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1 Kurzdarstellung

1.1 Aufgabenstellung

In der Wasserwirtschaft dienen Simulationssysteme (haufig Finite-
Element-Modelle FEM) der Unterstitzung von Planungs- und
Entscheidungsprozessen, die oftmals weitreichende Folgen hinsichtlich
der Umwelt (z. B. Wasserqualitat) aber auch der Effizienz eingesetzter
Mittel  (Investitions- und Betriebskosten) besitzen. Besonders
anspruchsvoll sind solche Simulationen fir Grundwasserstromungs- und
Stofftransportprozesse in einem dreidimensionalen heterogenen Medium.
Veranderungen in Grundwassersystemen laufen teilweise Gber Jahrzehnte
ab (z. B. bei Grundwassersanierungen) und haben regionale
Auswirkungen (z. B. im Braunkohlebergbau). Dementsprechend sind
technische MaBnahmen fur das Grundwassermanagement oftmals sehr

KesteRiRRNSArswirkungen zu minimieren, ist es daher in der Planung
unerlasslich,  MaBnahmen in  komplexen  Grundwassersystemen
multiskalar zu analysieren, zu planen und durch Optimierung die Effizienz
und Wirtschaftlichkeit technischer MaBnahmen des
Grundwassermanagements zu erhdhen. Die Komplexitdt der Prozesse
sowie der daflr erforderlichen Modelle lassen die herkémmliche
Szenarioanalyse einer hinreichenden Zahl von Planungsalternativen
oftmals ebenso wenig zu wie eine multiskalare Betrachtung der
erwogenen MaBnahmen. Ein spezielles Problem sind die mit der
Heterogenitat des (unsichtbaren) unterirdischen Mediums verbundene
Unsicherheit in Modellparametern, die nur durch extrem aufwdndige
Parameterstudien gemindert werden kann. Suboptimale oder sogar
Fehlplanungen kénnen weitreichende Folgen sowohl technischer Art als
aus der Sicht des Umweltschutzes haben, die oftmals aufgrund der sehr
langwierigen Prozesse erst mit erheblicher Verzégerung sichtbar und da-

BRE RUFGSH ek ATigieEBakstRe 2.5 war daher die Umsetzung einer Grid-
basierten Infrastruktur, die es Unternehmen, Forschungseinrichtungen,
wasserwirtschaftlichen Verbdnden und Behoérden gestattet, Grid-
Technologie fir das  Grundwasssermanagement  einfach und
kosteneffizent in ihren Planungs- und Entscheidungsprozessen zu nutzen.
Hierzu sollte die Simulationssoftware FEFLOW® als Service in die Grid-
Umgebung integriert und um Dienste erganzt werden, die zur Lésung der
entsprechenden Aufgaben genutzt werden kdénnen. Wesentlich hierbei
war, dass zur Nutzung des Systems Uberwiegend nur das disziplinare
Expertenwissen Uber das Grundwassermanagement und die
Prozesssimulation gefordert ist, und nur Grundkenntnisse der
Modellkopplung und Optimierung bendétigt werden.

Im Detail sollten folgende Dienste flir den Anwender bereitgestellt
werden:

e Bereitstellung von Hard- und Softwareressourcen: Der
Anwender ist Nutzer der Software FEFLOW und hat sein
Grundwassermodell bereits aufgebaut. Er mdchte in einer
begrenzten Zeit auf der Basis des bestehenden Modells
Langzeitsimulationen oder/und Parameterstudien unter der
Verwendung von Modellvarianten betrachten und erwartet von
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der Grid-Losung die Bereitstellung der bei ihm nicht
vorhandenen Soft- und Hardwareressourcen.

e Unterstlitzung bei der Generierung von Modellvarianten und der
Durchfihrung von Optimierungslaufen und Bereitstellung von
Hard- und Softwareresourcen: Der Anwender ist Nutzer der
Software FEFLOW® und mochte auf der Basis eines von ihm
erstellten Modells Optimierungen fir das Grundwassermanage-
ment oder Modellvarianten rechnen. Dazu fehlt neben den Soft-
und Hardwarekapazitdten, um die Problemstellung in vorgege-
bener Zeit zu I6sen, auch das Know-how zur Bedienung der
Optimierungssoftware oder zur semi-automatischen Generierung
von Varianten.

1.2 Voraussetzungen

Die WASY GmbH (jetzt DHI-WASY GmbH) verfligte unter Bezug auf das
Vorhaben Uber sehr gute Voraussetzungen. Diese liegen in:

e umfangreichen Kenntnis moderner Softwaretechnologie z. B.
objekt-orientierter Schnittstellen- und Softwareentwurf, der
Entwicklung von Web-basierten Benutzerschnittstellen und der
Planung und Durchfihrung firmentbergreifender Softwarepro-

) beé?te'langjéhrigen Erfahrung mit numerischer Modellierung,
speziell Grundwassermodellierung in der Wasserwirtschaft,

e Entwicklung und Vertrieb des weltweit fUhrenden 3D
Simulationssystems far Grundwasserstromungs- und
Stofftransportprozesse FEFLOW.

Unter Bezug auf das Teilprojekt waren folgende bisherige Arbeiten von
WASY von besonderem Interesse:

e Anwendung des Simulationssystems FEFLOW flr vielfaltige
Problemstellungen des Grundwassermanagements, z. B.
Sanierungsplanung Premnitz, Optimierung der Wasserhaltung im
Bergbaugebiet der LINEG (Links-Rheinische-Entwasserungs-
genossenschaft), wasserwirtschaftliche Planung fir den Bau des
internationalen Flughafens Berlin-Schénefeld, Bewirtschaftungs-
planung fir Wasserwerke,

o Forschungsprojekt ISSNEW zur Integration von
Grundwassermodellierung und GIS

e gemeinsame Forschungsprojekte mit der Universitat Siegen zur
Kopplung des  Simulationssystems FEFLOW mit der
Optimierungssoftware OpTIx und der verteilten Optimierung.

Vor allem die im Rahmen des Teilprojektes weitergefiihrte
Zusammenarbeit mit der Universitdt Siegen war Grundlage einer
erfolgreichen Projektbearbeitung.

1.3 Planung und Ablauf

Bei der Planung des Arbeitspaketes 2.5 wurde bericksichtigt, dass die
DHI-WASY GmbH zu Projektbeginn keine Erfahrung beim Einsatz von
Grid-Technologien besaB. Um dennoch frihzeitig Ergebnisse zu erzielen
und moglichen Verzdgerungen vorzubeugen, wurde das Arbeitspaket in
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folgende fUnf zeitlich versetzte und teilweise aufeinander aufbauende
Teilpakete untergliedert:

1.Grid-spezifische Implementierungen in FEFLOW®,
2.Variantenrechnung,

3.Ergebnisauswertung und Visualisierung,

4 . Verteilte Optimierung und

5.Verifikation der erzielten Ergebnisse.

Speziell das erste Teilpaket wurde hierbei so konzipiert, dass
allgemeingiiltige FEFLOW®-Anpassungen, die fiir den verteilten,
batchartigen Einsatz des Simulationssystems erforderlich wurden,
weitestgehend parallel zu der Einarbeitung in die Grid-Technologie und
der Definition der Grid-spezifischen Anforderungen erfolgen konnten.

Die regelmaBig durchgefihrten Arbeitstreffen des Ingrid-Projektes
dienten dazu, die in den einzelnen Arbeitspaketen erzielten Ergebnisse
und Erfahrungen auszutauschen. Bezogen auf das Arbeitspaket 2.5
konnte die DHI-WASY GmbH so speziell von den Grid-Erfahrungen der
Projektpartner profitieren, beispielsweise um spezifische Anforderungen
an das Simulationssystem FEFLOW® besser abschatzen zu kénnen.

Im weiteren Verlauf des Projektes konnten Teile des Arbeitspaketes 2.5
durch die DHI-WASY GmbH weitestgehend autonom bearbeitet werden,
soweit diese Uberwiegend fachliche Aspekte des
Grundwassermanagements betrafen, wahrend wiederum andere Teile
eine Intensivierung der Zusammenarbeit mit Projektpartnern erforderte.
Ein Beispiel hierfir war die model-basierte Optimierung, die eine enge
Zusammenarbeit zwischen der Universitét Siegen (Optix) und der DHI-

WASY @PaHieRtordgeie: wichtigsten besuchten und  ausgerichteten
Veranstaltungen wahrend der Projektlaufzeit ist in Tabelle 1 dargestellt.

Tabelle 1: Im Rahmen des Projektes besuchte und ausgerichtete

Veranstaltungen.

Veranstaltung Datum ort Beteiligung
Kick-Off-Meeting September 2005 Stuttgart Teilgenommen
DGI Portal Workshop 04.11.2005 Potsdam Teilgenommen
Bilaterales Treffen mit 24.11.2005 Berlin Ausgerichtet
T-Systems
Ingrid Meeting 10.01.2006 Stuttgart Teilgenommen
Prasentation der 14.03.2006 Siegen Teilgenommen
Planung AP 2.5
Ingrid Meeting 22.03.2006 Gottingen Teilgenommen
Ingrid Meeting 22.06.2006 Bonn- Teilgenommen
Oberkassel
Bilaterales Treffen mit 05.10.2006 Siegen Teilgenommen
der Universitat Siegen
Ingrid Meeting 06.10.2006 St. Augustin | Teilgenommen
Ingrid Meeting 19.12.2006 Stuttgart Teilgenommen
Ingrid Meeting 23.01.2007 Berlin Ausgerichtet
Industrial Grids 08.10.2007 Stuttgart Teilgenommen
Meeting
Ingrid Meeting 16.01.2008 Stuttgart Teilgenommen

19.12.2008




In-Grid - Innovative Grid-Entwicklung fiir ingenieurwissenschaftliche Anwendungen .&

AP 2.5: Integration und Optimierung komplexer Grundwassermanagementsysteme

Ingrid Meeting | 07.05.2008 | Frankfurt | Teilgenommen |

Zur Einbindung des Teilprojekts AP 2.5 in das Gesamtvorhaben vgl.
Gesamtbericht des Verbundprojektes.

1.4 Wissenschaftlicher und technischer Stand, an dem angekniipft wurde

3D Simulationssystem fur Grundwasserstromungs- und
Stofftransport FEFLOW®

Das 3D Simulationssystem FEFLOW® [3] bildete die Basis des
Arbeitspaketes 2.5. Bei FEFLOW® handelt es sich um das weltweit
fihrende high-end Simulationssystem zum Grundwasserstrémungs- und
Stofftransport. Es basiert auf der Finiten-Elemente-Methode und wird mit
langjahriger Erfahrung bei der numerischen Modellierung, speziell
Grundwassermodellierung in der Wasserwirtschaft, eingesetzt.

Das Simulationssystems FEFLOW® findet im Hause der DHI-WASY
Anwendung bei vielféltigen Problemstellungen des
Grundwassermanagements,  z. B. Sanierungsplanung  Premnitz,
Optimierung der Wasserhaltung im Bergbaugebiet der LINEG (Links-
Niederrheinische-Entwasserungsgenossenschaft),  wasserwirtschaftliche
Planung fir den Bau des internationalen Flughafens Berlin-Schdnefeld
und Bewirtschaftungsplanung fiir Wasserwerke, u.a. FEFLOW®-
Lizenznehmer setzen die Software weltweit zur Bearbeitung vielfaltigster
Problemstellungen mit Grundwasserbezug ein.

Die langjahrige Erfahrung der DHI-WASY GmbH bei einerseits der
Entwicklung des Simulationssystems FEFLOW®, andererseits aber auch
dessen Einsatz bei Consultingprojekten und die enge Bindung zu den
Kunden dient als Grundlage, um Aufgaben des
Grundwassermanagements praxisorientiert und Grid-gestlitzt zu I6sen. In
zahlreichen Projekten wurden Erfahrungen gesammelt, die zur
Anforderungsdefinition erforderlich waren und das Systemdesign
unterstutzten.

Umsetzung der Europdischen Wasserrahmenrichtlinie:
Entwicklung eines Informations- und Simulationssystems fiir die
Evaluierung diffuser Nahrstoffeintrage

Das BMBF-geférderte Forschungsprojekt zur Entwicklung eines
Informations- und Simulationssystems fiir die Evaluierung diffuser
Nahrstoffeintrage (ISSNEW, Forderkennzeichen 03F0371 A,B) befasste
sich mit der Koppelung zwischen Simulationsmodellen bzw. der
Koppelung der Modelle mit einem geografischen Informationssystem.
Hierbei kam unter u.a. das Simulationssystem FEFLOW® zum Einsatz.
Erfahrungen bei der Koppelung von FEFLOW® mit anderen Modellen
konnten aus dem ISSNEW Projekt hilfreich genutzt werden, um
FEFLOW® in die Grid-Infrastruktur zu integrieren.

Modell-basierte technische Optimierung

In gemeinsamen Forschungsprojekten mit der Universitat Siegen zur
Kopplung des Simulationssystems FEFLOW® mit dem
Optimierungssystem OpTIx [2] und der clusterbasierten verteilten
Optimierung wurden die Grundlagen fiir die Grid-basierte Optimierung
gelegt.
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Grid-Middleware Globus® Toolkit 4

Das Arbeitspaket 2.5 baut auf einer Grid Middleware auf, die
allgemeinglltige Funktionen einer Grid-Infrastruktur bereitstellt. Hierbei
wurde das Arbeitspaket 2.5 auf die serviceorientierte Globus® Toolkit 4
[4] Middleware aufgesetzt, die von der international aufgestellten Globus
Alliance entwickelt und geférdert wird.

GridSphere Projekt

Das GridSphere Portal Framework [5] bietet ein Open-Source Portlet-
basiertes Web Portal, das durch Einbettung eigener Portlets die
Entwicklung eines spezifischen Web Portals ermdglicht.

1.5 Zusammenarbeit mit anderen Stellen

Das Ziel des DGrid Projektes ist der Aufbau einer nationalen Grid-
Infrastruktur, bei der die unterschiedlichen Partner verschiedene
Aufgaben Ubernehmen. Hierzu zahlen beispielsweise Ressource-Provider,
die Rechenressourcen bereitstellen, Applicationprovider, die Ihre
Anwendungen einbinden oder Service-Provider, die einzelne Dienste

BefcHstelleBe verteilte Infrastruktur ist eine enge interdisziplindre
Zusammenarbeit der unterschiedlichen Partner erforderlich. Im Rahmen
des Arbeitspaketes 2.5 betraf diese Zusammenarbeit hauptsachlich
folgende Partner:

e das Integrationsprojekt DGI,
welches dies Grundlagen flr die Grid-Infrastruktur bereitstellt
(beispielsweise Middleware-Installationen, Dokumentationen,
etc),

e T-Systems,
die das  Arbeitspaket 4.2 der  Kooperations- und
Geschaftsmodelle federfiihrend bearbeitet,

e Universitat Siegen,
die das Optimierungssystem OpTIx und das zugehdérige
Knowhow in das Projekt einbringt,

e Universitat Marburg,
welche die Entwicklung und automatisierte Umsetzung von
ingenieurspezifischen Workflows unterstitzt und

e verschiedenen Ressource-Providern, die die erforderlichen
Rechenressourcen bereitstellen.
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2 Eingehende Darstellung

2.1 Erzielte Ergebnisse

2.1.1 Technische Ergebnisse und Erfahrungen des AP 2.5

Zu Beginn des Projektes verfligte die DHI-WASY GmbH Uber keinerlei
Erfahrungen in der Nutzung einer Grid-Infrastruktur oder in der Entwick-
lung von Grid-Services. Es existierten lediglich Erfahrungen im Bereich
des Cluster-Computings aus einigen Projekten, bei denen einfache
Optimierungsprobleme parallel bearbeitet worden waren.

Mit dem D-Grid Projekt bot sich der DHI-WASY GmbH die Mdglichkeit, die
starren Grenzen lokaler Cluster hinsichtlich Skalierbarkeit, Konfiguration
und Betrieb zu Uberwinden und unter Nutzung moderner Technologien
und Standards ein benutzerfreundliches und zukunftsorientiertes System
zu entwickeln.

Hierzu wurde in Abstimmung mit anderen Partnern des D-Grid
Teilprojektes InGrid die Realisierung als serviceorientierte Architektur
(SOA) auf Basis der Grid-Middleware Globus Toolkit 4 (GT4) beschlossen.

2.1.1.1 Bereitstellung der Grid-fihigen Grundwassersimulation FEFLOW®

Ausgehend von der gewahlten Architektur sollte das
Grundwassersimulationssystem FEFLOW® als Grid-Simulationsservice
bereitgestellt werden und als Grundlage fir die Realisierung komplexer
Arbeitsablaufe im Grundwassermanagement dienen. Diese Arbeitsablaufe
sollten sich an Anwendungen orientieren, die typischerweise bei der
Modellierung oder operativen Modellnutzung auftreten, die jedoch oftmals
nicht durchgeflihrt werden kdénnen, da der erforderliche Zeit- bzw.
Rechenbedarf bislang nicht zur Verfigung stand. Klassische Beispiele
hierfir bilden die Sensitivitdtsanalyse, bei der Parameter auf ihren
qualitativen und quantitativen Einfluss auf das Simulationsergebnis
Uberpriuft werden, oder die modellbasierte Optimierung, bei der
automatisiert eine definiertes Problem optimal gelést oder eine
existierende Losung verbessert werden soll. Hierbei dient die
Sensitivitdtsanalyse als Beispiel aus dem Bereich der Modellierung, da sie
zur Abschatzung der Modellungenauigkeit dient und daher ein Indikator
fir die Modellqualitat darstellt. Aufgrund des hohen Rechen- und damit
Zeitbedarfs wird sie jedoch oft im Modellierungsprozess ganz oder partiell
vernachlassigt. Analog reprdsentiert die modellbasierte Optimierung
einen Anwendungsfall aus dem operativen Modelleinsatz, bei dem das
Ziel beispielsweise eine kosten- und ressourceneffektive Planung von

YaBredenRpg dusfGlr  Anwendungsfille sollten die  entsprechenden
Arbeitsabldufe auf die dezentralen FEFLOW® Grid-Serviceressourcen
zugreifen, um so die bendtigten Rechenressourcen entsprechend der
bendtigten Skalierung zu erhalten. Wahrend der Evaluierung der Grid-
Middleware und dem Aufbau des Entwicklungs- und Testclusters zeigte
sich jedoch bald, dass eine Einbindung eines FEFLOW®-Service als SOA-
konforme Simulation nicht zielfihrend sein wirde. Grund hierflir war
hauptsachlich die Erkenntnis, dass in aktuellen Grid-Infrastrukturen eine
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Grid-Rechenressource oftmals aus einem Grid-fahigen Frontend (der
sogenannten Headnode) besteht, wahrend die eigentlichen Rechenknoten
meinst Uber einen lokalen Batch-Scheduler angesteuert werden. Hieraus
folgte, dass der FEFLOW® Grid-Simulationsservice nicht in der
urspringlich geplanten Form als tatsachliche Simulation realisiert werden
konnte, sondern als Schnittstelle zwischen der serviceorientierten Grid-
Infrastruktur und dem lokalen Cluster zu konzipieren war.

Als Folge musste eine Schnittstelle geschaffen werden, die
Jobdefinitionen der Services, beispielsweise die Modifikation von
Parametern, auf einen Batchjob abbilden und analog die Ergebnisse der
Batchausflihrung wieder fir Services bereitstellen. Hierzu standen zwei
unterschiedliche Ansatze zur Diskussion, der Austausch von Daten mittels
Dateien (Modelldatei oder zusatzliche Dateien) oder der skriptbasierte
Zugriff auf den FEFLOW® Rechenkern. Ein wesentlicher Nachteil des
Austauschs von Daten mittels Dateien besteht darin, dass zwar definierte
Werte flir knoten- oder elementbasierte Parameter (ibergeben werden
kdnne, jedoch Verfahren, die diese Werte berechnen, keinen direkten
Zugriff auf Modellinformationen besitzen. Beispielsweise ist eine
dynamische Beschrankung der Parameterzuweisung auf bestimmte
Knoten oder Elemente (z.B. in Form frei definierbarer Geometrien) ohne
zusatzlichen programmatischen Aufwand kaum zu realisieren. Daher
wurde der zweite Ansatz favorisiert, bei dem der Rechenkern des
Simulationssystems skriptfahig bereitgestellt werden sollte.

So wurde in einem ersten Ansatz die FEFLOW® Programmierschnittstelle
IFM (Interface Manager Modul) um einen Python-Skriptinterpreter
erweitert, der es erméglicht Python-Skripte als  FEFLOW®
Erweiterungsmodule zu nutzen. In einem zweiten Schritt konnte der
FEFLOW® Rechenkern als Python-Modul bereitgestellt werden, so dass
sich alle IFM-Funktionen beispielsweise aus einem Python-Interpreter
heraus nutzen lassen. Hierdurch wurde es méglich, einen FEFLOW®
Batchjob nun vollstédndig als Python-Skript zu beschreiben, einschlieBlich
Zugriff auf Modellinformationen, Modifikation von Parametern oder dem
Auslesen von Simulationsergebnissen.

Auf dieser Basis wurde anschlieBend der FEFLOW® Grid-Simula-
tionsservice entwickelt, der als Jobbeschreibung ein Python-Skript erhalt
und die Simulation anschlieBend auf der lokalen Ressource ausfuhrt. Zur
Ausfihrung der Jobs nutzt der Service den GLOBUS Ressource Manager
(GRAM) oder dessen Web Service Schnittstelle (WS-GRAM). Uber den
Ressource Manager wird ein Python-Interpreter gestartet. Das FEFLOW®
Job-Skript wird hierbei Uber den Standardeingabe-Deskriptor (stdin) an
den Python-Interpreter (bergeben, wahrend Standardausgabe (stdout)
zur Rickgabe der Simulationsergebnisse und die Standardfehlerausgabe
(stderr) zur Ausgabe von Protokoll- oder Fehlerausgaben reserviert ist.

Neben der Umleitung der Standard-Datenstréme aus oder in Dateien auf
der lokalen Grid-Ressource unterstitzt die Grid-Middleware prinzipiell
auch die Umleitung der Ein- bzw. Ausgaben auf Dateien entfernter Grid-
Ressourcen. Urspringlich wurde dieser Ansatz favorisiert, da so (von
temporaren Simulationsdateien abgesehen) kein direkter Zugriff auf das
Dateisystem der genutzten Grid-Ressourcen erforderlich ware. Alle
Dateien wirden in diesem Fall auf dem Knoten gehalten, auf dem die
Jobverwaltung erfolgt. In verschiedenen Test zeigte sich jedoch bei der
zu diesem Zeitpunkt verfligbaren GT4 Version, dass eine solche
Umleitung der Standard-Datenstréme im Vergleich zum Kopieren von
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Dateien mittels GridFTP nicht ausreichend performant ist und bei
ansteigender GroBe der Ubertragenen Daten es teilweise sogar zum
Zusammenbruch der Umleitung fihrte. Aus diesem Grund wurde der
FEFLOW® Grid-Simulationsservice SO angepasst, dass
Jobbeschreibungsdatei und Jobausgabedateien lokal gespeichert und die
Ergebnisse erst nach erfolgter Simulation mittels GridFTP an den Knoten
Ubertragen werden, der den gesamten Job verwaltet. Hierbei wurde aus
Sicherheitsgriinden darauf geachtet, dass alle zu einem Job gehdérenden
Dateien (einschlieBlich temporarer Dateien) standardmaBig unter der
jeweiligen Benutzerkennung und im Arbeitsverzeichnis des jeweiligen
Benutzers angelegt werden, sodass entsprechende
SicherungsmaBnahmen (Zugriffsrechte) greifen. Sollte dies aufgrund
lokaler Einschrénkungen nicht moglich sein, kann eine abweichende
Konfiguration vorgenommen werden.

2.1.1.2 Entwicklung weiterer Grid-Services

Mit Verfiigbarkeit des FEFLOW® Simulationsservices wurde weitere
Services konzipiert und entwickelt. Zunachst unterstitzten diese die
Sensitivitdtsanalyse. Bei der Sensitivitdtsanalyse wird der zu
untersuchende Parameter nach verschiedenen Methoden mit
unterschiedlichen Werten belegt. AnschlieBend kdnnen die Ergebnisse mit
beispielsweise statistischen Verfahren ausgewertet werden. Zur
Unterstitzung der Sensitivitatsanalyse wurden folgende Services

entwigkeltin Generator-Service, der auch Auswahl einer Methode und
Parametrisierung der selben eine Verteilung vorgibt,

e ein Evaluator-Service, der auf Basis der Simulationsergebnisse
ein Auswertung vornimmt, und

e ein Verwaltungs-Service, der die Steuerung des Arbeitsablaufes
ibernimmt.

Ein wesentlicher Aspekt bei der Entwicklung der Services war die
Flexibilitat und Erweiterbarkeit. So sollten die bereitgestellten Methoden
des Generator- und Evaluator-Service problemlos zu erweitern sein.
Darliber hinaus musste ebenfalls sichergestellt werden, dass sich die
Parametrisierung des Generator-Service ebenso flexibel auf den Grid-Job
abbilden lasst und dessen Ergebnisse Eingang in die Auswertung des
Evaluator-Services finden.

Um dies zu gewdhrleisten wurde die Entwicklung der Services in zwei
separate Teile gegliedert. Hierbei wurden jeweils ein generischer
Generator- und Evaluator-Service entwickelt, mit SOA-Schnittstellen um
die dahinterliegenden Methoden zu beschreiben und zu konfigurieren, die
jedoch keine Methoden implementieren. Die Methoden wiederum wurden
- analog zu der Grid-Job-Beschreibung - als Python-Skripte realisiert, die
auf Basis einer vorgegebenen Struktur (Template) sich und ihre
Parameter vollstandig beschreiben. Diese Skripte werden von den
generischen Services unter Nutzung des JAVA-Python-Interpreters Jython
ausgewertet, sodass die Methoden und deren Parameter lber die SOA-
Schnittstelle bereitgestellt werden kénnen. Da es sich bei Python um eine
eigenstandige und umfangreiche Programmiersprache handelt, kdénnen
hierdurch beliebige Verfahren in Skriptform implementiert werden, ohne
dass eine programmatische Anpassung der Service-Implementierung
erforderlich ist.
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Unter Nutzung der so zur Verfligung stehenden Services wurde ein
weiterer Service, der Verwaltungs-Service, entwickelt, der als zentrale
Instanz des Grid-Jobs dient. Hierzu gehoért neben administrativen
Aufgaben, wie beispielsweise die Joberstellung und -Uberwachung oder
Verwaltung der Simulations-Ressourcen, vor allem die Ablaufsteuerung.

Dabei ruft

der Verwaltungs-Service vom Generator-Service die zur

Verfigung stehenden Job-Parametrisierungen ab. Diese beschreiben
jeweils eine einzelne Simulation, d.h. die Belegung eines Parameters in
Form eines Python-Skripts, sie beschreiben jedoch nicht den Parameter
der belegt werden soll. Diese Parameterbeschreibung ist Bestandteil des
Verwaltungs-Service und - analog zu den Methoden des generischen
Generator- bzw. Evaluator-Services - durch ein selbstbeschreibendes
Python-Skript auf Basis einer vorgegebenen Struktur realisiert. Analog
erfolgt die Definition des Ergebnisparameters.

Durch diese Konfiguration stehen dem Verwaltungs-Service flir einen
Grid-Job die Skripte zum Zugriff auf den zu variierenden Parameter und
den Ergebnisparameter zur Verfigung, sowie ein genau ein
Parametrisierung-Skript pro Simulation. Aus diesen Skripten erstellt der
Service den vollstandigen Simulationsjob, der anschlieBend unter
Nutzung des FEFLOW® Grid Service simuliert werden kann. Die
Ergebnisse jeder Simulation werden anschlieBend durch den Evaluator-

Service ausgewertet.

2.1.1.3 Integration der modellbasierten Optimierung

Neben der Realisierung der Sensitivitatsanalyse mit den oben
beschriebenen Services bestand ein weiterer wesentlicher Teil des AP 2.5
in der Integration der modellbasierten Optimierung. Ziel war hierbei die
Integration der Optimierungs-Suite OPTIX® der Universitat Siegen in den
Arbeitsablauf des Grid-basierten Grundwassermanagement. Hierzu wurde
die OPTIX®-Suite als generischer Grid-Optimierungsservice von der
Universitdt Siegen zur Verfligung gestellt und musste in das Service-
Konzept der DHI-WASY GmbH integriert werden.

Eine wesentliche Erkenntnis hierbei war, dass der Ablauf der

Sensitivitdtsanalyse und der der

modellbasierten Optimierung sehr

ahnlich sind. Die Unterschiede beider Arbeitslaufe sind in Tabelle 2

gegenubergestellt.

Tabelle 2:

Optimierung.

Gegeniiberstellung der Unterschiede im Arbeitsablauf
von Sensitivitdtsanalyse und

modellbasierter

Sensitivitatsanalyse

Modellbasierte Optimierung

Die Anzahl der erforderlichen
Simulationen zur Durchfihrung sind
Apriori bekannt.

Die Anzahl der durchzuflihrenden
Simulationen ist variabel und hangt
von dem Verlauf der Optimierung
(Abbruchkriterium) ab. Meist
erfolgt die Optimierung in
Iterationen.

Die Ergebnisse einzelner
Simulationen besitzen keine

Die Ergebnisse der Simulationen
einer Iteration beeinflussen den
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Auswirkung auf die
Parametrisierung  weiterer Jobs.
Diese hangt ausschlieBlich von der
gewdahlten  Methode ab. Eine
Rickkopplung der Ergebnisse auf
den Generator-Service ist nicht

weiteren Verlauf der Optimierung
und somit die Parametrisierung
zuklinftiger Jobs. Die Ergebnisse
des  Evaluator-Service miussen
daher dem Optimierungs-Service
zur Verfliigung gestellt werden.

erforderlich.

Als Ergebnis dient in der Regel die | Bei der Optimierung werden

GréBe der Abweichungen der | typischerweise zwei meist
Simulationsergebnisse vom | unterschiedliche Parameter als
Kalibrierungsziel (z.B. dem | Rickgabe benétigt. Ein Parameter
Wasserstand an bestimmten | dient zur Berechnung der
Messpunkten). Die | Zielfunktion (z.B. Foérdermengen
Simulationsergebnisse betreffen | von Pumpen), wahrend der andere

daher (blicherweise nur einen | Parameter die Nebenbedingungen
einzelnen Parameter. beschreibt (beispielsweise
einzuhaltender

) Grundwasserstand). ) )
Abgesehen von den beschriebenen Unterschieden verhalten sich die

Arbeitsablaufe beider Jobarten gleich, wobei der Optimierungs-Service
dem Generator-Service der Sensitivitdtsanalyse entspricht. Aus diesem
Grund wurde ein Wrapper-Service implementiert, der die generische
Schnittstelle des Optimierungs-Service auf die Schnittstelle des
Generator-Service abbildet. Zusatzlich wurde der Verwaltungs-Service
um die in Tabelle 2 beschriebenen zusatzlichen Anforderungen erganzt.

2.1.1.4 Service-Struktur des Grid-basierten Systems

Die im Rahmen des Arbeitspaketes 2.5 entwickelten Services wurden zu
einem FEFLOW® Grid-Erweiterung zusammengestellt. Diese Erweiterung
umfasst die oben genannten Services:

Verwaltungs-Service,

Generator-Service zur Sensitivitatsanalyse,

Optimierungsservice,

Evaluator-Service und
FEFLOW® Simulationsservice.

Um eine vereinfachte Installation insbesondere neuer
Simulationsressourcen zu ermdéglichen, stehen diese Dienste in zwei
Paketen bereit. Ein Paket umfasst alle implementierten Services und ein
weiteres Paket beinhaltet lediglich den FEFLOW® Simulationsservice.

Die Schnittstellen der unterschiedlichen Services sind SOA-konform und
mittels Web Service Description Language (WSDL) beschrieben.
Hierdurch ist eine einfache Erweiterbarkeit sowohl der Methoden der
einzelnen Services gegeben, als auch die Erweiterbarkeit des Systems
durch weitere Services.

Generell sind die Services geeignet, auf unterschiedlichen Rechnern
(Ressourcen) betrieben zu werden. Abbildung 1 zeigt den strukturellen
Aufbau einer Grid-Service Umgebung zur Bearbeitung von
Grundwassermanagementaufgaben und den vereinfachten Ablauf einer
Sensitivitatsanalyse.
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Abbildung 1: Ubersicht der FEFLOW® Grid-Services.

Hierbei wird im ersten Schritt (1) die in der Client-Anwendung definierte
Jobbeschreibung einschlieBlich der zugehérigen Daten (Modell-Datei) an
den Verwaltungsservice (Grid Access Point) Ubergeben. AnschlieBend
kann der Job durch das System automatisiert und interaktionsfrei
abgearbeitet werden. Hierzu wird im System ein neuer Job erzeugt (2),
der Uber eine eindeutige ID gekennzeichnet ist und auf den nur mit dem
zugehorigen Benutzerzertifikat zugegriffen werden kann. Nach dem Start
werden durch den Generator Service der Sensitivitdtsanalyse die
verschiedenen Simulationsjobs parametrisiert (3), die anschlieBend auf
den zur Verfligung stehenden Rechenressourcen simuliert werden (4).
Die erzielten Ergebnisse werden anschlieBend vom Evaluation Service
ausgewertet (5) und an den Verwaltungsservice zurlickgegeben (6). Hier
stehen diese dann dem Anwender zur Verfiigung (7).

Bei der Optimierung erfolgt der Anlauf analog. Hierbei ist lediglich der
Generator Service durch den Optimierungsservice auszutauschen und die
Ergebnisse des Evaluation Service werden nicht nur dem Benutzer
sondern zusatzlich auch dem Optimierungsservice zur Verfiigung gestellt.
Desweitern erfolgen die Schritte 3-5 bei der Optimierung in der Regel
iterativ, d.h. sie werden mehrfach durchgefiihrt, was bei der
Sensitivitatsanalyse im Allgemeinen nicht erforderlich ist.

Als Besonderheit hierbei ist noch zu nennen, dass die
Simulationsressourcen weitestgehend dynamisch sind, d.h. es kdnnen zur
Laufzeit eines Jobs Simulationsressourcen hinzugefligt oder entfernt
werden.

2.1.1.5 Benutzerschnittstelle zu dem Grid-basierten System

In der Antragsphase des Projekts wurde eine Realisierung der
Benutzerschnittstelle als Portallésung favorisiert. Die Entwicklung einer
solchen Portallésung wurde auf Basis des Frameworks Gridsphere und
Gridportlets begonnen. Jedoch traten bei der Entwicklung Probleme auf,
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==

die die Portalentwicklung unverhaltnismaBig

verzdgerten  (vgl.

Erfolgskontrollbericht des Arbeitspaketes 2.5 Kapitel 3.4).

¢ FEFLOW Grid Access

Grid Access Point: [Grid resources University of Siegen

Joblst | Optimization Job | Location Optimization | Sensitivity Analysis | Settings 1

—Proxy-C
Subject: IC=DE/O=GridGermany/0U=WASY GmbH/CN=Claf Arndt

Remaining lifetime: 16 days 19 hours 18 minutes 35 seconds

—Grid resource inf

Description: Grid resources University of Siegen

Main host: https :/isigrid.zimt.uni-siegen.de 8443 wsrf/services
Ewaluation host: https://sigrid.zimt.uni-siegen.de:B443/wsrflservices
Generator host:
Opt host: https :/isigrid.zimt.uni-siegen.de 8443 wsrf/services
Simulator host:  https //sigrid.zimt.uni-siegen.de:B443/wsrflservices

Resources: sigrid.zimt.uni-siegen.de (license: 62.154.211.165:1800+141.99.18.10:1800)

Abbildung 2: Dialog der Grid-spezifischen Eigenschaften.

Um dennoch einen geeigneten Zugriff auf das System zu ermdglichen,
wurde ein grafisches Clientmodul entwickelt, das Uber den Interface
Manager des Simulationssystems FEFLOW® in die Anwendung integriert

wurde und aus dieser

aufgerufen werden kann.

Gegenliber der

Portalldsung bietet diese Lésung zusatzlich den Vorteil, dass sie so in die
gewohnte Arbeitsumgebung des Anwenders integriert ist.

Im Wesentlichen besteht die grafische Schnittstelle des Clientmoduls aus

drei Bereichen. Der erste Bereich
Einstellungen.

Administrator des Systems vorgegeben,

umfasst die Grid-spezifischen
Diese Einstellungen werden weitestgehend durch den
sodass der Anwender kein

spezifisches Knowhow bendtigt. Der in Abbildung 2 abgebildete Dialog

besitzt daher tGberwiegend informativen Charakter.
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S FEFLOW Grid Access ()

Grid Access Point: [mmma University of Siegen ‘ v]

Job kst | Optimization Jeb | Location Optimization | Sensiivity Analysis | Semtings |

Parametar name: [ﬂ:m BC4 | v] T
Minimum Value | Maximum Wakse Indtial Vahse Parameter Id E]
1o 12000 1000 53389 [:]
2 |0 12000 1000 53360 @
— Objective Funct — Constraint
Methode: | Sumarize valses with penalty |v] clear Number: C@
PenaltyF actor PenaltyOffset | - E] Method: [Ma‘nmlr\ Constraint Violation |v] clear
1 | 100, 50000, E] NominalLimit | Agoregate Inven | Il E]
2 1 True True || E]
3 2 (=]
— -
. | 1D
Parameter: | Flow BCA and Violation | - ] I clear ]
* | Hydraukic Head minus Aguifer Bottom | v] [ clear l
Ralated Area MaximumGWLevel ||-unun5¢mlal B E]
enzuhaltender Related Area Output | MinimumGap | E]
1 |asmea_of_imerest 385, —
- ‘Wasserstand —
— 1 |area_of_interest Output -0l True || E]
2 -
— 2 PosITS
3 -
K (-] || G (-]
- Serting: : :
han: | APPSPACK 4.0 (APFS) |v] Maximum Degree of Paralleksm: ‘
— Finite Elemente
EM f (@) Select FEM file | /home/giobus/fems/saalhoff_stat2006-1_kleingebet. fam ] -
Create Job

Close

Abbildung 3: Grafische Oberflaiche zur Konfiguration eines
Optimierungsjobs.

Der zweite Bereich umfasst die Definition und das Starten eines neuen
Grid-Jobs. Vorgesehen sind hierbei unterschiedliche Dialoge, die auf die
Anforderungen der jeweiligen Aufgabe (Sensitivitdtsanalyse, allgemeine
Optimierung, Standortoptimierung, etc.) zugeschnitten sind. In Abbildung
3 ist exemplarisch der Dialog zur Definition eines Optimierungsjobs
abgebildet.

Die Definition eines Optimierungsjob beim Grundwassermanagement
besteht typischerweise aus vier Teilbereichen:

1. dem zu optimierende Parameter,

2. der Zielfunktion (Objective Function),
3. Nebenbedingungen (Constraints) und
4. zusatzliche Informationen.

Hierbei gibt der zu optimierende Parameter den FEFLOW®-
Modellparameter an, der durch die Optimierung variiert werden kann,
beispielsweise die Férdermenge an definierten Pumpstandorten. Die
Zielfunktion beschreibt die Glite einer potentiellen Lésung, z.B. Summe
aller Férderraten. Uber die Nebenbedingungen wird bestimmt, ob eine
potentielle Losung im Rahmen der Optimierung gliltig ist, sie also
beispielsweise einen vorgegebenen maximalen Wasserstand einhadlt. Als
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zusatzliche Informationen werden Einstellungen eingestuft,

die zur

Optimierung erforderlich sind, jedoch nicht in direktem Zusammenhang
mit  dem Optimierungsproblem stehen. Hierzu zahlen der
Optimierungsalgorithmus und der maximale Parallelitdtsgrad der

Optimierung.
E | [
Grd Access Pomnl: |S|y-dd5uegen(\uanen} |v|
Jobv Bst I Optimization lob | Lo ation Cptimization | Sensitivity Analysis | Settings |

Job type: [qx.imzil.mplﬁ |vl

oy 1D | Type | State | Coum | Fadad | FEM-

1| 1312348773 Optimzation Stopped 1297 [+] ~1.ghobas ed

T 00464870 Cptimization Stopped 967 o ~I. ghobas el

3| 211398722 Oplimization . Stopped 540 1 ~I. ghoburs Hed|

4| 1277007858 .Dm.mrzmam -Emlmeﬂ 17e [+ . ~!.ghoburs ffefl

5| 343137766 Optimzaton - Rm‘:zg a7 o ~1. gbobaes afl

6| 1689168955 Optam 231000 Compéated 8498 L4} ~!. ghobars Hefl

7| 1612901180 Diptiom iz alicn Rusnning 1392 o ~I.giobus Mfefl

()
Close

Abbildung 4: Dialog zur Anzeige und Steuerung laufender Grid-Jobs.

Der dritte und letze Bereich umfasst die Uberwachung und Steuerung
laufender Optimierungsjobs. Hierzu gehort einerseits die Liste aller Jobs
des aktuellen Benutzers (Abbildung 4). Diese bietet dem Benutzer eine
allgemeine Ubersicht (ber den Stand seiner Jobs und die Mdéglichkeit
seine Jobs anzuhalten, erneut zu starten oder zu I6schen.

Dariiber hinaus kann sich der Anwender einen Uberblick tber die aktuell
erzielten Ergebnisse eines einzelnen Jobs anzeigen lassen (Abbildung 5)

und diese zur weiteren Verarbeitung exportieren.
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3¢ Jab Details: 1681541837 <=
Job results: (@) Al results () Vakd result () Invakd result () Best result [ Expon ] [ Update ]
esult | Feasible | Obgective | Decision 0 | Decision 1 | Decision 2 | Decision 3 | Decision 4 | Decision 5 | Decision & | Decision 7 | Decision 8 | Decig
1 1487 true 7546740 o 0 5000 167127 0 0 5000 0 3734,
2 [14ss true 279845 632096 664,905 351,453 438505 | 239178 711,854 257,842 476148 | 640,711 3128,

<

Curves to displayed:

Decision 0
Decision 1
Decision 2
Decision 3
Decision 4
Dacision 5
Decision &
Decision 7

Decision 8
Decision 9
Constraint 0

(@) bnear

Objective

() logarithmic

Abbildung 5: Detailierte Ergebnisdarstellung eines laufenden Grid-Jobs.

Eine detailierte Beschreibung der Clientfunktionalitdt ist in der
Dokumentation Kapitel 4 [1] enthalten.

2.1.1.6 Zusatzliche technische Ergebnisse und Erfahrungen

Wahrend der Realisierung der Anwendung des AP 2.5 wurde neben den
erzielten Ergebnissen eine Reihe von Erfahrungen gemacht, die sich in
zwei wesentliche Bereiche unterteilen lassen. Der erste Bereich umfasst
technische Erfahrungen, die wahrend der Realisierung oder dem
testweisen Einsatz des Systems gemacht wurden und hauptsachlich auf
Eigenschaften der Grid-Middleware oder der Grid-Infrastruktur
zurickzufihren sind. Der zweite Teil umfasst Erfahrungen, die beim
Einsatz des Systems gemacht wurden, und beispielsweise fachliche
Aspekte, Bedienbarkeit und Fehlertoleranz betreffen.

Die im Laufe des Projektes gesammelten Erfahrungen wurden in der
Entwicklung bericksichtigt und flhrten so zu einem prototypischen
System, das die wesentlichen Aspekte hinsichtlich Konfiguration,
Anwendbarkeit und Fehlertoleranz bericksichtigt.

Ein Beispiel hierfir war die Einbindung externer Grid-Ressourcen. Da die
DHI-WASY GmbH nicht Uber ausreichend eigene Rechenressourcen
verfligt, konnten erforderliche Tests auch wahrend der Entwicklungszeit
oftmals nur unter Nutzung externer Ressourcen der Projektpartner
durchgefihrt werden. Hierbei traten trotz guter Kommunikation haufig
Verzdgerungen auf, beispielsweise wenn eine neue Rechenkernversion
von FEFLOW® oder angepasste Grid-Services installiert werden mussten.
Grund hierflir waren administrative Grenzen, bei denen die DHI-WASY
GmbH nicht die erforderlichen Rechte besitzt, aber auch Verzégerungen
beim Neustart des Globus-Containers auf der entsprechenden Ressource,
wenn dieser von weiteren Anwendern genutzt wurde.

Aus diesem Grund wurde speziell der FEFLOW® Simulations-Service
angepasst, so dass dieser sowohl auf der entsprechenden externen
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Ressource konfiguriert und betrieben werden kann, aber auch auf einem
lokalen Rechner. In letzerem Fall nutzt der Service die externe Ressource
ausschlieBlich Uber die von der Middleware bereitgestellten Dienste
(GRAM bzw. WS-GRAM). Die lokale Konfiguration erfolgt Uber eine XML-
basierte Beschreibung, die neben den Grid-spezifischen Einstellungen
ebenso die Konfiguration des FEFLOW®-Rechenkerns und zuséatzlicher
Software (z.B. erforderlicher Python-Interpreter) beinhaltet. Somit ist
keine administrative Installation auf der externen Ressource erforderlich,
sondern die entsprechende Software kann aus dem Arbeitsverzeichnis
des Nutzers gestartet werden. Hierdurch wurde insbesondere in der
Entwicklungsphase unndtigen Verzdogerungen vorgebeugt. Zusatzlich
kénnen erfahrene Anwender so unkompliziert und schnell zuséatzliche
Ressourcen in Betrieb nehmen.

Eine weitere Erkenntnis bei der Entwicklung und Testung des Systems
bestand in der Behandlung von Fehlern durch die Grid-Middleware.
Auffallig hierbei war, dass Fehler oftmals nur schwer nachvollziehbar bzw.
behebbar sind. Um die Betriebssicherheit des Systems insbesondere flr
Nutzer ohne entsprechendes Hintergrundwissen zu erhdhen, wurden
daher verschiedene Schutzmechanismen implementiert, beispielsweise
ein Watchdog-Mechansimus, der auf den Ausfall von Ressourcen oder den
Verlust von Benachrichtigungen reagiert. Ebenso wurde ein Start-/Stop-
Mechanismus implementiert, durch den ein Job angehalten werden kann,
beispielsweise wenn die Abschaltung von Netzwerken oder der Neustart
von Servern erforderlich wird. Da es sich bei den Grid-Jobs um
Rechnungen handelt, die viele Tage oder Wochen laufen kénnen, hat sich
ein solcher Mechanismus als hilfreich herausgestellt. Hierbei unterstiitzt
das System im angehaltenen Zustand sogar das Hinzufiigen, Entfernen
oder Ersetzen der aktuellen Simulations-Ressourcen.

2.1.2 Ergebnisse und Erfahrungen der Ahwendung

Der Anwendungsschwerpunkt des AP 2.5 lag auf der Optimierung des
Zusammenspiels von Grundwasserpumpanlagen im Rahmen von
Bewirtschaftungsfragen. Dabei wurde Initial ein Maximalproblem
betrachtet, also die Foérderratenverteilung zur optimalen Nutzung des
Grundwasserdargebots bei Einhaltung von Mindestgrundwasserstanden
ermittelt. Diese Problemart wurde bereits in ahnlicher Art auf Cluster-
basierten Lbésungen, behandelt. Es konnte damit also der Nachweis
erbracht werden, mit den neuen Werkzeugen (siehe 2.1.1) den
Einsatzbereich bestehender Werkzeuge abzudecken. Dartber
hinausgehend wurde neben der Optimierung der Forderstrategie bei
bestehenden Pumpanlagen auch die Suche nach den besten Standorten
in das Leistungsportfolio einbezogen. Dies ist zum Beispiel bei der
Planung neuer Abfanggalerien oder bei der Suche nach
Alternativstandorten im Rahmen des regelmaBigen Anlagenaustauschs
von groBem  Interesse. Dabei konnten die Aspekte der
Férdermengenminimierung und Standortsuche sowohl bei
Stromungsproblemen als auch bei Stofftransportproblemen betrachtet
werden.

Die entwickelten Werkzeuge und die wahrend des Einsatzes gemachten
Erfahrungen erweitern den Einsatzbereich der Werkzeuge zur
Optimierung im Grundwassermanagement und damit auch den
potenziellen Nutzerkreis. Im Folgenden sollen die Ergebnisse und
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Erfahrungen bei den Anwendungen zZur Standortsuche
(Standortoptimierung) anhand von zwei Szenarien beschrieben werden.

2.1.2.1 Standortoptimierung zur Positionierung von Abfangbrunnen

Zur Betrachtung des Optimierungsfalles von Abfangbrunnen wurde ein
Szenario erdacht, in dem zwei Trinkwasserbrunnen sowohl Uferfiltrat aus
dem sudlichen gelegenen See als auch Wasser aus dem nérdlichen
Zustrom foérdern. Im nordlichen Teil des Betrachtungsgebietes befinden
sich zwei Punktquellen lber die eine Substanz in den Grundwasserleiter
gelangt, die nur in einer definierten Maximalkonzentration in die Brunnen
gelangen dirfen. Ohne weitere MaBnahmen liegt die Konzentration an
den Brunnen jedoch deutlich Gber dem Schwellenwert.

W 0.000e400
6.2502+01
1,2508+02
1.875e+02
2,5008+02
31258402

W 3.750e02

W 437502

B 5.000e+02

—_—
12,2 [m2/d]

[EEESEN ~-J} A f:=4 e { n 1.'4a£?E1iF:::2§=l;:—::w;. L
Abbildung 6: Verteilung der Stoffkonzentration fiir Szenario 1 ohne

weitere MaBnahmen. Die Lage der Trinkwasserbrunnen ist
mit roten Rechtecken markiert.

Mit der Hilfe von Abfanganlagen kann vermieden werden, dass die
eingetragene Substanz in einer Konzentration in die Trinkwasserbrunnen
gelangt, die hdher als der Schwellenwert ist. Aufgabe der Optimierung ist
die Ermittlung der Position der Abfanganlagen bei minimierten
Gesamtfordermengen.

2.1.2.1.1 Auswahl des Optimierungsalgorithmus

Da bisher keine Erfahrung bei der Nutzung der Algorithmen der OPTIX®-
Suite auf dem Gebiet der Standortoptimierung bestand, waren die
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Verhaltensmuster der drei Algorithmen APPS, DPS und PSS [2][6] flr
diese Anwendung zu untersuchen. Fir diese Untersuchung wurde das
beschriebene Szenario herangezogen. Es wurden max. zwei Brunnen fir
die Abfanganlage von zwei festgesetzt. Die Optimierung erfolgte dreifach

unter der Nutzung der drei genannten Algorithmen.

Tabelle 3: Vergleich des Verhaltens der Algorithmen bei der Nutzung

fiir die Standortoptimierung einer 2-Brunnen-

Abfanganlage.

Algorithmus Verhaltensmerkmale
Bestes Ergebnis Anzahl der benétigten
Modellaufrufe
APPS 11484 m3/d 168
DPS 13888 m3/d 1254
PSS 5474 m3/d 2958

Tabelle 3 zeigt, dass der APPS deutlich weniger Modellaufrufe bis zum
Abschluss der Optimierung benétigt. Das Ergebnis der Optimierung liegt
um ca. 2000 m3/d unter dem des Algorithmus DPS, der jedoch eine
GréBenordnung mehr Modellaurufe verwendet. Damit scheint der DPS im
Vergleich flir den Einsatz in der Standortoptimierung nicht geeignet zu
sein. Der PSS bendtigt mit fast 3000. Modellaufrufen mehr als doppelt so
viele wie der DPS und fast 20 mal mehr als der APPS. Die gefundene
Lésung erfordert jedoch auch nur eine um die Halfte reduzierte Menge.
Damit wird deutlich, dass der PSS mit seiner Eigenschaft auch aus lokalen
Minima herauszufinden, von den drei getesteten flr die Art der

Anwendung der Beste ist.

Lesson learned-> Fiur die Standortoptimierung

stellt der

PSS-

Algorithmus die erste Wahl dar. Er ermittelt das weitaus beste Ergebnis

bei allerdings hohem Rechenaufwand.

2.1.2.1.2 Verhalten der Algorithmen

Das Vorgehen der Algorithmen bei der Standortsuche unterscheidet sich
untereinander deutlich. Durch eine Auswertung der im Rahmen der

Optimierung gepriften Standorte kann die Bewegung

im Raum

nachvollzogen werden. Dazu wurde das oben beschriebene Szenario

unter Berilcksichtigung eines Trinkwasserbrunnens

positionierenden Abfangbrunnens betrachtet.

ZU

Abbildung 7 zeigt das Vorgehen des APPS. Bei der Interpretation der
Abbildung ist zu berlcksichtigen, dass generierte Positionen, wenn sie
auBerhalb der Zone der potentiellen Standorte oder des Modellgebietes
liegen, auf den nachsten glltigen Knoten projiziert werden. Zu Beginn
werden die maximalen Koordinatenvarianten ausgetestet. Konzentrisch

zulaufend werden die Positionen getestet.
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®75-85

Abbildung 7: Bewegung der vom Algorithmus APPS gepriiften Standorte
iiber den Optimierungsprozess. Die Farbe der Punkte
reprasentiert die Nummer des Modellaufrufs. Der blaue
Umring grenzt die Zone ab, in der eine
Maximalkonzentration von 50 mg/I auftreten darf. Der
griine Umring stellt die Zone der potentiellen
Anlagenstandorte dar.

Abbildung 8: Bewegung der vom Algorithmus PSS gepriiften Standorte
iiber den Optimierungsprozess. Die Farbe der Punkte
reprasentiert die Nummer des Modellaufrufs. Der blaue
Umring grenzt die Zone ab, in der eine
Maximalkonzentration von 50 mg/| auftreten darf. Der
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griine Umring stellt die Zone der potentiellen
Anlagenstandorte dar.

Ein anderes Verhalten ist der Abbildung 8 flir den PSS-Algorithmus zu
entnehmen. Auffallig ist zum einen die deutlich erhdéhte Anzahl an
getesteten Positionen. Darlber hinaus lasst sich in der Anfangsphase ein
Abtasten der gesamten Zone potentieller Standorte beobachten (blaue
Punkte). Im weiteren Verlauf erfolgt eine Konzentration auf einen
zentralen noérdlichen Bereich (grine, gelbe und rote Punkte). Jedoch
werden auch in der spateren Phase der Optimierung Positionen abseits
des Konzentrationsbereiches geprift (rote und gelbe Punkte an den
Randern). Damit zeigt sich die Eigenschaft des PSS-Algorithmus, nicht in
lokalen Minima zu verharren, was letztendlich im besseren Ergebnis
resultiert, aber weitaus mehr Modellaufrufe erfordert.

Lesson learned-> Auch in der Standortoptimierung macht sich die
Moglichkeit des PSS-Algorithmus bezahlt, aus lokalen Minima ausbrechen
zu kénnen.

2.1.2.1.3 Einfluss der Brunnenanzahl auf die Optimierungsergebnisse
Es wurden drei Varianten des oben beschriebenen Szenarios unter
Nutzung des PSS-Algorithmus betrachtet. Diese Optimierungslaufe
unterscheiden sich in der Anzahl der verwendeten Sicherungsbrunnen in
der Abfanganlage. Es wurden Optimierungslaufe unter der Verwendung
von einem Sicherungsbrunnen, von 2 Sicherungsbrunnen und von 5
Sicherungsbrunnen durchgefihrt.
Tabelle 4: Die jeweils besten Ergebnisse der drei Varianten der
Standortoptimierung des Szenarios zur Positionierung von
Abfanganlagen.
Variante des Szenarios 1 Brunnen Menge [m3/d] Rechtswert Hochwert Gesamtmenge
1 Sicherungsbrunnen Brunnen 1 17279,7 3409160 5815660 17279,7
2 Sicherungsbrunnen Brunnen 1 1866,75 3408380 5816670 5454,24
Brunnen 2 3607,49 3411520 5817710
5 Sicherungsbrunnen Brunnen 1 3199,17 3406130 5814800 3291,6
Brunnen 2 1640,9 3410350 5816370
Brunnen 3 45,3706 3408950 5815330
Brunnen 4 1553,33 3408450 5816570
Brunnen 5 19,987 3411560 5814440

Die Variante unter Verwendung eines einzigen Sicherungsbrunnens zeigt,
dass ein einzelner Brunnen eine Leistung von mehr als 17000 m3/d
bendétigt, um die geforderten Maximalkonzentrationen in Brunnennahe
einzuhalten (siehe Tabelle 4). Besteht die Mdglichkeit zwei Brunnen zu
einer Abfanganlage zusammenzufassen, reduziert sich die
Gesamtleistung deutlich, es wird weniger als ein Drittel der Leistung
bendtigt. Eine Anlage bestehend aus funf Brunnen kann mit einer
Leistung von knapp 3300 m3/d betrieben werden. Mit dieser Variante
kann also ca. 80 % der Leistung eingespart werden.
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@ 1 Sicherungsbrunnen
© 2 Sicherungsbrunnen
@ 5 Sicherungsbrunnen 1866,75

Q1 553,33

17279,7

45,37

31,99

19,99

Abbildung 9: Lage der besten Ergebnisse der Standortoptimierung mit

PSS fiir die Varianten mit einem, zwei und fiinf

Abfangbrunnen mit angenommenen Pumpmengen [m3/d].

Eine Betrachtung der gefundenen Standorte kann diese deutlichen
Unterschiede zum Teil erkldren (siehe Abbildung 9). Es zeigt sich, dass
der gefundene Standort flir die singulare Anlage zentral zwischen den
Trinkwasserbrunnen und den Schadstoffquellen positioniert ist. Dies ist
plausibel, da die beste Methode flr diesen Fall, ein Abfangen der beiden
Stofffahnen in einem Trichter ist. Flr die Zweibrunnenvariante werden die
Brunnen jeweils mdglichst nah an den Schadstoffquellen gelegt. Damit
wird die Ausdehnung der Fahne mdglichst klein gehalten. Auffallig bleibt
jedoch, dass der oOstliche Brunnen die doppelte Menge des westlichen
fordert. In der Variante, in der funf Brunnen eingesetzt werden, werden
die beiden starksten Brunnen ebenfalls nahe an den Schadstoffquellen
positioniert. Auffallig dabei ist, dass die gefundenen Standorte sehr nahe
an denen der Zweibrunnenvariante liegen. Die drei weiteren Brunnen
fordern jeweils nur noch ca. ein Prozent der Gesamtmenge und damit

deutlich weniger als die beiden schadstoffquellennahen.

dieser

Brunnen scheinen strémungstechnisch auch nicht sinnvoll platziert. Der
finfte Brunnen hingegen ist unweit dem Standort der Anlage der
Einbrunnenvariante zu finden. Die Vermutung liegt nahe, dass die drei
Brunnen mit geringer Forderleistung keinen wesentlichen Einfluss auf die

Gesamtlésung haben wund wahrscheinlich wegrationalisiert

kdnnen. Der Optimierungsjob wurde jedoch

werden
vollstéandig

abgeschlossen, sondern wurde aufgrund technischer Probleme vom
System beendet. Eventuell wdren die Brunnen auch im Rahmen der
Optimierung weggefallen. Es ergibt sich auf jeden Fall die Aufgabe, bei
kiinftigen Anwendungen die Standorte mit vergleichsweise marginalen

Férdermengen auf ihre Notwendigkeit Uberprifen zu miissen.

Es stellt sich weiterhin die Frage, wieso die Zweibrunnenvariante am
Ostlichen Standort und damit auch gesamt deutlich mehr férdern muss,
als die Finfbrunnenvariante. Hier sind weitere Untersuchungen notwendig
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inklusive einer Priifung der These, dass die Brunnen geringer Leistung der

Fanfbrunnenvariante wegfallen kénnen.

Lesson learned-> Wird eine zu geringe Anzahl von Brunnen einer
Abfanganlage vorgegeben, kann die beste gefundene Losung eventuell
weit Uber den méglichen Ergebnissen von Mehrbrunnenvarianten liegen.

Lesson learned-> Werden mehr Brunnen als benétigt vorgegeben, kann
der Algorithmus diese wegrationalisieren. Eventuell ist hier eine manuelle
Uberpriifung der Notwendigkeit von Brunnen mit geringer Leistung
sinnvoll, insbesondere im Falle von nicht vollsténdig abgeschlossenen

Optimierungslaufen.

2.1.2.2 Standortoptimierung in einem Brunnenfeld zur Wasserhaltung

bergbaubeeinflussten Gebiet

in

Der linke Niederrhein zwischen Xanten und Krefeld unterliegt in weitem
Teilen bergbaulichen Einflissen, die sich in Form von Bodensenkungen

bemerkbar machen. Zur Vermeidung von

Vernassungen

und

Gebdudeschaden werden aufwandige DranagemaBnahmen durch ober-
und unterirdische Wasserhaltungen betrieben. Die Anlagen wurden nach
aufkommender Notwendigkeit in Abhdangigkeit des Kohleabbaus errichtet
und sind somit sukzessive entstanden. Im Genossenschaftsgebiet (mehr
als 600 km?2) sind mehr als 200 Anlagen zur Wasserhaltung und Trink-

sowie Brauchwassergewinnung in Betrieb. Zur

vielfdltigen  Aufgaben des Betriebs und

Bearbeitung der

der

Grundwasserpumpanlagen wurde flir den zustdndigen Wasserverband

LINEG durch die DHI-WASY GmbH

instationares

Grundwasserstromungsmodell unter der Verwendung von FEFLOW® im

fRoigBalsibAlabstabiauipelaer Steinkohlebergbau in diesem Bereich
eingestellt werden. Der Betrieb der Wasserhaltung aber ist auf Dauer
angelegt und muss Uber die Ewigkeitskosten des Bergbaus gedeckt
werden. Damit ergibt sich erstmalig die Méglichkeit und wirtschaftliche
Notwendigkeit, im Rahmen altersbedingter Pumpanlagensubstitution
optimale Standorte unter Berlicksichtigung einer globalen Betrachtung zu
suchen. Fir diese Aufgabe dréngt sich das Grundwasserstrémungsmodell
insbesondere im Zusammenspiel mit den Optimierungsalgorithmen der

OPTIX®-Suite geradezu auf.
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Abbildung 10: Das als Werkzeug genutzte Grundwasserstromungsmodell
fiir den linken Niederrhein unter FEFLOW®.

Zu Beginn der Arbeiten wurde ein Testgebiet aus dem zentralen Bereich
des Verbandsgebietes von einer GréBe von mehr als 200 km2 und mit
mehreren Dutzend Pumpanlagen betrachtet. Das Testgebiet erstreckte
sich vom Rhein im Osten bis zur westlichen Verbandsgrenze. Es umfasste
damit ca. ein Drittel des Verbandsgebietes und die Halfte aller
Brunnenknoten. Es stellte sich heraus, dass die notwendige Anzahl von
Pumpanlagen zur Einhaltung der gewlinschten Flurabstdnde mit den zur
Verfligung stehenden Ressourcen nicht zu bewadltigen waren. Daraufhin
wurde ein Testgebiet nérdlich von Kamp-Lintfort mit einer Groe von ca.
20 km?2 ausgewahlt (siehe Abbildung 11). Das Testgebiet ist stark vom
Bergbau beeinflusst und hat in jlingster Vergangenheit noch Senkungen
erfahren, deren wasserwirtschaftlichen Auswirkungen mit neuen
Pumpanalgen entgegengewirkt werden musste.
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Abbildung 11: Lage des Testgebietes (violett) zu Genossenschaftsgebiet
(schwarz) und Modellgebiet (rot).

Aus dem Testgebiet (,test area"™) wurde ein Teilgebiet (,go area")
herausgenommen, in dem neue Pumpanlagenstandorte gefunden werden
sollen. Im gesamten Testgebiet jedoch ist der gegebene Flurabstand
einzuhalten. Der einzuhaltende Flurabstand ist von der Landnutzung
abhangig. Er wurde unter der Nutzung eines GIS aus
Landnutzungsinformationen abgeleitet und unter Verwendung eines
Gelandemodells zu einem einzuhaltenden Wasserstand umgerechnet. Die
Verteilung des einzuhaltenden Wasserstandes, und damit implizit der
einzuhaltende Flurabstand, wurde als Referenzwasserstandsverteilung
unter FEFLOW® abgelegt. Analog wurden das Testgebiet und das Gebiet
potenzieller Anlagenstandorte als Referenzverteilung abgelegt und damit
flir den Optimierungsprozess verfligbar gemacht.

Fir die Optimierung wurde eine quasistationdre Variante des LINEG-
Regionalmodells verwendet, die den Zustand November 2006 beschreibt.
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2.1.2.2.1

2.1.2.2.2

Mit Hilfe dieses Modells war fur die ,go area“ die notwendige
Férdermenge unter Berlicksichtigung des einzuhaltenden Wasserstandes
in der gesamten ,test area“ zu minimieren. Dabei konnten die
Pumpanlagen in Lage und Leistung frei variiert werden. Verwendet wurde
der Optimierungsalgorithmus PSS.

Vermeidung numerischer Instabilitidten

In den ersten Optimierungsversuchen haben hydrogeologisch unsinnige
Varianten, z.B. hohe Pumpmengen im geringmachtigen
Grundwasserleiter, zu numerischen Instabilitdten gefiihrt. Hierdurch
stiegen die Simulationszeiten extrem an, was zum Abbruch der
Simulationsjobs flihrte, da diese die maximale Walltime Uberschritten,
was wiederum die Fortsetzung des Optimierungsjobs verhinderte. Daher
wurde ein Verfahren implementiert, das Modelllaufe flir ungultig erklart,
die Wasserstdnde an Brunnen aufweisen, die hydrogeologisch keinen Sinn

BN learned> Numerische Instabilititen einzelner Modellaufrufe
kdnnen zum Abbruch des gesamten Optimierungslaufs fiihren und sind
durch technische MaBnahmen oder eingeschréankte Bereiche der
Zielvariablen zu vermeiden.

Reduzierung der Freiheitsgrade durch serielle Bearbeitung

Unter Einsatz dieses Mechanismus konnten zwar im Sinne der
Optimierung gearbeitet werden. Da in Anlehnung an das Ausgangsmodell
mit 30 Brunnenstandorten gerechnet wurde, war eine immer noch sehr
hohe Zahl an Freiheitsgraden von 90 zu bewaltigen. Mit den zur
Verfligung stehenden Ressourcen konnte keine giltige Losung generiert
werden, d.h. keine Lésung, die den Wasserstandsvorgaben genugt.

Es wurde daher zur Reduzierung der Freiheitsgrade eine serielle
Vorgehensweise gewahlt. In einem ersten Schritt wurden verschiedene
Optimierungsjobs zur Standortfindung gewahlt, die mit unterschiedlichen
Anlagenanzahlen und fixen Pumpmengen ginstige Modellvarianten
generieren. Dabei ist eine Variante umso gunstiger, je deutlicher die
Wasserstandsvorgabe (fir die gesamte test area aufsummiert)
eingehalten wird. Eine Variante, in der 5 Standorte fiir Pumpanlagen a
3000 m3/d zu suchen waren, konnte innerhalb von 6391 Modellaufrufen
keine LOosung ohne Verletzung der Wasserstandsvorgabe generieren.
2496 Modellaufrufe wurden bendtigt, um eine glltige Lésung unter
Verwendung von 10 Anlagen a 2000 m3/d zu erzeugen.

Diese Lésung war Ausgangspunkt flar eine Optimierung der
Gesamtpumpmenge unter Nutzung und Beibehaltung der gefundenen
Standorte. Damit wurde die Anzahl der Freiheitsgrade auf 10 reduziert.
Startwert der Pumpmengen war 5000 m3 pro Tag und Anlage. Nach 4052
Modellaufrufen wurde eine Ldsung gefunden, die die im Jahr 2006
tatsdchlich verwendeten Pumpraten von ca. 27 Tsd m3/d in der ,go area"
um ca. 1400 m3/d und damit etwas mehr als 5 % unterbietet. Es kdnnten
also im Gesamtjahr rechnerisch ca. 2 Mill. m3 weniger geférdert werden.
Herauszuheben ist, dass einige Standorte seitens des Algorithmus bereits
wegrationalisiert wurden und andere aber noch nicht angepasst wurden.
Daher ist davon auszugehen, dass noch bessere Ldsungen gefunden

19.12.2008

28



In-Grid - Innovative Grid-Entwicklung fiir ingenieurwissenschaftliche Anwendungen .&

AP 2.5: Integration und Optimierung komplexer Grundwassermanagementsysteme

werden koénnen. Aufgrund von technischen Problemen wurde der

Optimierungsjob jedoch systemseitig abgebrochen.

Im Rahmen des AP 25 wurden Ressourcen der D-Grid Partner HLRS,

Medigrid, SCAI und Universitat Siegen genutzt.

Hiermit ware ein

theoretischer Parallelitatsgrad von 90 Cores gegeben, der jedoch auf
Grund von konkurrierenden Nutzern oder zeitweiligen Ressourceausfallen
in der Regel nicht erreicht werden konnte. Ein massiv paralleler Test ist
mit Verfiigbarkeit des grafiklosen FEFLOW® 5.4 Kerns Anfang 2009

g8REGY: learned> Eine groBe Anzahl an Freiheitsgraden erfordert eine
breite Rechenressourceninfrastruktur, um giltige Lésungen zu ermitteln

und erfolgreich zu optimieren.

Lesson learned-> Die Anzahl der Freiheitsgrade kann durch serielle
Optimierung der Zielvariablen reduziert werden. Jedoch kdénnen damit
nicht alle méglichen Varianten in die Losungssuche einbezogen werden.

Manuelle Eingriffe in den Optimierungsvorgang sind notwendig.

2.1.2.2.3 Reduzierung der Freiheitsgrade durch Umstellung der ZielgréBen
auf Ganzzahlwerte und durch den Einsatz der Knotennummern

statt der Echtweltkoordinaten zur Positionsbeschreibung

Zur Vermeidung der Nachteile der seriellen Vorgehensweise,
vorhergehendes Kapitel, wurden weitere Anderungen

Optimierungsstrategie vorgenommen.

siehe
der

Die Anzahl der generierbaren Losungen wurde durch den Einsatz von
Ganzzahlwerten bei der Erzeugung der ZielgrdoBe deutlich reduziert, ohne

die Genauigkeit spirbar zu senken.

Die Positionsdefinition wurde nicht wie bisher mittels Echtweltkoordinaten
durchgefiihrt, sondern Uber die Knotennummern des Finite-Elemente-
Netzes aller Knoten, die in der go-area liegen. Zum einen wurde damit
der Freiheitsgrad reduziert. Zum anderen konnte die Erzeugung von

identischen Losungen vermieden werden, die bei

der Nutzung von

Echtweltkoordinaten auftritt, da die Echtweltposition flir den Modelllauf

auf den nachstgelegenen giltigen Knoten gemappt wird.

Die Nutzung dieser beiden MaBnahmen erlaubt einen vollstdndigen
Optimierungslauf flr das beschriebene Szenario ohne manuelle Eingriffe.
Der Optimierungslauf wurde nach einer Laufzeit von ca. 4 Wochen und

mehr als 20000 Simulationen auf Grund einer

Stromabschaltung abgebrochen.

bevorstehenden

Die vollstandig automatisiert erzielte Losung lag zu diesem Zeitpunkt mit
knapp 26 Tsd m>/d in einer &hnlichen GréBenordnung, wie die durch
serielle Bearbeitung in Kapitel 2.1.2.2.2 beschriebene Lésung, jedoch mit
deutlich mehr Simulationsldufen als die zweistufige Optimierung.

Dennoch ist diese Vorgehensweise vorzuziehen,
Zwischenbearbeitung erforderlich ist.

da keine manuelle

Dartber hinaus steht zu erwarten, dass durch einer verbesserte
Parametrisierung des Optimierungsjobs (z.B. angepasste Grenzwerte der
Pumpmengen oder eine gednderte Anzahl an Pumpstandorten) noch
bessere Ergebnisse bei unter Umstanden weniger Simulationslaufen
erreicht werden kdénnen. Diesbezligliche Untersuchungen sind im Rahmen

des massiv parallelen Tests 2009 geplant.
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Lesson learned-> Der Einsatz von Ganzzahlwerten statt realer Zahlen
reduziert die Anzahl der generierbaren Lésungen deutlich.

Lesson learned->Die Positionsdefinition mittels Knotennummern
reduziert die Freiheitsgrade und die Generierung identischer
Modellvarianten deutlich und ermdglicht so eine automatisierte
Standortoptimierung, die mit Weltkoordinaten manuelle Eingriffe
erfordert.

2.1.3 Vorbereitung des Praxiseinsatzes, weiterfiihrende Arbeiten

Derzeit gibt es erste Anfragen nach Optimierungslésungen vor allen
Dingen aus dem Bergbau Umfeld. Stetig steigende Energiekosten und der
Ausblick, dass einige EntwdsserungsmaBnahmen auch in der Zukunft,
sprich nach SchlieBung der Bergbauaktivitaten, nicht eingestellt werden
kdnnen, lassen den Ruf nach optimierten Pumpenstandorten und
Férderregimen laut werden. Nach ersten Verdéffentlichungen unserer
Erfahrungen mit FEFLOW® im Grid erhielt die DHI-WASY alsbald Anfragen
bezliglich kommerziell nutzbarer Lésungen, nicht nur von Blros die fur
den Bergbau arbeiten. Es sollten kurzfristig Losungen geschaffen werden,
die es mit den derzeitigen Lizenzierungsmdglichkeiten erlauben,
FEFLOW® im Grid zu betreiben. Diese Ubergangslésungen werden direkt
durch DHI-WASY GmbH betreut und dienen auch der Sammlung von
Erfahrungen. Eine erste Vergleichsrechnung einer Optimierung im Grid
gegenuber sequentieller Ermittlung der optimalen Parameter hat gezeigt,
dass bei angenommen gleichen Resultat der Optimierung die
Energieeinsparung im Zeitraum der schneller zur Verfligung stehenden
optimierten Lésung betrachtlich héher waren wie die Aufwendungen flr

BfR SHdddHNG8H breiten Einsatz dieser Technologie zu gewahrleisten, ist
die Schaffung eines speziellen auf die Grid Nutzung ausgerichtetes
Lizenzmanagement erforderlich. Dieses ist fur die Zeit nach dem
FEFLOW® Technologiewechsel geplant, der fiir 2009 angekiindigt ist. Im
Rahmen des Technologiewechsels sind die Anforderungen, die eine Grid
Nutzung an das FEFLOW® Kernprodukt stellt, zu integrieren oder
zumindest vorzubereiten. Diese Schritte lassen sich unter optimalen
Bedingungen bis zum Ende des Jahres 2010 bewerkstelligen, so dass ab
diesen Zeitpunkt eine kommerzielle Nutzung von FEFLOW® im Grid nichts
mehr im Wege steht.

In der Zwischenzeit werden die bestehenden Lizenzierungsmadglichkeiten
genutzt, um diesbeziigliche Anfragen bearbeiten zu kénnen. Uber den
Lizenzmanage NetLM werden fir einen definierten Zeitraum die bendtig-
ten Lizenzen zur Verfligung gestellt und kénnen von den einzelnen Grid
Knoten abgerufen werden. Damit ist noch keine Abrechnung auf CPU-Zeit
Basis mdglich aber es lassen sich projektbezogene Lizenzen erstellen und
kalkulieren.

Somit kann DHI-WASY schon in der Ubergansphase potentiellen Kunden
die Lé6sung von umfangreichen Problemstellungen im Grid ermdéglichen.

Bei der Anschlussféhigkeit der Projektergebnisse erdffnen sich zahlreiche
Felder. Denkbar hierbei ware in einem ersten Schritt die Ausdehnung der
Anwendung auf neue Einsatzgebiete. Neben den in der Projektlaufzeit
behandelten Themen Strémungs- und Stofftransport beherrscht das
Simulationssystem FEFLOW® auch den Wé&rmetransport. Dieser kommt
beispielsweise bei der Planung oberflachennaher Geothermieanlagen oder
beim der Planung und dem Betrieb von Kraftwerken zum Einsatz. Das
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entwickelte System koénnte beispielsweise zur Optimierung solcher
Anlagen in der Planungsphase eingesetzt werden. In entsprechenden
Pilotprojekten ware zu prifen, ob das System flr solchen Planungen
bereits eingesetzt werden kann oder ob hierflir Modifikationen z.B. an den
Optimierungsalgorithmen erforderlich waren.

Weiterhin ist der Ansatz der modellbasierten Optimierung nicht auf den
Einsatz der Finite-Elemente-Simulation beschrankt. Speziell die
Optimierung bietet Potenzial, in Verbindung mit weiteren Modellen
eingesetzt zu werden, beispielsweise beim Flussgebietsmanagement oder
in Planungsprozessen des Katastrophenschutzes. Hierbei unterstiitzt die
Service-Orientierung das Einbinden anderer Modelle.

Eine weitere Anschlussfahigkeit besteht auf dem Gebiet der Koppelung
unterschiedlicher Modelle. Simulations- oder Modellverbundsysteme, die
Planungs- und Entscheidungsprozesse durch Kopplung unterschiedlichster
Modelle unterstiitzen, sind zunehmend im Einsatz. Die Ergebnisse eines
solchen Prozesses zu optimieren, stellt einerseits voéllig neuartige
Anforderungen an Methodik, Rechenkapazitét und damit verbundene
Arbeitsabldaufe, andererseits bietet es jedoch enormes Potential zur
Verbesserung der Effizienz eingesetzter Mittel sowohl monetar als auch in
Bezug auf die erzielten Ergebnisse.

Dartiber hinaus besteht eine wirtschaftliche Anschlussfahigkeit in der
Implementierung eines Grid-fahigen Lizenzmodels, um die Grid-
Technologie in breitem Umfang kommerziell nutzbar zu machen. Die
Nutzung kommerzieller Software im Grid-Umfeld wird derzeit meistens
von den geltenden Lizenzbedingungen verhindert. In der Regel werden
auf den Arbeitsplatz bezogene Lizenzen oder so genannte Floating
Lizenzen angeboten, die dann einer Gruppe von Nutzern zur Verfligung
steht. Nutzer erwerben immer nur so viele Lizenzen, wie fiir den taglichen
Arbeitsablauf benétigt werden. Bei der Bewaltigung von Aufgaben im Grid
werden flr einen bestimmten, absehbaren Zeitraum viele kommerzielle
Lizenzen bendétigt. Da auch die Nutzungsrechte an kommerzieller
Software in der Regel auf einen Eigentimer beschrankt sind, lassen sich
Grid-Konstellationen, die die Lizenzen mehrerer Eigentimer bilndeln,
lizenzrechtlich nicht bilden. Das heiBt, flir den Einsatz im Grid missen
neue Lizenzbestimmungen geschaffen werden und fir die Verwaltung der
Lizenzen mussen entsprechende Lésungen entwickelt werden.

Im gegebenen Fall sollte ein FEFLOW® Nutzer, der mit seiner Lizenz ein
Modell entwickelt hat und z. B. die optimalen Parameter ermitteln
modchte, in der Lage sein, mit seinem Modell auf der Hardware eines
entsprechenden Dienstleisters diese Aufgabe zu l6sen. Dazu muss der
Dienstleister entsprechend den Vorgaben die Mdéglichkeit haben,
kommerzielle Grid-Lizenzen zu erwerben.

Fir den Einsatz in Grid-Systemen ist in FEFLOW® folgende Lizenzstruktur
geplant: Es wird sogenannte Core- oder Grid Lizenzen geben, die sich
wie folgt von den Standardlizenzen unterscheiden werden.

e Grid Lizenzen sind reine Rechenlizenzen mit denen ein Pre- oder
Postprocessing nicht méglich ist.

e Die Nutzung ist immer zeitabhangig. Nach Ablauf kann die
Lizenz nicht wieder aktiviert werden.

e Eine Grid Lizenz hat einen fixen Preis.
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e Die Zeitdauer der Gultigkeit einer Grid Lizenz hangt von der
genutzten Funktionalitat ab.

o Die Berechnung der Lizenzkosten eines Auftrages hangen von
der Anzahl der verbrauchten Grid Lizenzen ab.

Ein Dienstleister kann bei Bedarf diese Lizenzen wahrend der aktuellen
Berechnung lber ein Portal erwerben oder sich im Vorfeld mit genliigend
Lizenzen eindecken. Somit ist es dem Dienstleister maoglich, diesen
Service auf seiner Infrastruktur anzubieten.

2.2 Positionen des zahlenmaBigen Nachweises

In der folgenden Tabelle 5 sind die wesentlichen Positionen des
zahlenméaBigen Nachweises im Vergleich von Bewilligung und
Nachkalkulation nach Abschluss des Vorhabens gegenlibergestellt.

Tabelle 5: Ubersicht der wesentlichen Positionen des zahlenmiBigen
Nachweises.

Vorkalkulation | Nachkalkulation
837 | Personal 403.033,00 € 408.264,77 €
838 | Reisekosten 3.600,00 € 3.674,92 €
847 | AfA Investitionen 5.830,00 € 3.095,95 €
Gesamt 412.463,00 € 415.035,64 €

Die geplanten Kosten wurden grundsatzlich eingehalten.

2.3 Notwendigkeit und Angemessenheit der geleisteten Arbeit

Bei dem Vorhaben handelte es sich um die Entwicklung von neuen
Konzepten und Softwarekomponenten zur Grid-basierten Unterstiitzung
ingenieurtechnischer Planungen in der Wasserwirtschaft. Innovative
technische Losungsansdtze fiur bisher zum Teil noch ungeldste
wissenschaftlich-technische Fragestellungen sollten durch explorative
Forschung entwickelt werden. Aus dieser explorativen Natur des
Vorhabens ergibt sich ein natlirliches wissenschaftlich-technisches Risiko
bezliglich des zu erwartenden Vorhabenserfolgs.

Da es sich bei dem Vorhaben nicht um eine direkte Produktentwicklung
handelte und auch noch Risiken hinsichtlich der Realisierbarkeit
bestanden, konnte das Vorhaben nicht allein aus Eigenmitteln des
Unternehmens finanziert werden.

Bei den Zuwendungen handelt es sich fast ausschlieBlich um
Personalmittel, die fir die Durchfihrung des Projektes erforderlich waren.
Der Personaleinsatz ist im Vergleich zur geleisteten Arbeit angemessen.
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2.4 Voraussichtlicher Nutzen

Die Ergebnisse konnen mittel- und langerfristig genutzt werden, um
Forschungs-, Entwicklungs- und Produktionsstrategien miteinander zu

verzahnen und zu unterstitzen. Aus den

Ergebnissen

der

Forschungsarbeit werden Beratungsangebote, Systemkomponenten und

Dienstleistungen  flr  ingenieurwissenschaftliche

wissenschaftliche Einrichtungen entwickelt werden

Anwender

und

DHI-WASY sieht vor, das System zur Grid-basierte Analyse und
Optimierung komplexer Grundwassermanagementsysteme in ein Produkt
zu Uberfihren. Dabei werden zwei Strategien verfolgt: die Nutzung des
Systems flir das Angebot von Dienstleistungen zu dessen Anwendung
durch die DHI-WASY GmbH als Anbieter selbst, sowie die Vergabe von
Lizenzen an andere Anbieter (vorzugsweise leistungsfédhige Unternehmen
und Forschungseinrichtungen / Hochschulen mit Spezialisierung auf

Grundwassermodellierung und Grundwassermanagement.

Der Vertrieb der Grid-Lizenzen ist Uber die gleichen Vertriebsstrukturen
geplant, die auch fiir den Vertrieb von FEFLOW® genutzt werden. Neben
dem Direktvertrieb durch die DHI-WASY GmbH werden die DHI Bliros in
den einzelnen Lindern und die etablierten FEFLOW® Distributoren

integriert.

DHI-WASY GmbH
verkauft FEFLOW Lizenzen
und bietet
Serviceleistungenan

FEFLOW Nutzer oder
Dienststellen, die
Grundwasser bezogene
Auftrage vergeben

Abbildung 12: Geplante Vertriebsstruktur flr Grid-Lizenzen und -Services

GRID Service Povider
Verkaufen GRID basierte
Dienstleistungen

Dieses Model bietet auch groBen Anwendern, den DHI oder Consulting

Biros die Mdoglichkeit, eigene Computerressourcen

zum  Grid

zusammenzufassen und entsprechend Aufgabenstellungen ohne die Hilfe

externer Grid Service Provider zu losen.
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2.5 Fortschritt bei anderen Stellen

DHI bietet fur die optimierte Echtzeitbrunnensteuerung von
Wasserversorgern eine Spezialldésung an. Diese verwendet als
Rechenkern eine MODFLOW-Variante und verteilt die Rechenlast unter
Verwendung der kommerziellen Office-GRID-Middleware auf verfligbaren
PCs des Anwenders.

Grundwassersimulationsanwendungen, die dem Anwender Uber grafische
Nutzerschnittstellen  verteiltes  Rechnen zur Bearbeitung von
Parameterstudien und zur frei definierbaren Optimierung des
Grundwassermanagements ermdglichen, sind bisher nicht bekannt.

2.6 Erfolgte oder geplante Veroffentlichungen

0. Arndt, S. Kaden, U. Junghans, P. Schatzl, F. Thilo: Grid-based
optimization in groundwater management, 10th International Mine Water
Association Congress: Mine Water and Environment, 2. - 5.6.2008,
Karlsbad, Tschechien.

0. Arndt, S. Kaden, U. Junghans, F. Thilo, M. Grauer: Grid Computing for
Optimization and Sensitivity Analysis in Groundwater Engineering, 12th
AIAA/ISSMO Multidisciplinary Analysis and Optimization Conference

10 - 12 September 2008, Victoria, British Columbia Canada.

Kaden, S., Arndt, O., Grid-based modeling in groundwater management,
In: The 7th International Conference on Optimization: Techniques and
Applications (ICOTA7), Dec. 12-15, 2007 in Kobe, Japan, S. 425-426.

F. Thilo, M. Grauer, U. Junghans, S. Kaden, O. Arndt: Applying parallel
computing to support the groundwater modeling workflow and enable
optimization of complex groundwater problems. in Proc. 1st International
FEFLOW User Conference, pp. 155-162, Berlin, 2006.
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