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Simulationsmodelle in der Lehre

Viele Lehrinhalte in MINT-Fachern ...

« beruhen auf physikalischen, chemischen oder biologischen Prozessen

« konnen mit mathematischen Modellen beschrieben ... dN
: . dr —7-N. N
« ...und am Computer simuliert werden G
r=lmaz - S
ks +.5

« Eigene Erfahrungen sammeln
« EingangsgrofRen und Modellparameter manipulieren

« Auswirkungen von Entscheidungen werden digital visualisiert Digitales 1.,

Inder ren &
Ochs €men
Heft 1 Pttty chule
" ung Lsmnm;,w:z:e:,"" dgitaen
&l en

» Hohe Anzahl von Varianten moglich

Rggqug,ggq;m_,mnm O
N O %
:3‘7?'!‘[“

e Kein Risiko fur Mensch und Umwelt 3

Nach: Medienzentrum TU Dresden (2016): Digitales Lernen und Lehren in der Hochschule, Heft 1
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Aber: Es gibt auch Hurden

Inhaltliche Hiirden

Angst vor Formeln
Komplexitat der Aufgabe
Numerische Losungsverfahren

Technische Hiirden
Installation, Portabilitat
Bedienphilosophie

Sprachen (englisch, deutsch)
Lizenzfragen

Interpretation der Ergebnisse

Professor: Gestern zu Hause ging es noch.

Student:; Wie soll ich das allein schaffen.

TECHNISCHE
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Beispiele =
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Installieren Sie bitte die xyz Software
— Lauft das auch auf dem Mac?

Zunachst mussen wir ein Projekt anlegen
Dann erstellen Sie eine Textdatei ...
Bitte auf Dezimalpunkt achten!

Nur mit Excel 2010 32bit kompatibel, ...
Bei Excel 2016 Makros aktivieren ...

Das geht nur in der PRO-Version ...

Was ist eine PATH-Variable...?
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Unsere Idee

kommunizieren

Web Frontend

Szenarien

Q eingeben

P

il

Compute Service

Modelldefinition

!

oo

Interpretieren : : .
Grafiken Simulationskern
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ogistic Growth X
|

Vorteile

C @ ® limno-live.hy e @D X » =

Interaktiver Web-basierter Modelle e i
Logistic Growth
A s N-(1~ N/K)
— Keine Installation erforderlich
— Modelle lassen sich an die Lehre anpassen N
— Windows, Linux, Mac, Android, iOS 2.
— Kleine Demos ... ... hohe Komplexitat = _
= &
» Direkte Verlinkung mit OPAL: S
Dokumentation, Aufgaben, Feedback o
« Output-Download fur kreative A S A
eigene Ideen der Studierenden o i
* Zle Igru p pe n -An pa ssu ng NO (initial value): K (carrying capacity):
0.1 K 1 =
(Bachelor, Master, Postgradualstudium /
. . . r_max (growth rate): Integrator
deutsch, englisch, polnisch, ukrainisch, ...) G ® :
Note:
TECHNISCHE Verstehen auf Knopfdruck e euler : discrete simulation of the difference equation with At = 1,
gEIEVS%RESIjTAT E?Tc:;icchhiatj;gg/y?/r%\qvi(s)gezn&cgaften/Thomas Petzoldt e 1soda: continuous simulation with A¢ — 0 (differential equation)




Compute + Web - R + Shiny

R: Programmiersprache fiir statistische Analysen und Grafiken

- lingua franca of computational statistics
- OpenSource, 12.000 Zusatzpakete (-- zwolf tausend --)

- Statistik, data mining, machine learning, Finanzen, ..., Simulation

- Auch in den Bio- und Umweltwissenschaften sehr verbreitet
- Vergleichbar mit anderen Matrix-Sprachen

Shiny: R-Paket fur interaktive Webseiten (mit JavaScript)
- Modernes Programmierparadigma
- Einfach zu lernen

Wir nutzen R in Forschung und Lehre als Standardwerkzeug.
Grundprinzip auch in anderem Umfeld maoglich, z.B. mit Python.

TECHNISCHE Verstehen auf Knopfdruck
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Anwendungsbeispiele

1. Webseiten mit online-Rechenfunktion
Visualisierung von Funktionen und Algorithmen

Dynamische Simulation: Beispiel Rauber-Beute-Modell

> WD

Komplexe dynamische Modelle: Beispiel 6kologisches Seenmodell
— Technologie

— Aufbau der Web-App

— Einbettung in Lehrveranstaltungen

5. Praktische Erfahrungen

6. Ausblick: WebLab: eine virtuelle Kldranlage im Horsaal

TECHNISCHE Verstehen auf Knopfdruck .
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Online-Rechner

Dahinter steckt eine Datentabelle und
ein Parser, der eine chemische
Summenformel in einen
mathematischen Ausdruck umwandelt.

Didaktische Idee:

Rechner bietet Mehrwert
und wirbt fur weitere Informationen

I

- Literatur zum Thema , Molmasse

- R-Paket mit offline-version des
Calculators und weiteren
fachspezifischen Tools

Prinzip funktioniert naturlich auch
mit mehr als einem Eingabefeld.

- Molecular Weight Calculator * Eep

< C (® limno-live.hydro.tu-dresde @D » =

A

Molecular Weight Calculator

Calculate molar weight of a chemical compound in g/mol. The function uses
text parsing of chemical formulae and is strictly case sensitive.

Molecular weights of chemical elements may vary due to different isotope
compositions, depending on geology, industrial processes or biological
activity. Please consult the IUPAC Technical report about the details. The
function returns NA for elements (and their compounds) which have no stable
isotopes (except U, Th, Pa).

Chemical sum formula:

H20

18.01528

References:

Wieser ME, 2006. Atomic weights of the elements 2005 (IJUPAC Technical
Report). Pure Appl. Chem. 78(11), 2051-2066.
doi10.1351/pac200678112051

Karline Soetaert, Thomas Petzoldt and Filip Meysman (2015). marelac: Tools
for Aquatic Sciences. R package version 2.1.5. https//CRAN R-project.org
/package=marelac
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Visualisierung einer Funktion oder Algorithmus

Parameters
h:

4

quota:
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0.10 —
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>0.06 |
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T | |
10 15 20

time

I
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T
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log scale
0.10 000°
oo0e00
0.08 - 0000‘3
OD
0.06 o

0.04

0.02 -

time

30

Nutzer andert Parameter, Ergebnisse werden sofort graphisch veranschaulicht.

App beinhaltet eigentlich auch Erlauterung und Literatur
- abschaltbar fur Einbettung in andere ,normale” Webseiten

» Dargestellt ist die einbettbare Version:

http://weblab.hydro.tu-dresden.de/apps/grow-easy/?embed

TECHNISCHE
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http://weblab.hydro.tu-dresden.de/apps/grow-easy/?embed

- Resource Dependent Lotka Volterrz X +

oo & C @ @ limno-live.h 67% sos @ ¥ | Q suchen » =
Rauber-Beute-Modell ~
i | 0.9
%UE 0.8
Dynamisches Modell ool
(Simulation Uber die Zeit) g
Initial values: Model parameters: Substrate import:
Drei Differentialgleichungen — o sg;;mwm
schnelle numerische Losung — pe——— |
0.6 E — = :_jn (tims of pulss): .
Einsatz in Ubungen I
« Master Hydrobiologie s
» Postgradualkurs Okotoxikologie 15 Stato ciagram
- Aufgabenstellung in OPAL
Nutzbar auch als Demo in Vorlesungen,
und durch Schulen. « 3 e
Equations
TECHNISCHE Verstehen auf Knopfdruck
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Kleine Web-Apps mitR ... Q

Sind einfach und schnell ,,ad-hoc” implementierbar

e Oft nur eine Seite R-Code; mit Text und Formeln kombinierbar (markdown)
« Aufwand: ab ca. 1 Stunde

« Lauffahig auf Server oder lokalem PC

* In Kursen durch Studierende erstellbar (= Spal¥faktor +++)

Doch wie steht es um komplexere Anwendungen?

Ist R schnell genug? - Rechenzeit!
Wer soll das programmieren? - Implementationsaufwand?
Beispiele:

1) Modell fur die Wassergute von nahrstoffbelasteten Seen
2) Modell fur Klaranlagen

TECHNISCHE Verstehen auf Knopfdruck
@ UNIVERSITAT Fachrichtung Hydrowissenschaften / Thomas Petzoldt Folie 11
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Seenmodell

Teilergebnis aus einem Forschungsprojekt

1. Wissenschaftliche Fragestellung
2. Daten?

3. Modell®

4, Ergebnisse

Veranschaulichung fur Projektpartner
Offentlichkeitsarbeit (Projektabschluss)
Nachnutzung in der Lehre

a) BTU Cottbus
b) TU Dresden

Und viele weitere Projektpartner!

NITROLIMIT

Stickstofflimitation in Binnengewé&ssern

Ist Stickstoffreduktion
okologisch sinnvoll
und
wirtschaftlich vertretbar?

Abschlussbericht

NITROLIMIT II
GEFORDERT VOM
Bundesministerium
% fiir Bildung % ONA
und Forschung \ '\ Nachhaltiges

Wasse

BMBF

WwWw.nitrolimit.de

TECHNISCHE Verstehen auf Knopfdruck
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http://www.nitrolimit.de/

Unsere Technologie: Modular und 100% OpenSource

Herausforderungen Werkzeuge
Implementationsaufwand Programmiersprache Q
« Skriptsprache R-Paket shiny + Shiny-Webserver-Software
« Generische Tabellenreprasentation
rodeo:
Maschinelle Code-generierung R-Paket fuir generische Modellbeschreibung

- Tabellenbasiert (Peterson-Matrix)

Performance 1 - Codegenerator

« Effiziente numerische Losung der

Modelle in C bzw. Fortran-Code
deSolve;

T R-Numerikpaket fur Differentialgleichungen
Verfligbarkeit

[ ] - i .
Cloud-Service des ZIH GNU Compiler: gcc, gfortran
TECHNISCHE Verstehen auf Knopfdruck |
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Entwickler

Generische
Modellbeschreibung
(Tabellen)

L | B

Code-
Generator

rodeo

Anwender

Numerische
LOosung

deSolve <>

|

Fortran
Schneller Code

shiny

Webserver,
JavaScript-
Widgets

—

DOCs

Linux-Cloudserver




Aufbau Seenmodell-App g

Webseite mit mehreren Tabs

1.
2.

TECHNISCHE
@ UNIVERSITAT

Wissenschaftliche Fragestellung

Modellubersicht
(Schema, Zustandsgrol3en,
Prozesse)

Hauptfenster Simulation

Literaturverzeichnis
- Links auf Originalquellen

+Experten-Menu"

— Download der
Simulationsergebnisse
(direkt nach Excel de/en)

— Anderung weiterer
Modellparameter

Verstehen auf Knopfdruck

DRESDEN E-Teaching-Day // 01.03.2018

Shallow Lake Simulation

(&) Q ® limno-liv

Introduction The Model Simulation

Acknowledgments + Links =

Shallow Lake Simulation

Effect of Nitrogen Reduction in Shallow Lakes

Most inland waters in Germany did not meet the good ecological status requirements stipulated in the EU Water Framework
Directive for 2015. It was previously assumed that phosphorus is the primary determinant of water quality. In the BMBF funded
project NITROLIMIT (www.nitrolimit.de) it has been proved that nitrogen is also a crucial control variable for many surface
waters and its reduction ecologically meaningful. This has led to demands for procedures to ensure the reduction of nitrogen
input

Scientists from different disciplines and seven scientific institutions worked together on interrelated research modules to
clarify whether nitrogen reduction is ecologically meaningful and economically feasible. Modelling was part of research
module 2 that aimed to fill knowledge gaps about N- and P-turnover processes

Scientific Questions
The "toy-model” found at these pages aims to demonstrate some of the main scientific questions:

1. Which nitrogen sources fuel the development of phytoplankton in summer:
o external nitrogen load entering the lake by its inflow?
o atmospheric N, fixed by specialized blue-green algae (N; fixers)?
o remineralized nutrients, originating from the organic matter at the
algae of the spring bloom?
2. Will it be likely, that N, fixing cyal
3. How is nitrogen and phosphorus

Shallow Lake Simulation

&« C @ @ limno-live hydro.tu-dresd B @ v Q suchen I g

Shallow Lake Simulation Introduction The Model Simulation Acknowledgments + Links

Please note: this model is an extremel
processes, and especially their dynamiq
predictions

Figure scaling

Phytoplankton Zooplankton Phosphorus
6 > 03 > 015 >
Nitrogen
15 >
Expert options
Parameters

Upload ter file ..
[ Show model parameters (It e HE AT

Browse No file selected

Fachrichtung Hydrowissenschaften / Thomas Petzoldt

Output data

[ Show numerical output [ Show POM fractions [ German decimal comma

& Download data

(A
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concept ‘v)

Folie 15



Modellstruktur

Stoichiometry Matrix i l

Process HPO,5ALG_F1ALG_F2IALG_F3Z00)| NO5POMDag F1H
lg_ALG_F1_NH4 v A
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Simulationsfenster: Steuerung und Visualisierung

- Shallow Lake Simulation

.e

X OPAL - Online platform for a Shallow lake model with P and M
¢ @ limno-live.hyd El o0 see @ | L | Q suchen i ® & 2 0O »
Shallow Lake Simulation Introduction The Model Simulation Acknowledgments + Links =
Phosphorus % Nitrogen % Lake Volume % Zooplankton mortality
100 = 100 = 100 = 0,015
Denitrification rate N2 fixation efficiency POM mineralisation rate First year
0,02 = 0.6 = 0.1 = 2002 =
Number of years Reset to defaults
s . Reset
— Eukaryotic Phytoplankton
. — Nonfix. Cyanobacteria
= ’ — N2-fixing Cyanobacteria g
= 4 o 0.2
= _
E 2
g_ 2 = 01
= s
S R
Jan 2002 Jan 2003 Jan 2004  Jan 2005 Jan 2006 Jan 2002  Jan 2003 Jan 2004  Jan 2005  Jan 2006
Feb, 23, 2006: — PPO4
N-MO3: 0.38 .
—_ N-NH4: 0.6 =
I o
S g 01
E w
c 2
@ (=]
= < 005
= w
z 2 |
o 0 Y "n_ ¥ P T L I
Jan 2002  Jan 2003 Jan 2004  Jan 2005  Jan 2006 Jan 200 Jan 2003 Jan 2004  Jan 2005  Jan 2006

~




Live-Demo

https://weblab.hydro.tu-dresden.de/models/shallowlake/

TECHNISCHE Verstehen auf Knopfdruck .
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Anleitung und Aufgabenstellung (PDF, 3 Seiten)

Shallow lake model with P and N limitation
Thomas Petzoldt
24 Januar 2017

Einleitung

Ziel der Aufgabe ist es, das Wechselspiel zwischen N und P-Limitation in einem Flachsee -
Hierzu benutzen wir ein “Spiclmodell” als Web-Apwendung: http://limno-live hydro. tu-dr-

Innerhalb des

TU Dresden ist das Modell auch von einen zweiten Server abrufb D ‘e dro.

tu-dresden.de/models/shallowlake/ e\
Das Modell basiert auf ciner vereinfachten “teaching"-Version des Mode! 6 - Ziirich (siche
Publikationen von Reichert, Omlin, Micleitner, Dietzel and Schu- b .aen studentischer
Arbeiten (Feldbauer, Nisotaku und Zhao) um swei weitere Phyt- e .chrere Kompartimente
organischer Stoffe erweitert wurde.

Das Modell wurde mit Hilfe von R und den Paketen d-~
benutzt das Paket
den Originalpublikat

t. Das Web-Nutzerinterface

e‘ . nen zur Modellstruktur, zu
ad auf der genannten Website zu finden.

Methoden

Datensatz

Als Datens Qo E .ensatz fiir den “Langen See” (Dahme-Seengehi

aus dem Projekt Ni
ionspartnern der BTU
_ssen (Arbeistgruppe Prof. Nixdorf, Projektkoordinatorin Dr. Claudia Wiedner

V\s ~queline Riicker, Dr. Bjorn Grii he Mita men

trolimi* rwendet. Die Daten wurden von den Koops

Cee

berg und viele andere Technische
- Da diese Daten cinen sehr hohen Wert besitzen, diirfen wir sie nicht ohne Genchmigung

de -ollegen der BTU weiter geben. Das ist vollig in Ordoung so.

Fiir\  simulationen wichtig ist, dass die Daten einen typischen Jahn
die meteorologischen Daten als auch fiir die Nihrstofimporte. Konl
niedriger als im Winter

gang besitzen. Das gilt sowohl fir

ret ist der N-Import im Sommer viel

Simulation

imulation wird durch Eingabefelder im “Simulation™ Tab gestewert. Hierbei kinnen entweder die

hen werden. Im Interesse der Nutzerfreundlichkeit kinnen

puts geandert werden:

tzt oder numer
te Parameter und

Iur ausge:

+ Phosphorus, Nitrogen: kéinnen prozentual zum Referenzwert verindert werden (z.B. swischen 10 und
200 %
o Lake V
cinem [

10 hesinfluss
aktor von &

+ Denitrification rate: bestimmt, wieviel Nitratstickstoff durch Denitrifikation eliminiert wird.

TECHNISCHE Verstehen auf Knopfdruck

Aufgaben
Wechselseitige N- und P-Limitation
1. Simulieren Sie den Standardlauf;

« Wie hoch ist die N- und die P-Konzentratio
im Sommer?

« Bei welcher N-Konzentration beginnen die
N-fixierenden Cyanobakterien zu wachsen

2. ...
Eigene Ideen

6. Experimentieren Sie mit den Optionen
Lake Volume, Nitrogen% und Phosphorus%

(A

UNIVERSITAT Fachrichtung Hydrowissenschaften / Thomas Petzoldt Folie 19 DRESDEN
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Simulationen im Kriterien
,,F"pp@d Classroom” 1. Simulation nach Aufgabenstellung

2. Literaturrecherche ,
Reflexion
3. Eigene Kreativitat

Eigenstandige Erarbeitung

o1y
cC
7
Vorlesung %
=
=

Prasentation
Diskussion

) * 1 Woche Zeit
Ubung « GruppengrolRe 2-3 Ubung
« Optional: Konsultation, Email

Gruppengrol3e bis 25

TECHNISCHE Verstehen auf Knopfdruck .
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Vorstellung durch Studierende

TECHNISCHE
UNIVERSITAT
DRESDEN

Stickstoffdynamik eines eutrophen Flachsees

Betrachtung anhand der ,shallow lake
simulation”

Susann Bromberger
Nora Franzke

Dresden, 31.01.2018

+ Weitere eigene Grafiken
und Tabellen aus den

Grafiken aus App + Literatur

3

Diskussion der Simulationen

im Vergleich zur Literatur

TECHNISCHE e o
@UNWE“W 2. Nahrstoffumsatze
DRESDEN
. N - IN'C'PI-'| :|I:C‘. ::II':'.JInIC.PL'IJ:C ':‘rln;l '
= — NZ-fixing Cyanobacteria
z i
_E 2 'l'. i ol ||It:' i ‘ S
= | I M iy A v /T g
= o findeihom—rl M\._Lf"“--“—" /b‘(\-r}“ﬂ--———’; AT e H-‘“_“—"hq.
Jan 2000 Jul 2000 Ja=n 200 Jul 200 Jan 2002 Jul 2002 Jan 2005 Jul 2003
— N-NO3
= M-HHa
= Y
z 1 J.r',II 4 J \
& L, l‘""\ i g
E ooplte A das.. AR
= of | by / b
Jan 2000 Jul 2000 Jan 200 il 200 Jan 2002 Jul 2002 Jan 2005 AUl 2003
Quelle: Brigitte Nixdarf
et al.
Bilanzierung der
i salsonalen Stickstoffein-
. Norg zlr?n" -austrige sowie
- eran
g o 200 =30 Umsetzungen in eimrem
- eutrophen Flachsee .
[ E (201&). Deutsche
\ ig Gesellschaft far
T @™ 100 # Limnolegie (DGL)
= E Erweiterte
— $ Zusammenfassungen
der |ahrestagung 2015
| 0 [Essanl,
Biomasse im 10 Jahresmittel ohne N-Fixierung (N 100 %) ALG_F]_ }.‘\LG_FQ ALG_F3 ZOO Gesamtbmmasse
5 inmg/L inmg/L inmg/L inmg/L inmg/ L
: N100%  55(35%) 6(38%) 3,5(22%) 0,9(6%) 15,9
S ONS0% 7,7(48%) 4,2(26%) 2,6(16%) 0,8(5%) 15,3
o T N30% 89(56%) 2,7(17%) 1,6(10%) 0,7 (4%) 13,9




Erfahrungen: Doppelte Feedback-Schleife

Studierende Lehrende

Wie schaffen wir das? Wurde der Stoff verstanden?

Wir schaffen das! Funktioniert die Simulation?

Wird mein Vortrag von der Gruppe honoriert?  Ist die Aufgabenstellung motivierend?

Welche Botschaft ziehe ich aus dem Stoff? Anreize fur Literaturstudium ausreichend?

++ Aktives Lernen ++ hoher Lerneffekt fur den Lehrenden

++ Individualisierung + direktere Interaktion mit Studierenden

++ Flexibilisierung Selbststudium +/- Es klappt nicht immer

-/+ Kurs wird komplexer (,out of order”) +/- Struktur des Kurses einhalten?

+ Soziales Lernen in (realer) Gruppe ?  Skalierbarkeit auf groRere Gruppen
TECHNISCHE Verstehen auf Knopfdruck |
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Ausblick: WebLab - eine Klaranlage im Horsaal

- (0 nsesrs
Ahnert, Kneis und Petzoldt \-/ oRespen
Projekt im Multimediafonds ebLAB
der TU Dresden Eine virtuelle Kldranlage im Horsaal

Modell ASM3 fur Abwasserbehandlungsanlagen

— Kennenlernen der ablaufenden Prozesse
— Simulation von steuernden Eingriffen
— schrittweise Erhohung der Komplexitat

Technologie:

- R/Shiny Compute/Webserver
- Differentialgleichungssystem
- Codegenerator Tabellen - Fortran

- 39 ZUSt andS g rb B en, ’|2 4 Pro Zesse "’:Ei?fp’i(} o Aimassarseranaiong ety Drasaen

wabLaEs

https://weblab.hydro.tu-dresden.de/weblab/

TECHNISCHE Verstehen auf Knopfdruck
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https://weblab.hydro.tu-dresden.de/weblab/

Fazit

WebLab funktioniert!

 Far Ubungen kleinerer Gruppen in Master und Postgradualkursen.

« Als Demo in der Vorlesung, auch bei grol3eren Gruppen.
Herausforderungen fur Phase 2 des Projekts

- Scharfung des didaktischen Konzepts

- Umfrage bei den Studierenden

- Skalierung der technischen Ressourcen

Interesse geweckt?

» Eine Einstiegs-App braucht nur ein paar Zeilen ©
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Appendix

TECHNISCHE Verstehen auf Knopfdruck .
UNIVERSITAT Fachrichtung Hydrowissenschaften / Thomas Petzoldt Folie 25 DRESDEN h
DRESDEN E-Teaching-Day // 01.03.2018 concept W 4



Brusselator-Modell als Web-App

library("deSolve")

brusselator <- function(t, y, p) {
with(as.list(c(y, p)), {
dX <= k1x*A - k2*BxX + K3*xXA2*xY - k4xX
dY <- k2*BxX - k3*XA2xY
list(c(X=dX, Y=dY))
1)
¥

server <- function(input, output) {
output$brussels <- renderPlot({

out

parms <- c(A=input$A, B=input$B, kl1=1, k2=1, k3=1, k4=1)

out <- ode(y = c(X=1, Y=1), times=seq(0, 100,
matplot.OD(out)

1)
}

ui <- fluidPage(
numericInput("A", Tlabel
numericInput("B", label
plotOutput("brussels")

)

1),
3),

"A", value
"B", value

shinyApp(ui=ui, server=server)

.1), brusselator, parms)
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