOPTMAX 30
PHIREDSTP 0.005
NPHISTP 4
NPHINORED 4
RELPARSTP 0.005
NRELPAR 4
PHIRATSUF 0.3
PHIREDLAM 0.03
NUMLAM 10
Folder path to...

PEST exes D:\Gonzalo\Escrtono\ModeloP

IBER exe D:\Gonzalo\Escritoric\ModeloP

Aplicar

e

IBER-PEST interfaz

Rugosidad
X Calibrate

With multiplier
® With limits

Value to calibrate | lower Iimit| upper limit |

A
f

I
Cerrar J

0.025 0.02 0.18
0.035 0.02 0.18

¥ ¥

Hydrological parameters

X Calibrate
Modelo Green8Ampt
Suction mutiplier 0.7021.3
Total porosity mutip. 0.500.5
Init. saturation mutip.|0.501
Ks mutiplier 23035
Initial loss mutip. 15030

Soil depth mutiplier 2505

Aplicar Cerrar

[ Ny iy v AN ey TS e

LA Tl ST e R L

oy

-

Observation data

Observations

#® Discharge at outlet
Discharge in stream gauc

Water depht in gauge

Initial timestep 241

Tiempo (s) | Q obs (m3/s) | Weight
0 24,13061513 1
600 24.09169866 1
1200 24.013938 1
1800 23.85870587 1
2400 23.66520789 1
3000 23.62658058 1
3600 23.58797738 1
4200 23.51084326 1
4800 23.35686418 1
5400 23.27795284 1

¥ *
Aplicar Cerrar

L TN —i-— 1 =~ %= 1

L\ o PR T Tl L9

LA

TrACTEET I WL | W | AT L
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IBER-PEST ejecucion

» Este equipo » STU(D:) » Gonzale »* Escritorio » Comodin » LandroPEST @ CalibraD5l » Eventob

Comprobaciones:

u

Mombre Fecha de modificacion

] b |ber_OD.dat 09/05/2023 20:46
,‘— ----------- ~\\

¢ [.] Iber_PEST batchfile.bat

M jber PEST Jpst
- Corufa M iber_ _Case.ps

L |ber_PEST_inputl.tpl
AMA - Documentos

.. M Iber_PEST_ input.tpl
xanchez - Errores y car

M lber_PEST_output.ans

—--------
------_'

5 - Documentos
L |ber_PEST_parZpar.tpl
to Regueiro Picallo - = ]
\ | %] Iber PEST runPEST.bat / 09,/05/2023 20:46
\\ ____________ ’,
M |ber PH.dat 09/05/2023 20:46
k Iber_Phyto.dat 09/05/2023 20:46
)
I |ber_Pipes.dat 09/05/2023 20:46

Ejecuto IBER-PEST
haciendo doble click aqui

e Pestchek

e Intervalo de tiempo de observaciones
coincide con el intervalo de escritura
del modelo

» NUmero de observaciones coincide
con el nimero de outputs de lber con
los que comparar

« Modelo de infiltracién elegido
coincide con los pardmetros a calibrar

o Activado el cdlculo de pérdidas con
infiltracién si se calibran pardmetros
hidrolégicos

18



IBER-PEST ejecucion

» Este equipo » STU(D:) » Gonzale »* Escritorio » Comodin » LandroPEST @ CalibraD5l » Eventob

h Comprobaciones:
MNombre Fecha de medificacién
j ,'flhff;ﬂffit ______ -~ YO0 2 e Pestchek
I,' (] Iber_PEST_batchfile.bat \I 09/05/2023 20:46 e Intervalo de tiempo de observaciones
| 5 iber PEST casepst | 09/05/20234646 coincide con el intervalo de escritura

a Coruna

] CAWINDOWS\system32\cmd. X + v — O X
AMA - Doc

ERROR: Hydrological model selected in Problem Data (SCS) is different to the hydrological model selected in PEST (GreenAmpt)

SR Dresione una tecla para continuar . . . |

5 - Documi

to Regueiro

) @ @

h|o|r0|c'>glcos

M |ber_Pipes.dat 09/05/2023 20:46

Ejecuto IBER-PEST

haciendo doble click aqui 10



IBER-PEST + PyEMU

Emvironmental Modelling & Soltware 85 (2016) 217-228

Contents lists available at ScienceDirect

pyEMU

Environmental Modelling & Software

journal homepage: www.clsevier.com/locate/envsoft python modules for model-independent FOSM (first-order, second-moment) (a.k.a linear-based, a.k.a. Bayes linear)
uncertainty analyses and data-worth analyses, non-linear uncertainty analyses and interfacing with PEST and PEST++.
A python framework for environmental model uncertainty analysis @;,k yEMU also has a pure python (pandas and numpy) implementation of ordinary kriging for geostatistical
leremy T. White *°, Michael N. Fienen , John E. Doherty interpolation and support for generating high-dimensional PEST(++) model interfaces, including support for (very)
*US Geological Survey, Texas Water Science Center, 1505 Ferguson Lane, Ausifn, TX, USA f . ' . '
Y LS. Ceological .‘Gur?l'v_ Wﬂ.\w:r.\.ur “'{i!'t'r.\'(I(Tlt'l'('{'ﬂ.fl'r. 505 Research Wiy, Middleton, Wi, USA h|g|"'|—{||mer'|5|::|r"|a| Er'ﬁSErﬂble gene'at'cn ar'|d |"'|a|-'|d||r|g
* Watermark Numerical Compuling Brishane, Australio

import matplotlib.pyplot as plt

Algunas utilidades para IBER-PEST: import pyemu

pst = pyemu.Pst("my.pst")
’////)? pyemu.plot utils.phi progress({pst)

 Representar el resultado de PEST sin tener que bucear entre los txts o1t . show()

o Editar los txts de PEST sin tener que conocer la posicién de cada una de las variables

pst = pyemu.Pst("my.pst")
> pst.control_data.noptmax = -1
pst.write{"my_new.pst")

o Crear nuevos txts necesarios para ejecutar otras funciones de PEST

| cov = pyemu.Cov.from parameter data(pst) :2()

cov.to uncfile("my.unc™)



Caso de estu

200 km2

15K elementos
4 pardmetros por elemento
1 ejecucion = 3-10 min
Observacién: caudal a la salida

Parametro v;{r?gggn
Ks [0, 10]
Sro 10, 1]
Initial losses [0, 40]
Multiplicador
Mailj'ming [0.5, 3]

Rio Landro



IBER-PEST: Inputs

= ber_PEST_parZpartpl B |Biber PEST casepst LI ther_pest_caie

= iber_PEST_case.pst E3 HIbEF_F.IEE'I_-."_EIE-E rec &1 [ iber pest case par d B iber pest case obs+ _ ptf S
pct : : ¥ parameter data
* control data - 4 :E: = E :Z: E
4 ;eigzr: EstlTatmn | e L E L CEET T
‘ | | ¢ An1 =0.025*5s mam 5
1 1 single point 1 0 0O ! ni B T PR
jn2d =0.04 * 5 mam 35 1
10.0 2.0 0.3 0.03 10 1ln3 =0.035 s mam s I
10.0 10.0 0.001 ' 0Ilnd = 0.045 *+ 5 mam S :
0.1 . \ ns =0.07 *5% mam $ Y]
30 0.005 4 4 0.005 4 1 $p6 = 0.065 * 5 mam $ L/
1 1 1 ¥ * NP IATYT ST MR THhut files
* singular value decomposition | Iber PEST inputl.tpl  Iber_losses.dat
1 1 4 Iber PEST inputl.tpl Iber2D.dat
. 4 5.0e-7 . * control data
- 0 single point
* parameter groups
Satmul relative 0.01 0.01 switch 2.0 parabolic
Ksmul relative 0.01 0.01 switch 2.0 parabolic . .
Losmul relative 0.01 0.01 switch 2.0 parabolic Elber_FEST_lnpuﬂ.tpl E3 ther_pest_cnntr-::lsvd L EIhEr_pEi|_E-EI‘I'IrD|EEn Ld HIt:-er_F'FHT_-:lmF-L.ﬂ ins td Ellyd*nl
| vannin selacive o - 0.0 0.0 - swiseh. 2.0 parapolic "
2f parameter data AN 2  LandroLux Evé
:’ o o e et 10 Rt 10001 ) | 10 388800 600 101 0.7 0.0001 0 0 0 0 O Disabled 600
\ lom log factor 5 le-10 40 Losmul 1.0 0.0 1 } _ 4 MATRIU
N, |mam log factor 1 0.5 5 Mannin 1.0 0.0 1 R4 - 15894 Pl S
Bk meale il =3 e o e e p ey o - 2851 2858 2860 2851 / #nl #\ 1
Obs 5472 5475 5474 5472 #nl g 1 2
* GDSEIVEEi?ﬁ data o 6011 6022 6027 6011 1 #nl 2 : 3
obsl  16.66545708 16.66545708 Obs - 750 744 754 750 |  #nl  # I 4
obs2 16.56030677 16.56030877 Obs _ 7466 T469 7458 T466 1 £nl Fl : g
5855 5853 S5841 S855 : #nl £ 6
28684 2876 2868 28B4 | #nl H : 7
. 1821 1831 1797 1821 : $inl # B
1 4 4365 4357 4359 4365 #nl g | 9
4853 4856 4840 4853 1 #nl H : 10
590 591 600 50 | #n1 ¢ 11
5995 6011 6004 5995 I #nl 2 : 12




IBER-PEST: Resultados

Rainfall (mm/h)

Event 1 Event 2 Event 3 Event 4
- 0.0 - 0.0 — - 0.0
so{ T : - 2.8 - 3.4 L REY: -—'—Tr
_q.ﬂ._ - - -
' ' ' '
3 - - - -
10 . . .
'I:II | I I I I I I I I I I I
0 12 24 36 0 12 24 36 0 12 24 36 0 12 24 36
Time (h) Time (h) Time (h) Time (h)
— Observed — Simulated
NSE
Ev1 Ev 2 Ev 3 Ev 4
0.98S 0.606 0.886 0.950

25



IBER-PEST: Resultados

454 j..r—

0.0 =

N % Parametro Valor

% N NSE 0.989
: MAE 1.2%
Error rel V 0.5%

e ) KGE 0.990
e WNSE 0.993

Time (timesteps)
Sensibilidad

Parametro LT
calibrado
Ks 0.383
Sro 0.553
Initial losses 5.996
Multlpllfadur 1.455
Manning

Sro Ks Losses Manning

l16iteraciones
157 simulaciones

10000 -

8000

6000

4000 -

2000 -

21 iteraciones
221 simulaciones

QPFTIMISATION ITERATION HO.

CURRENT VALUE OF MARQUARDT LAMBDA

SINGULAE VALUES:-
373146.9

Number of singular values used in solution

CURRENT VALUE OF MARQUARDT LAMEDA

SINGULAE VALUES:-
373102.0

Number of singular values used in solution

252554 .4

2020449 4

94862135, 33

2.441E-03

Y0470, 39

10 13
teraciones

157719, 27

= 4

15734, 30

= 4

Anteriormente
con Renaud...

201 [\ 6
30 .,
ol ) A

10+

NSE=0.90
180 simulaciones

24



IBER-PEST: Resultados

Garcia-Alén, G., Hostache, R., Cea, L., & Puertas, J. (2023). Joint assimilation of satellite soll
moisture and streamflow data for the hydrological application of a two-dimensional shallow water
model. Journal of Hydrology

Anteriormente
con Renaud...

T
404 {\ 6 [
304 |
20 ) ./\\

10+

I|"‘--_.-—--u-.

0

NSE=0.90
180 simulaciones

25




IBER-PEST: Nivel pro

Environmental Modelling and Software 109 (2018) 191-201

a: Contents lists available at ScienceDirect

'srenmennal
LTI HEE e TR

~ i

Environmental Modelling & Software L

journal homepage: www.elsevier.com/locate/envsoft

A model-independent iterative ensemble smoother for efficient history- o
matching and uncertainty quantification in very high dimensions g

Jeremy T. White

GNSScience, Wairakel, New Zealand

ARTICLE INFO ABSTRACT
Keywords: An open-source, scalable and model-independent (non-intrusive) implementation of an iterative ensemble
Modeling

smoother has been developed to alleviate the computational burden associated with history-matching and un-
certainly quantification of real-world-scale environmental models that have very high dimensional parameter
spaces. The tool, named pestpp-ies, implements the ensemble-smoother form of the popular Gauss-Levenberg-
Marquardt alporithm, uses the pest model-interface protocols and includes a built-in parallel run manager,

Uncertainty
Iterative ensemble smoother
Gauss-Levenberg-Marquardt

pestpp-ies

26



pestpp-ies

EﬂaemblE Methods £,

Probability Density

Data ﬁssimi-latir-:m (DM

a) "rrﬂ_h"m

I 1
§ ||__ L1
- ) J
| |

1 Prior
Posterior
Observed

Parameter Value

Time

EﬂaemblE Methods £,

Prabability Density

el
"/ Observation uncet® |

- e -
o ] ot e T Ry "
- 3 T = i =t
=2 _—

L
1 i
1 ir-H
. I _'I
B .
|

r == Prior

B FPosterior

B Observation Uncertainty
Observed

[
&

.

e R R

-,
"w.-\.\'-"-\.- I-':' T = 1 D T .!"_—-___ — ___'-_:'.'-_-__

b:l -1 } i . ] r |
Parameter Value

Li 1 1
Time

Fuente: https: //doi.org /10.3390 /w15061133

Target Value

Target Value

Proceso de calculo

1.Generacion de un conjunto de parametros iniciales (prior) y simulacion
del modelo con estos parametros para obtener un conjunto de
resultados (prior predictive ensemble).

2.Comparacion de los resultados del modelo con los valores observados
para obtener el conjunto de residuos (residual ensemble).

3.Calculo de una matriz de covarianza de los residuos.

4.Adicion de la incertidumbre de medicidon a la matriz de covarianza para
obtener la matriz de covarianza de observacion.

5. Aplicacion de un algoritmo de filtrado de ensambles (ensemble
smoother) que actualiza los parametros iniciales (prior) para producir un
conjunto de parametros ajustados (posterior) que mejor se ajusten a los
datos observados, teniendo en cuenta la matriz de covarianza de
observacion.

6. Simulacion del modelo con el conjunto de parametros ajustados
(posterior predictive ensemble).

7.Comparacion de los resultados del modelo con los datos observados y
evaluacion de la calidad del ajuste.

8. Repeticion de los pasos 2 a 7 hasta que se cumpla un criterio de
convergencia.

27



pestpp-ies: caso de estudio

Inputs:

 Ensemble de tamafio 20

« Matrices de covarianza (conocimiento
experto)

e NUmero de miembros del ensemble
con los que experimenta con las
lambdas

Eiber_F’EST_case.pstd E v.mat E nat E ber_pest_caserec E ber_pest_case 3r.Cs E
Z29E obs271 16.7005e866 1 Obs
25 obs272 1e.77088402 1 Obs
30C obs273 16.77088402 1 Obs
301 obs274 1e.735710587 1 Chs
302 obs275 16.63037624 1 Obs
303 obs276 16.56030677 1 Obs
304 obs277 16.66545708 1 Obs

05 obs278 16.52531814 1 Obs
306 obs279 16.52531814 1 Obs
307 obs2B80 16.56030677 1 Obs

D E obs2B81 16.42053667 1 Cbs
3059 obs282 16.42053e67 1 Obs
310 obs283 16.31603183 1 Obs
311 obs284 16.4%036024 1 Obs
312 obs2B85 16.24651562 1 Obs
313 obs2B86 16.28125836 1 Obs
314 obs2B87 16.21180362 1 Obs
315 obs2B88 16.17712236 1 Obs
316 obs289 16.10785205 1 Obs
317 * model command line

32} ++ parcov(param.unc)
124 ++ les subset size (5) I
i'? ++ ies_lambda_multa(ﬂ.l,l.D,10.0][

31E Iber PEST batchfile.bat
319 * model input/output
32( Tbher PEST pariZpar.tpl

Iber PEST parZpar.in

~_------------------—

» Ndmero de lambdas que calcula en
cada iteracidn

’

28



pestpp-ies: Resultados

0
10° 1

cion Objetivo

|

29



Flow (m3/s)

pestpp-ies: Resultados

10° 1
=]
=
W
= 104
(@) ]
=
0
'S
—
—
L
=
107 1
| I | I | |
0 50 100 150 200 250 300
Numero de Simulaciones
0.0 Parametro Valor
45—_—''”_____I___—_'__"______—_2'B £
: E NSE 0.930
401 = MAE 2.88%
E Errorrel V 3.58%
35
KGE 0.931
301 WNSE 0.889
254
Parametro valor
calibrado
20
Ks 0.501
15+ Sro 0.876
0 12 24 36 Initial losses 2.865
Time (h) i
Multiplicador 1.984
—— Observed —— Simulated Manning '

8 8 4
12.5 - 15.0
12.5 1
67 10.0 - 61
10.0 ~
7.5 1
47 7.5 - 47
5.0 4 50 -
2 1 5 4
2.5 1 7.5
0 T T T T D-ﬂ T T T T 0.0 T T T D T T T T
00 02 04 06 08 1.0 0 2 4 6 8 10 0 10 20 30 40 1 2 3 4 5
Sro (-) Ks (mm/h) Losses (mm) Manning multiplier (-)
prior posterior
r 1
l _ | std =12.1m3 /s
0. F2.8 5 | 50% de los resultados
E ’
= v estdn entre 30 y 50 m3 /s
[15]
50 - = 10
o
2 g
£ 404
=
I 6
L
304
4_
201 2
T T T O T T T T
0 12 24 36 0 20 40 60 80 100
Time (h) Caudal (m3/s) 3 O
— Simulated (mean) — Observed Envelope prior posterior



pestpp-ies: Data space inversion

Utilizo la funcién pestEp—ies para crear un
modelo subrrogado

Principle Componen’:Ana|ysis (PCA) de la
matriz de covarianza entre outputs del
modelo

Ejecuto mi modelo de Iber 100 veces y
hago todas las pruebas que quiera con mi
modelo subrrogado

|

3



Futuras lineas de desarrollo?

, at Hazards (2018) 91:697-715 @C Mark
» Articulo IBER-PEST Etps:ﬁdoi.m‘gf]ﬂ.lﬂﬂ?ﬁs]1069—01?—3150—& o

ORIGINAL PAPER

-

Flood modelling improvement using automatic
calibration of two dimensional river software SRH-2D

Simon Deslauriers! - Tew-Fik Mahdi'

 Extender IBER-PEST a més pardmetros de lber
&) Springer Link

Home > Environmental Monitoring and Assessment > Article

Published: 16 May 2020

Automated calibration of the EPA-SWMM model for a
small suburban catchment using PEST: a case study

. ’ . Roberto Perin & Matteo Trigatti, Matteo Nicolini, Marina Campolo & Daniele Goi
« Herramienta IBER-PEST publica

Environmental Montitoring and Assessment 192, Article number: 374 (2020) | Cite this article

o JIA 2023 1170 Accesses | 19 Citations | Metrics 32

« Manual IBER-PEST




Muchas gracias!

Gonzalo Garcia-Alén

g.gloreseudc.es
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