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Modélisation et simulation en géographie
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Systémes géographique et complexité

Nécessité des modéles de simulation en géographie induite par les
multiples complexités de ces systémes ?

@ Complexité ontologique [Pumain, 2003]

@ Complexité dynamique: non-ergodicité et dépendance au chemin
[Pumain, 2012]

@ Complexité et co-évolution [Raimbault, 2021a]

o Complexité et emergence [Raimbault, 2020]



Théories et modéles

Succession historique d'épistémologies dans le cas des systémes de villes
[Varenne, 2017]:

© Déduction depuis la théorie (top-down): Christaller

@ Induction depuis I'empirique (bottom-up): Berry

© Vers une épistémologie abductive (interaction iterative
théorique-empirique): Pumain

— la simulation permet la synthése



Validation des modéles de simulation

Multiples approches de la “validation” et “verification” des modéles
[Rey-Coyrehourcq, 2015]: origine dans I'ingénierie systéme; statut épisté-
mologique lié aux fonctions du modéle; approches empiriques ad-hoc.

Constat d'un manque d’outils

En pratique: tests unitaires du programme, validation interne, sorties vi-
suelles, reproduction de motifs (quantitatif ou qualitatif), pouvoir prédictif,
analyses de sensibilité.

— en pratique, peu de latitude sur les hypothéses théoriques et de mod-
élisation; peu d'interaction entre les domaines de connaissance.

[Rey-Coyrehourcq, 2015]: vers une validation par I'évaluation (faits stylisés,
pattern-oriented modeling, multi-modélisation) en interaction avec la théorie
et I'empirique.



Nouvelles méthodes pour la simulation en sciences sociales :

ERC Geodivercity

Développement de la théorie évolutive des
villes [Pumain, 2018]

et — Faits stylisés saillants pour I'ensemble
ul N . . .
Romain Reuillon des systémes de villes principaux

— Construction de modéles de simulation
Urban

(modeles a visée explicative)
: — Outils et méthodes d'exploration des
Dynamlcs and modéles de simulation : OpenMOLE
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Environnement scientifique d'OpenMOLE [Raimbault, 2018
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Principes d'OpenMOLE

(i) Méthodes d'exploration et de validation innovantes; (ii) Passage a I'échelle par
calcul distribué; (iii) Embarquement des modéles sans interférence.
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Une interface web ergonomique

ﬁ OpenMOLE

% 00_Hello World in Python
01_Hello World in R
Hello World in Seilab.
03_Hell
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Container.oms X

Compile only AAA

val 1 = vallint]
val result = Val[string]
val resultint = VallInt

val container =
ContainerTask(

apt update”, "apt install -y bash'),

W = se
stdout = result
set
inputs += i

)

parse =

alaTask("*"val resultint = result.sp

inputs += result,
outputs += resultInt
)

£\n") Last totnt ) set (

Directsanpling(
sampling = 1 in (0 to 10)
r -~ parse
) hook (workbirectory / “result.csy’)




Modéles de simulation




‘ Agnostique aux langages

C
R

C++
Java
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Python
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Modéle NetLogo

val model =
NetLogo6Task (
workDirectory / "Fire.nlogo",
List("setup", "while [any? turtles] [go]")) set (

inputs += seed,

outputs += (seed, density),

inputs += density mapped "density",
outputs += burned mapped "burned-trees"

DSL pour les scripts basé sur scala



Modéle R

Val[Int]

rTask =
RTask("""

source( "function.R")

function(i)""") set (
resources += workDirectory / "function.R",

inputs += i

Syntaxe similaire pour la PythonTask



Container docker

val i = vallIntl
val result = Val[String]
val resultInt = vallIntl]

val container =
ContainerTask("debian:stable-slim", "echo $((${1i}*2))",
install = Seq("apt update", "apt install -y bash"),
stdOut = result
) set (
inputs += 1

)

val parse =
ScalaTask("""val resultInt = result.split("\n").last.toInt""") set {
inputs += result,
outputs += resultlnt

)

DirectSampling(
sampling = 1 in (0 to 18},
evaluation = container -- parse

} hook (workDirectory / "result.csv")



@ Estimation de paramétres
@ Analyse de sensibilité

e Etude de robustesse

@ Optimisation

Congues pour passer a I'échelle, prendre en compte la stochasticité, étre
utilisable sur n'importe quel modéle et environnement de calcul.



DirectSampling(
evaluation = myModel,
sampling =

LHS (

500,
diffusion in (10.0, 100.0),
evaporation in (10.0, 100.0)

)

Exemple de syntaxe d'une méthode : échantillonnage explicite



Environnements de calcul: passage a |'échelle

Prototypes locaux, passage a I'échelle transparent: zero déploiement, pas
de connaissance technique requise, pas d'installation préalable.

val cluster = SLURMEnvironment("login", "cluster.domain.org")

DirectSampling(
evaluation = myModel on cluster,
sampling =
LHS (
500,
diffusion in (10.0, 100.0),
evaporation in (10.0, 100.0)

)




Environnements supportés

Environnements de calcul disponibles :

@ Multi-thread
@ Delegation through SSH
e PBS
e SLURM
@ Condor
e SGE
o OAR
e EGI Grid



Role des méthodes dans le processus de modélisation

Cadre théorique et méthodes (algorithmes) pour accompagner le
processus de modélisation

Un processus de modélisation:

@ Tracable: comprendre les choix effectués
© Reproductible: vérification des raisons de ceux-ci

© Reéutilisable: étudier des choix alternatifs



Evaluation des modéles et théories

Mechanism 1
Hypothesis 1
Mechanism 2

Hypothesis 2 == Mechanism 3

Construire et évaluer une théorie impliquant des effets causaux par sa
capacité a (re-)produire des motifs ou données.
Evaluation: Comment s’assurer de

@ La suffisance des mécanismes ?

@ La nécessité des mécanismes ?

© L'unicité des mécanismes ?



Suffisance [Schmitt et al., 2015]

Approche classique: échantillonnage (ex. Sobol) — énorme quantité de
données produites; le probléme devient une question de fouille de
données; espace des paramétres laissé majoritairement inexploreé.
Approche inverse: des sorties aux paramétres

Formalisation thématique d’indicateurs:

log-normal
distribution

log (taille)

processus ? .
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Résultats de calibration

Pas de compromis entre les trois objectifs.

Searched pattern Produced pattern
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Performances: gestion de la stochasticité (gain x100), calcul distribué
(gain x1000)



Nécessité [Reuillon et al., 2015]

Nouvel algorithme

© Détecte si un paramétre est nécessaire
© Contraint mieux les bornes des paramétres

© Facon indirecte d'identifier des extensions possibles



Algorithme des profils

Elitism

Initial sampling

profile(x1)
A

solected ponts
2D projection excluded points

y

Stopping criterion met?

New sampling

Profile approximation

PSR
points ofthe profie
theorotical continuous profie

Meilleure calibration pour des pas fixés le long d’une dimension



Algorithme des profils
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Résultats
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Unicité [Cottineau, 2014]

Automatisation de la confrontation entre hypothéses/mécanismes
alternatifs

Thematic hypothesis Candidate models

Mechanism 1 M%m 1 Mechanism 1

Mechani 1 Mechanism 2 Mechanism 2 Meciyfism 2
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Generate 5» veYm3 Mechanism 3 Ve ns

Mechanism 2 Meom 4 M,%...A Mechanism &
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New calibration algorithm
designed to calibrate
a model family
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Multi-modélisation (64 modéles)

Axe 2
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Calibration de la famille de modeéles

Meilleur jeu de paramétres pour I'ensemble des 64 modéles obtenu par un
algorithme NSGAZ2 par niches

Contribution of mechanisms to the quality of simulation (closeness to data)

Models with different combination of mechanisms have been callbrated inensively against empirical data, using generic algorithms for more than 100000 generations. This plot shows the results of a regression explaining one
measure of the quality of models (a smal difference between simulated and empirical urban trajectories) by their mechanisms composition (the fact that any of the supplementary mechanisms is activated or not" Each bar represents
the value of the estimated coefficient for each activated mechanism, in comparison with the same model structure without this mechanism, everything else being equal.
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Recherche de motifs [Chérel et al., 2015]

Simulation Projection
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Recherche de nouveauté

Entrées produisant des motifs rares ont une forte fitness
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Résultats
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Résultats
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Résultats
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Probléme inverse

Simulation Projection
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Résultats : minimisation d'une fonction de Rastrigin

Formulation: A pattern < €
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Analyse de sensibilité spatiale

Traditional modelling workflow

simulation
model
u

simulation sensitivity
— analysis

outputs

domain

rowaage
variation /
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generator geometric —— by type
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Raimbault, J., Cottineau, C., Le Texier, M., Le Nechet, F., Reuillon, R. (2019). Space Matters: Extending Sensitivity Analysis to Initial
Spatial Conditions in Geosimulation Models. Journal of Artificial Societies and Social Simulation, 22(4).

Raimbault, J., Perret, J., & Reuillon, R. (2020). A scala library for spatial sensitivity analysis. GISRUK 2020 Proceedings, 32.
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Raimbault, J. (2019). Second-order control of complex ~ Raimbault, J., Perret, J. (2019). Generating urban
systems with correlated synthetic data. Complex morphologies at large scales. In Artificial Life Conference
Adaptive Systems Modeling, 7(1), 1-19. Proceedings (pp. 179-186).




Couplage de modeles

Modéle de transport 4 quatre étapes modulaire en utilisant des briques et
données ouvertes

Modeéles intégrés :
e MATSim (MATSim Community) pour le transport
[W Axhausen et al., 2016]

@ SPENSER (University of Leeds) pour la population synthétique
[Spooner et al., 2021]

@ QUANT (CASA, University College London) pour les interactions
spatiales [Batty and Milton, 2021]

@ spatialdata library (OpenMOLE community) pour les données
spatiales [Raimbault et al., 2020]

Raimbault, J., & Batty, M. (2021). Estimating public transport congestion in UK urban areas with open transport
models. GISRUK 2021 Proceedings.



Couplage de modele : urbanisme et ilot de chaleur

Projet SURe (collabora-
tion LASTIG, ISC-PIF, EPI-
DAPO)

— couplage du
modéle SimPLU3D
[Brasebin et al., 2017]

avec un modéle d'illot de
chaleur urbain pour trouver
des compromis entre densité
et UHI.




Couplage de modeles : vers des modéles multi-échelles
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Processus spécifiques aux échelles, le couplage nécessite des ontologies
dédiées

Raimbault, J. (2021). Strong coupling between scales in a multi-scalar model of urban dynamics. arXiv preprint
arXiv:2101.12725.

Raimbault, J. (2021). A multiscale model of urban morphogenesis. arXiv preprint arXiv:2103.17241.
Raimbault, J. and Pumain, D. (2023). Innovation dynamics in multi-scalar systems of cities. ALIFE 2023.



Synthése : benchmark d'OpenMOLE

o Apache
Type Criteres Taverna Spark Jupyter Dakota PEST++
Mo Appel d'executable
Mo Execution de containers
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iliser Open

Documentation Demo Download Community

OpenMOLE

Free and open
source model
exploration
software.

on your model

e

— Executable java sans installation sur https://openmole.org, code source a
compiler sur https://github.com/openmole/openmole

— Demande d’une instance en ligne personnelle sur https://my.openmole.org :
contacter I'équipe de développement




Aide et contribution
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Formation
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Model Evaluation & Exploration with-Open

November 13th and 14th, 2023 Paris - France

Journées de formation ExModelo (ISC-PIF, novembre)
https://workshop.exmodelo.org/ : candidatures ouvertes
(participation gratuite), dans |'héritage des 3 éditions de I'école d'été



Conseil scientifique et R&D
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Résumé du positionnement d'OpenMOLE

Un saut qualitatif dans la connaissance extraite d'un modéle de
simulation par les méthodes d’exploration des modéles

Exemples pluridisciplinaires : SimpopLocal [Schmitt et al., 2015], Marius
[Chérel et al., 2015], modélisation en écologie [Lavallée et al., 2018], en
épidémiologie [Arduin, 2018], etc.

Caractéristiques principales :

— Role unique des axes complémentaires de I'accés aux environnements,
de la disponibilité des méthodes, et de I'embarquement des modéles.

— Construction itérative et intégrée des modéles et théories, en utilisant
I'ensemble des dimensions de la connaissance favorisées par la simulation
et le calcul (modélisation, théorie, empirique, données, méthodes, outils
[Raimbault, 2017]).

— Couplage des modéles et reproductibilité au coeur de |'approche par
workflow [Passerat-Palmbach et al., 2017].

Il Une brique essentielle pour la partie simulation du futur
Jumeau Numérique !!
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