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Hydro-BITS
Agenda @ Basis IT-Struktur fiir die m
Wasser-Zukunft-Bayern

1) Einfihrung LfU (10 Minuten)

2) Ubersichtsvortrag “IT-Themen in WaZuBay aus Sicht von Hydro-BITS” (TUM/LRZ, 30
Minuten)

3) Feedback der WaZuBay-Partner (alle, 45 Minuten)
4) Wrap-up (10 Minuten)

5) Ubersicht “Geplante IT-Workshops” und Feedback der WaZuBay-Partner (TUM/LRZ,
20 Minuten)

6) Nachste Schritte (alle, 15 Minuten)
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MOtlvatlon @ Basi)s,llT—StruktgrfUrdie m

In den verschiedenen WaZuBay-Projekten wird eine Vielzahl von Datenprodukten und
Werkzeugen entwickelt, z.B.

« Aufbereitung/ Weiterentwicklung von Geodaten des LfU
 Erzeugen von Modelleingabedaten
* Modellsimulationen (Desktop, HPC)

« Modellweiterentwicklungen (Parameterisierung, Kalibrierung, UQ)

 Analyse-Tools
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I\/l Otlvatl O n @ Basis IT-Struktur fiir die
Wasser-Zukunft-Bayern

e Synergien zwischen Projekten erzeugen (gemeinsam genutzte Tools und Daten)
« Bereitstellung von Infrastruktur zur Unterstltzung der Datenprozessierung/-analyse
e Standardisierung von Datenformaten und Workflows
 Bereitstellung von Daten durch das LfU zu Projektbeginn
 Einfache Bereitstellung fur verschiedene Projekte/ Nutzer
 Modifikationen/ Abgeleitete Daten versioniert zuriickspielen
e Dissemination von Projektergebnissen nach Projektende
o Zugriffsmaoglichkeiten fur LfU

 Nachhaltigkeit z.B. Wiederverwendung in Folgeprojekte
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Datenaustauschplattform @ Hydro-BITS m

Basis IT-Struktur fur die
Wasser-Zukunft-Bayern

. Datenaustauschplattform sollte nicht ‘from scratch’ entwickelt werden, sondern auf
bereits vorhandenen etablierten Bausteinen aufbauen

« Es gibt keine ‘out-of-the-box’ Lésung fur die spezifischen Anforderungen in WaZuBay

« Untersuchung bereits existierender Frameworks hinsichtlich der Anwendbarkeit in
Hydro-BITS/ WaZuBay

« OpenDataCube
« PAVICS

« HydroShare

. Tethys
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Backend-Komponenten @ e m

Wasser-Zukunft-Bayern

Geoserver:
« Standardkomponente fur die Bereitstellung von Vektor- und Rasterdaten

« Bereitstellung von OGC-Services (z.B. Web Map Service)
1{‘; GeoServer

THREDDS-Server:
 Webserver fur die Bereitstellung von netCDF-Dateien

« Maglichkeit der Erstellung virtueller Datensatze (Aggregation, Modifikation der

Metadaten) ™ Catalog http://10.195.3.16:8383/thredds/ catalog/vhs/ catalog.html

Dataset Size

 OpenDAP-Schnittstelle fur Datenzugriff

E. VHS Example

cosmo_leps2hm_20821830300_12.nc 763.2 Kbytes

° We b M a Ser 1 Ce ecmwZhm_208210838308.nc 267.8 Kbytes
p VI eurgd 2821838386.nc 2.247 Mbytes

icon 2021838312.nc 71.27 Kbytes

o S u bsetti n Se rVi Ce icon d2 grib2 2021821612.nc 4.529 Mbytes
g icon eu 2021830312.nc 1.321 Mbytes

icon eu vhs12@ 2021038312.nc 255.8 Kbytes




Hydro-BIT
Backend-Komponenten @ e m

Wasser-Zukunft-Bayern

HydroShare:

« Dateibasierte Ablage unterschiedlicher Datensatze (Daten, Modellinput,
Modellergebnisse, Skripte, Jupyter-Notebooks, Berichte, ...)

« Metadaten nach Dublin-Core + Erweiterungen, z.B. fur Modelle

« Datensatze kdnnen privat und offentlich sein oder nur mit bestimmten Nutzern oder
Nutzergruppen geteilt werde

e API fur Datenzugriff z.B. in Skripten oder fr Webapplikationen

Web Processing Services:

» Fur Standard-Prozeduren mit vordefinierten Input-/Output-Parametern, z.B. flr
Datenextraktion, Datenanalyse, Simulationen

« Datenprozessierung erfolgt remote auf Cloud-/ HPC-Cluster-Infrastruktur

10



HydroShare e

Wasser-Zukunft-Bayern

@ Hyd TO‘BlTS HOME MY RESOURCES DISCOVER COLLABORATE @ ‘
Basis IT-Struktur fir die )

Wasser-Zukunft-Bayern

RESOURCE

My Resources interact with your HydroShare Content.
COLLECTION

&)
W & m Q Search WEB APP CONNECTOR Q| -

Q Filter
Type Title First Author DateC MODEL PROGRAM

Owned by me o U yp
[ Shared with o -

me () % ‘ resourcel muster, max Mar 23, - MOREL INSTANGE 3 pim;
Addedbyme @ MODFLOW MODEL INSTANCE
Favorites o I ¢ ‘ modflow_test muster, max Mar 23, zuz1 du z puir. wial 23, zuz1 a2 11 p.m.
[ Recently o

Updated

© Not finding what you are looking for?
W Labels it d
. Search for public resources not owned by you on the Discover page.

(] from_proj1 o

© Legend
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Wasser-Zukunft-Bayern

Basis IT-Struktur fiir die
Wasser-Zukunft-Bayern

@ Hydro-BITS HOME MY RESOURGCES  DISCOVER  COLLABORATE

modflow test Resource Specific
Model Output Executed By
& h P @ /7 I Includes output files? No Mame Unspecified
Authors: max muster Sharing Status:  Private
Owners: max muster Views: n Study Area Grid Dimensions
Resource type: MODFLOW Model Instance Resource Downloads: o B Total length in meters 22860.0 Number of layers 1
Storage: The size of this resource is 42.7 KB +1 Votes: Be the first one to [Ea8l this. X .
Total width in meters 15240.0 Type of rows Regular
Created: Mar 23, 2021 at 2 p.m. Comments: No comments (yet)
Number of rows 15
Last updated: Mar 23,2021 at 211 p.m. max muster
Citation: See how to cite this resource Type of columns Regular
Number of columns 10
Stress Period Groundwater Flow
Abstract
Type Steady and Transient Flow package LPF
Some ModFlow test resource
Includes Unsaturated Zone Package (UZF) Yes
Subject Keywords Boundary Condition Model Input
Specified flux boundary package(s) WEL
Lemundwarer) ({Modkiow;) Head-dependent flux boundary package(s) SFR, GHB, UZF General
Maodel solver siPp
Output control package 0OC, GAGE

Content

= | B | I sortby - Q, Search current directory Q
B % @ & B Leammoe

E contents

UZFtest? hab UZFtast? dis UZFtest? gag UZFtest? ghb UZFtest? |pf UZFtest2nam UZFtest2 oo UZFtest? sfr e

O O 0 [

UZFtestZ sip UZFtestZuzf UZFtestZ.wel w

12
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Frontend-Komponenten @ o

Wasser-Zukunft-Bayern

Jupyter:
* Interaktive Datenbearbeitung fur verschiedene Interpreter (Python, R, ...) 9
* Flexibel erweiterbar z.B. fur Git-Anbindung, Visualisierung, ...

e Zugriff auf Datenmanagementkomponenten tber APIs

« Einfacher Austausch von Workflows Uber Skripten

Webapplikationen:
= ‘ VHS Testviewer
* Interaktive Dashboards fur Datenanalyse, .
Visualisierung, ...
o Ubersicht/ Management verfiigbarer Daten =

Maximum value

(z.B. HydroShare)

13



. Hydro-BITS
ClimEx Dashboard @ At m

Wasser-Zukunft-Bayern

Ein beispielhafter Anwendungsfall
 Demonstrator fur georeferenzierte Daten im netcdf Format
o Datenzugriff Gber eine Web-Oberflache
e Darstellung auf einer web-basierten Karte
 Anwendung einfacher statistischer Analysewerkzeuge

e Raumlich-Zeitliches Zuschneiden des Datensatz vor dem Herunterladen



WebViewer

* Auswahl von Datensatz, Variable und Tag

« Darstellung auf einer Karte

Select scenario:

kba B |
Select variable:

sfcWind X -

Select date or enter a date in the format DD/MM/YYYY:

04/13/2021

Opacity:

Hydro-BITS

Basis IT-Struktur fir die
Wasser-Zukunft-Bayern
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Download ClimEx-Daten

 Auswahl von Datensatzen
 Zuschneiden auf ein Rechteck
» Einschranken des Zeitbereiches

» Bereitstellen einer netcdf Datei

Select dataset:

kbd

Variable:

sfcWind

Enter coordinates for the bounding box:

Latitude.min Latitude.max
47 49

Longitude.min Longitude.max
10 12

Select start date and end date:

04/12/2021 —> 04/30/2021

&

Hydro-BITS
Basis IT-Struktur fiir die
Wasser-Zukunft-Bayern

Download parameters:

dataset: kbd
variable: sfcWind
latitude min: 47

latitude max: 49
longitude min: 10
longitude max: 12

start date: 2021-04-12
end date: 2021-04-30

CREATE NC FILE link to file




Basis IT-Struktur fur die
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Statistische Auswertung @ Hydro-BITS

« Auswahl einer Variable an einem Punkt (Breitengrad, LAngengrad)
* Einschranken des Zeitbereiches

e Berechnung und Anzeige von Mittelwert, Standardabweichung
der Ensembles in einem Graphen

Hydro-BITS
Basis IT-Strukur fr di ClimEx Timeseries Analysis

Wasser-Zukunft-Bayern

Select aggregated ensembles:

S:lzl:!slaﬂdalsandenddalf i ﬂﬁ‘ 1 m "R | M| M] ‘l : M
040012021 —> 06/3012021 m J m‘f‘ | n W '! Il li \“l'x i1 l“.
Input control paramelers: M l ’W l “ W“ \ “\ l \ \

aggregated ensemble:  tas_ensemble U! i \ V

e = 1 \ ‘N\‘ il ll ;UWNV WW%MW ‘-N

= i

17



Statistische Auswertung b htl

Wasser-Zukunft-Bayern

Select variable:

tas_ensemble X - ensemble statistics
Latitude Longitude
- —— mean
‘ I === mean+std
481 101 - ‘ | =
max
Select start date and end date: min

04/04/2021 %; 04/20/2021

Input control parameters:

variable: tas_ensemble

latitude: 48.1

longitude: 10.1

start date: 2021-04-04

end date: 2021-04-20

PLOT GRAPH

Apr 5 Apr 7 Apr g Apr 11 Apr 13 Apr 15 Apr 17 Apr 19

18



Basis IT-Struktur fur die

The idea behind JupyterHub - an ‘easy' way to: e EE

JupyterHub/Dashboard for Model Simulation(s) @ Hydro-BITS m

» Collect the code and simulation/processing pipelines among researchers, developers, etc.

e Share execution environments as well to facilitate the easy execution of the pipeline and

reproduction of the results oo I
Data lion and i Analysis - H Model Larsim
Set Larsim Parameters e
[ ] S h a r e m O d e St d at aS et S n e C e S S a ry BRun simulation without changing any paramtares SiataaTon R
B Change par i the simulation
Ta:;;:’: mmmm — Specify configuration (json) configuration ‘u::s s
. . . - ) Jcontgurat
for the execution of the pipelines. e e

40000 1000 450 ‘"'D":‘mﬂ""’r a:‘:":": ez

Az ISF - s

15 03 i

Drmin Drmax Sal sl er w .

- 8y :rsa? ‘ .:m da l ’ﬂhl' ’(EW \l‘ i %‘b’}r L | ‘1 | H\ | ' f u v
| V | ‘ | |
LAl Parameters: Set 1 m-up period | !
AAAAA
Chocsa w rators T ey ﬁv‘"““‘“ 4 > ‘

locker baumbest. w‘;«.- uuuuuuuuuuuuuuu

19



JupyterHub/Dashboard for Model Simulation(s) @ Bass TStruktur fr die

Hydro-BITS

Wasser-Zukunft-Bayern

Example: Automatic and adaptable Larsim simulation runs; featuring: change of parameters,
computation of GoF, inspect the input/forcing and output data, etc.

Choose the modal

All
®Larsim
WaSiM

Specify [Larsim] data input file

jes/Larsem/Larsim-data

The path to the inpul Larsim data; o ies/LansamiL -data

Specify Larsim] configuration (json) file

Jeanfigurations larsim_masterjson

The path fo th guration file you hive specifisd:

tons._larsim_

Dot the wamm-up pariod

Cheose warm-up durations:

Warm-up duration: 53h

Set Larsim Parameters

BFun simulation without changing any paramterss
ExChange paramaters of the simulation
CFtun Ensabile Sim, & UQ

===

Specily folder to save results

Aarsim_trial_run

The output of the simulation will be saved in the following folder

i i _trial_nin

Select Discharge Station
OCustomizeChan

al | | * | Keenihot
Select GoF

= AMSE

@ Hydro-BITS

Simulation Controls

St simulation tirme

By choosng the suriing sed ending dite

pE/OLE01 % DATHA0M

Select Precipitation Station
CCustom o

Spacify [Larsim] data inpur file

romedgatimet Repositories Larsim/Larsam-datn

Tha path %0 tharineut Larsim data: home'gadSmet Feposicros/LarsimyLarsim-datn

Spacify [Larsim] configuration (son fle

feorTgurations_Lasim_mast e pson

Thve puaih 1 B configumtion fik you have soecied;

OBt the warm-um parind

Chotte wansr-ep durations:

Wam-up durason: 53h

Data Exploration and Statistical Analysis

Precipitation
I e e 7 e A, el B me R i e S s R e e e K WL i —
et el e g i ey e Y o A e et i i e
iRl e S sl
\W’T’VT_V""F’_W"'W—V_W T o | F
| £
o
z
oy oy
201
T Y v A ™ w T
TR
¢
— e m—
—_— e e S -
May' My My 18
Fi
e e e e - & -
e — e— — e —
TS

Discharge
$Show Menswed OO0 not show measured
@Show O Simulstiens ODe net show Simulations.

Stations




Basis IT-Struktur fur die
Wasser-Zukunft-Bayern

JupyterHub/Dashboard for Hydro-BITS
forward Uncertainty Quantification (UQ) @

Set Larsim Parameters
* One of the options in the dashboard: s i
. I . EIRun Ensable Sim, & UQ
 Account for the variability in the output data/Qol
due to the uncertainty in the model parameters in an ensemble manner

Uniform

lower upper

 In the background, relying on the algorithms and libraries for
forward uncertainty quantification and global time-varying sensitivity analysis e

0.3 01

UQ Setting

Uneerain Predictions /\ UQ Method e

Number of MC Evaluations 19

- Quantity of Interast @ .
i l b shiilh i ng {n.g.uummmal;ymmmm momant of Sampling Rule | |atin_hypercube

[P T I PR R PTT Sample from standard dist? | transform
Comparing Larsim Forward UQ results and Measured for MARI station Quadrature Rule  gaussian
Quadrature Order g
- "y ] !! U T 1 i
2 gPCE Poly. Order g
§ -5
E gPCE Poly Rule | three_terms_recurrence
§ -w
o gPCE Poly Normalized? | parmalized
Apr 21 May 5 May 19 Jun 2
03 Sparse Quadrature? | pg
600
MPI Solver? | finear
= i\
& 400 \
(E /%1 Mpi Method? | MpiPoolSolver
o 200 A
e % ” A
P <8 _J,-'\_f'r i/ \ Disable Statistics? | Trug
Apr 2 May 5 19 Jun 2
201
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. . Hydro-BITS
Nachste Schritte @ At m

Wasser-Zukunft-Bayern

1) Feedback der WaZuBay-Projekte:
. Welche Funktionalitaten sind fur die Projekte winschenswert?

« Fur welche Daten/ Workflows ist die Datenaustauschplattform sinnvoll?

2) Workshops:

e Detalillierte Diskussion zu spezifischen Themen: Datenaustauschplattform, Modelle,
UQ/ Kalibrierung, Anwendungsmadglichkeiten am LfU

3) Implementierung:

» Fokussierung auf die Implementierung eine Untermenge von Services/
Funktionalitaten bis zu Projektende

22
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Geplante IT-Workshops



Hydro-BIT
WaZuBay-Datenaustauschplattform @ e m

Wasser-Zukunft-Bayern

« Datenbereitstellung durch Behorden: Zugriffsrechte, Behandlung prozessierter Daten
aus Projekten, Vorgehen bel Fehlerbereinigung

 Bestandsaufnahme existierender/ prospektiver Datenbestande in WaZuBay, welche
Uber eine Datenaustauschplattform geteilt/ analysiert werden sollen

« Uberblick Uber Standardisierung und Datenformate

« Verflugbarmachung von Prozessierungsworkflows und entsprechenden
Datenprodukten zwischen verschiedenen Projekten und LfU

 Welche Datenanalyse- und Visualisierungsmaoglichkeiten werden von den einzelnen
Projektpartnern benoétigt?

24



Hydro-BITS

Hydrologische/ Hydrodynamische Modelle @ m

 Bestandsaufnahme verwendeter Modelle, Modellregionen und zugehdriger IT-
relevanter Aspekte (Rechenaufwand, Versionen, technische Probleme)

 Bestandsaufnahme verwendeter/ gewunschter Pra- und Postprozessierungs-
werkzeuge. Welche Mdoglichkeiten und Winsche bestehen fir deren
Zusammenfuhrung und Wiederverwendung?

 Mogliche gemeinsame Modellweiterentwicklungen, z.B. in Bezug auf WaSiM

25



: : g Hydro-BITS
Unsicherheitsanalyse & Kalibrierung @ R m

« Uberblick Uber bisherigen Arbeiten zu UQ in Hydro-BITS

 Bestandsaufnahme lber Verwendung von UQ/ Kalibrierung in WaZuBay: Welche
Algorithmen, welche Modelle, welche Parameter, welche Software?

 Welche Werkzeuge sind bereits verflugbar (z.B. flr Larsim)?

 Welche UQ/Kalibierungs-Methoden und Werkzeuge sollen in Zukunft in WaZuBay
verwendet werden?

 Wie konnte eine mogliche Zusammenflhrung und Erweiterung der verfligbaren Tools
umgesetzt werden?

26



Anwendungsmoglichkeiten am LfU @ e m

Wasser-Zukunft-Bayern

 Weiterverwendung projektbezogener Daten am LfU
 Welche Datenzugriffs-/ Analysemadglichkeiten sind in der Praxis relevant?

 Wie werden Modellanderungen/ neue Modelle und Tools (z.B. im Bezug auf UQ) in die
Praxis Uberfuhrt?

27



Organisatorisches

 Weitere Vorschlage bzgl. der Inhalte der Workshops?
e Gibt es weitere Themen fur die Workshopreine?
o Zeitliche Planung:

e Fixer Termin z.B. im 1-2 wochentlichen Turnus?

e Individuelle Terminfindung je Workshop?

&

Hydro-BITS

Basis IT-Struktur fiir die
Wasser-Zukunft-Bayern
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Extra Slides
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JupyterHub for Larsim

Pipelines in the form of Jupyter Notebooks for
processing, inspection, and statistical analysis

Processing, inspection and statistical analysis of
the input and output data

Hydro-BITS
Basis IT-Struktur fiir die

Wasser-Zukunft-Bayern

different purposes, e.g.,
of the input and output data

( Automatic and adaptable Larsim simulation runs \
(featuring change of parameters, computation of

GoF, etc.)

Comparing Larsirn Simulated Discharge and Measured for MARI station

ypeuDischarge [Unahared run]
—— TypaaDrscharge {(Acker, May): 5.3, (Acker, Jun): 7.0, A2: 3.989)
Typa=Masturs

/, Detailed analysis of the Larsim simulation results \

(processing and visualization)

30



JupyterHub for Larsim

Pipelines in the form of Jupyter Notebooks for different purposes, e.g., processing, inspection, and

statistical analysis of the input and output data
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Stationskennung

Discharge and Precipitation Data - MARI and TEUB Station

2016

2018

Hydro-BITS

Basis IT-Struktur fur die
Wasser-Zukunft-Bayern
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| S e
3 Nevatadr—=" {
messheim | an der Donau I1r:~. [104]: # percentage of missing values per station for each year
Ingal t;adl // miseing_over stations_per_year = discharge_DF.groupby([discharge_DF.Stationskennung,\
2 T / discharge DF.TimeStamp.dt.year])[ " Value®].\

‘\\\\C\ﬂmlh‘d 7 l/
J
Mainbura

—— Discharge Data - MARI Station
—— Precipitation Data - TEUB Station

E apply(lambda df: di.isnull({}.mean|}.round(4) * 100}.unstack{)

Rotrenourg missing_over_stations_per_year

an der Laaber
TimeStamp 2003 2004 2005 2006 2007 2008 2000 2010 20

S_CLH‘-IIU‘I! 2012 2013 2014 2016 2016 2017 2018
{

Stationskennung

CHAM 000 10000 100.00 10000 100.00 1000 BABE 000 O09 000 0OC 566 000 000 000 00
CHAU a0 2m 0.0a Do .00 00 000 00O 000 OO0 DO0 000 000 08 T2 an
ESKA 1000 100.00 100.00 10000 37.19 00 000 000 000 058 160 000 000 000 000 o0
FURT o0 0o 0.0 oo 0.00 00 000 347 000 000 DO0 000 100 094 025 o0
GOGM 0.0 0.00 0.00 0.00 0.00 00 000 355 1429 000 000 000 000 3854 1869 00
HIRB 20 0o 0.00 000 .00 00 000 000 000 OO0 DO0 027 038 1605 4366 1000
KIEN 00 000 000 000 000 00 000 035 080 082 000 000 000 000 000 00
KOET 2.0 .00 0.00 000 0.00 00 000 852 000 CO0 000 000 000 094 000 o0
KOTH 00 000 263 000 000 00 000 07 000 000 030 000 000 983 000 00
LEMI o0 .00 3.00 506 0.00 00 000 000 038 414 000 000 000 000 OO0 o0
LOHB o0 0.0 o.0a Do 0.00 00 000 000 000 000 OO0 000 &77 OB8 000 o0

0.0 .00 0.00 B8g 0.00 00 000 000 000 000 000 000 000 000 603 o0

o0 000 0.0 288 000 00 000 000 000 000 D00 042 000 232 09 o0
DESB 0.0 000 0.00 539 0.00 00 000 000 088 702 000 000 000 000 000 00
SAEG 0.0 0o 356 709 .00 00 000 000 008 000 267 026 000 000 OO0 o0
TEAC o0 000 355 599 0.00 00 Q00 000 000 000 000 000 000 027 104 00

0.0 .00 355 478 0.00 00 000 00O 000 036 000 000 000 000 O0CO0 00
VIER 00 000 000 780 000 00 000 435 256 282 000 000 000 000 000 00
IWE 0.0 .00 0.00 0.00 0.00 00 000 000 000 OO0 0OC 000 000 OD0 548 o0
IWIG 1000 377 164 1884 .00 00 084 000 000 0O0 DOO 000 000 0D DO0 an
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