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El Concepto de Calibracién en Codigos Computacionales: Una perspectiva
desde la concepcion hipotética de la ciencia

Raul Alberto Dean y Livio Sebastidn Maglione*
1. Un problema conceptual
La actividad de investigacion en las ciencias facticas y en las ciencias de lo artificial, se
caracteriza en la actualidad por su desarrollo en tres niveles: tedrico, computacional y
experimental, interrelacionados en una manera compleja tanto en el contexto de modelacién
como en el de justificacion del conocimiento producide.

En la actividad de investigacion mediante codigos computacionales, verificacién y
validacion (V&V) son métodos primarios para evaluar la exactitud y confiabilidad de las
simnlaciones computacionales.

Actualmente 1a Sociedad Americana de Ingenieros Mecénicos (ASME), con el objetivo de
desarrollar normas para evaluar la correccion y credibilidad de la modelacién v simulacion en
mecanica de sdlidos computacional, aprobd su primer documento fundacional' dedicado a estos
conceptos. Sobre la base de los conceéptos de la AIAAZ el comité de la ASME adopta:
Verificacion: el proceso de determinar que un modelo computacional exactamente represenia el
modelo matemdtico que lo fundamenta y su solucion, Validacion: el proceso de determinar el
grado al cual un modelo es una representacion exacta del mundo veal desde In perspectiva de
los usos pretendidos del modelo

En la presentacion previa de la gufa se reconoce que “gran parte de la V&V no es una
clencia ‘dura’, esencia de la mayor parte de la mecdnica computacional, sino. mds bien una
ciencia "blanda’ como la filosofia de la ciencia, donde diferentes puntos de vista tienen mérito, y
no necesifan ser evaluados como correctos o equivocados™; esto constituye un importante
reconocimiento y permite fundamentar ¢l cardcter transdisciplinario de esta temdtica. Los
conceptos de V&V fueron caracterizados desde una perspectiva de Ia filosofia de la ciencia en ¢l
contexto de justificacién en la actividad de investigacién mediante codigos computacionales®.

Asociado en una forma compleja a los conceptos de V&V se encuentra el concepto. de
calibracién. En la presentacion de la guia ASME se esquematiza el proceso de modelacion y se
reconoce un problema conceptual asociado a este concepto de la manera que a continuacion se
transcribe. .. En este punto el modelo computacional puede ser ejecutado (corrido) y los
resultados comparados a los datos experimentales dispornibles para validacion del modelo. Es
Jrecuente el caso que los resultados no se comparan como favorables... Asumiendo un alto grado
de confianza en los datos experimentales el analista tiene dos-elecciones bdsicas para revisar el
modelo: cambiar su forma o calibrar sus pardmetros. .. Quizds la peor comprendida, y de esia
manera la mds abusada forma de revision de wn modelo es la Calibracion del modelo —“el

proceso de gjustar pardmetros de modelacidn fisica en el modelo computacional para mejorar el
acuerdo con datos experimentales.’™
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Mair® expresa que si bien es ampliamente aceptado que la calibracion juega un rol
significante en mecdnica computacional, la comunidad no ha alcanzado consenso sobre los
componentes de esta actividad, y considera que las calibraciones imponen muchas limitaciones
practicas sobre las simulaciones, basicamente forzando la validacién y reduciendo por lo tanto 1a
capacidad predictiva de las mismas. Describe la situacién acfual manifestando que si bien las
calibraciones se realizan en forma rufinaria, sus efectos son raramente cuantificados. Como
ejemplo encontramos que en un laboratorio dedicado a la investigacion con cddigos
computacionales que resuelven sistemmas de ecuaciones diferenciales en derivadas parciales para
los cuales soluciones analiticas no pueden ser obtenidas, estas cuestiones resultaron de tal
importancia que foeron plasmadas en un trabajo donde se expresd con énfasis y con mayfiscalas
que “las confusiones entre verificacion, validacion y calibracion DEBERAN SER EVITADAS
por sus altas consecuencias computacionales”" en sus conclusiones se remarca que “validacién y
calibracion son diferentes” y “enmascarar lacalibracion como validacién es deshonesto™”,

El objetivo en el presente trabajo es infentar una caracterizacion del concepto de calibracion
de codigos computacionales sobre la base de una concepcidn hipotética de la ciencia®, que
permiia plantear diferencias respecto al concepto de validacion. Se supone que un medelo
computacional {codigo) en su estructura es formalmente similar a una teoria cientifica.

2. Un breve analisis del concepto de Calibracién de cédigos computacionales
De una revisién no exhaustiva encontramos que se entiende por “calibracion de cddiges
computacionales”™.

a) el proceso de ajustar pardmetros del modelado fisico en el modelo computacional para
mejorar la concordancia con datos experimentales. Un egjemplo trivial de calibracion es la
seleccion del modulo de Young para un modelo constitufivo elastico lineal basado sobre datos de
tensiones uniaxiales obtenidos en laboratorio.”

b) el ajuste de un conjunto de pardmetros asociados con una ciencia computacional y
codigos de ingenieria tal que el acuerdo del modelo es maximizado con respecto a un conjunto de
datos experimentales

¢} una actividad realizada cuando no todos los parametros de modelacién fisica son
conocidos a priori y algunos son considerados ajusiables. Similarmente, cuando la convergencia
de malla no es obienida, los resultados pueden ser aceptados “como - si”, o ajustes deberan ser
hechos para mejorar el acuerdo con datos experimentales Estas actividades son 11amadas
calibracidn,"”

d). el proceso de ajustar parametros de modelacion fisica y numérica, componentes, o
aspectos del modelo computacional con el propdsito de 1mplementar un modelo computacional o
mejorar ¢l acuerdo con datos experimentales.”

e). el proceso de mejorar el acuerdo del caleulo de un eddigo con respecto a un conjunto.
seleccionado de benchmarks a través del ajuste de parimetros implementados en el coédigo. Los
benchmarks no tienen un rol dé evalvacidn en la calibracidn, sino que son asumidos a ser
apropiados para la tarea de calibracion. Calibracion no es ni verificacién ni validacion,”

f). el proceso de sintonizar &l modelo —esto es, 1a manipulacién de variables independientes
para obtener un ajuste entre las distribuciones observadas y distribuciones simuladas de las
variables dependientes- es conocido como calibracion."

-172-




g). el proceso de estimar los pardametros del modelo para obtener una identidad entre un
comportamiento simulado y un comportamiento observado. La calibracion intenta unir
explicitamente la estructura al comportamiento, lo cual constituye el motivo por el cual es una
prueba mds rigurosa que solamente hacer concordante a estructura o el comportamiento.”

De acuerdo al contenido de las diferentes conceptualizaciones:

i) concluimos que la calibracion de cédigos computacionales desde lo procedimental es un
proceso que se concreta actuando sobre parametros de modelacion fisica o numérica del cédigo
computacional, para mejorar o lograr la concordancia entre datos de salida del codigo com un
conjunto de datos experimentales del sistema investigado o con datos que representan soluciones
analiticas o datos apropiados provenientes de benchmarks,

ii) proponemos clasificarla sobre la base del tipo de datos que el codigo debe reproducir,
gue podriamos indicar como datos de referencia o respuestas caracteristicas del sistema.. En tal
sentido denominamos calibracion empirica, cuando los datos de referencia son experimentales, y
calibracion formal, cuando los datos de referencia que el codigo debe reproducir se deducen de
un formalismo matematico.

' iii) realizamos una interpretacién de su finalidad Particularmente los casos (a), (c) ¥ (g)
permiten inferir una finalidad heuristica. El caso (a} a través del ejemplo explicita un proceso de
bisqueda det valor de un pardmetro. En (g) se expresa que la calibracion se realiza para estimar
parimetros, lo cual se podria entender como que el fin es “descubrar” sus valores, su
admisibilidad en el modelo, o su ley cuando se intenta unir la estructura {formal) al
comportamiento. En (c), clasifican como actividades de calibracién acquellas réalizadas cuando
no todos los parametros de modelacion fisica son conocidos a priori y algunos son considerados
gjustables; esto se puede interpretar como que en el momenio en que se proponen algunos
pardmetros, para quien los formula se hallan en “estado de problema” pero que pese a cllo se los
“supone verdaderos y se examina las consecuencias de esta suposicion cuando se procede al ajuste
de los mismos. Basicamente podemos interpretar en estos casos que tanto parametros como. leyes
o relaciones son propuestos como hipdtesis, ¥y en consecuencia el modelo adquiere esta misma
condicién. ‘

3. Modelos come hipétesis y el espacio de las restricciones

Los modelos hipotéticos —o modelos como si~' se proponen para representar a un sistema como
87 consistiese solamente de los pardmetiros y relaciones estipuladas en el modelo. En estos
modelos se idealizan, se abstraen y se conjefuran constantes individuales, variables individuales,
cuantificadores, predicados (propiedades y relaciones). No obstante, se conoce que las
idealizaciones constituyen simplificaciones matematicas y que factores abstraidos estan presentes
en los sistemas reales. Un objetivo para desarrollar un modelo es para realizar predicciones con
el mismo en aplicaciones del modelo donde no existan datos experimeniales, o no puedan ser
obteriidos por diferéntes tazones.

De acuerdo a Wemert”, un modelo puede ser construido cuande una cierta cantidad de
datos es disponible acerca de algfin sistema natural o social, v podriamos afiadir, artificial, pero
es sabido que diferentes modelos y que adin modelos nadecuados o erréneos pueden explicar el
mismo conjunto de datos.
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Asumiendo que un modelo es formulado como hipétesis, podemos pensar que al igual que
en el contexto de descubrimiento en ciencia, en el contexto de modelacion disponemos al menos
de tres maneras de proponer modelos como hipétesis:

IE- empleando el método de induccién por enumeracion, €l cual aporta hip6tesis a un nivel
empirico pero no a un nivel tedrico;

SC- salto creative™ o imaginacién creafiva®, que consiste en rubricar hipdtesis que
expliqguen el punto de partida y que luego puedan ser puestas a prueba en el contexto de
Justificacion,

AA- mediante algin tipo de algoritmo araldgico™.

En las tres maneras referidas, existe como elemento comOn la utilizacion de datos de ia base
empirica. En el caso de la induccidn por enumeracidn constituyen el origen del conocimiento, en
el salto creativo adquieren importancia como elementos controladores del conocimiento
conjeturado, v en el caso de los modelos analégicos nuevamente los datos de la base empirica
constituyen el origen del conocimiento. En IE y AA el modelo se construye a pastir de datos
experimentales desde los cuales se conjefuran proposiciones generales empiricas; en SC el
modelo se construye a partir de marcos tedricos donde se proponen hipdtesis para explicar el
comportamiento observado del sistema. En la construccion de estos modelos encontramos dos
elementos esenciales: datos empiricos v proposiciones generales acorde a las cuales estos datos
son estructurados Esto lleva a plantear que los modelos que se propongan deben satisfacer
restricciones empiricas y formales.

Las restricciones en ciencia pueden ser definidas como condiciones sobre modelos
cientificos y teorias, tales que de entre un conjunto de pardmetros disponibles solo aguellos que
las satisfacen constituyen entradas admisibles”. De acuerdo a Weinert, la existencia de
restricciones empiricas y tedricas, confornan. un espacio légico, que determina tanto. las entradas.
como las iferconexiones enfre los parimetros admisibles, y considera que no solamente los
axiomas de una feoria determinan un espacio ldgico, también las restricciones puramente
empiricas, en ausencia de cualquier teorfa, abren un espacio logico para los modelos. La
consistencia de datos es una restriccion empirica que los modelos deben satisfacer v se origina en
el nivel de los experimentos y observacién. Los modelos estan siempre restringidos a un
conjunto limitado de datos™

Las restricciones empiricas no deberan ser vistas solamente como el conjunto de datos
observacionales repetibles, o estables experimentalmente que una teoria o un modelo deberd
satisfacer, ofras restricciones empiricas iniporiantes son provistas por las constantes fisicas
Jundamentales,; y también por las generalizaciones empiricas, esto es las leyes empiricas actian
como condiciones restrictivas sobre la modelacién y la construccién de teorias, excluyendo
ciertos pardmetros de entrada. '

Como parte de las restricciones tedricas que se imponen al modelo encontramos las
condiciones que normalmente se le requieren a una teoria, entre ellas, la consistencia légica,
requerimientos matematicos, normas metodologicas, la coherencia conceptual de una teoria y
constricciones metafisicas. La cownsistencia logica se refiere a relaciones simbélicas e impone el
requisito minimo de evitar coniradicciones logicas en el cuerpo de una teorfa. Los requerimientos
matemdticos son impuestos sobre una teoria o sobre un modelo por la naturaleza misma del
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formalismoe matematico empleado para describir el sistema, y pueden tomar muchas formas
diferentes, tales como condiciones de contimiidad sobre la diferenciabilidad de las funciones,
evitar medidas andmalas. Normas metodologicas o instrucciones sobre como una teoria debera
ser construida a menudo han sido discutidas por filésofos e incluyen nociones tales como
simplicidad, funcion explicatoria, unificacién y evitar modificaciones ad hoc.

4, Una caracterizacién metodologica de la calibracion de cidigos computacionales en el
contexte de modelacitén

Considerando vn modelo como hipdtesis, y sobre la base del cumplimiento de restricciones
empiricas y formales, proponemos que la calibracidn de cédigos computacionales puede ser
considerada como una estrategia para estimar si un pardmetro o una ley que exprese su relacion
con otros pardmetros, se encuentran deniro del conjunto de entradas admisibles, para decidir en
consecuencia si tal parametro o ley, forma parte de uno de los posibles modelos que explican el
conjunto de datos de referencia disponibles del sistema (natural, social, artificial o formal).

Si bien se propone el concepto de calibracidn como una estrategia del contexto de
modelacion, los resultados de este proceso no se pueden analizar con independencia del contexto
de justificacion. Expresamos que cuando se procede a ajustar los parametros podemos interpretar
que bésicamente lo que se realiza es obtener consecuencias del modelo deducidas a través del
codigo computacional. Consecuencias que seran formales en el caso de que ¢l modelo represente
solo a un sistema formal o podréan ser observacionales si el modelo represents a un sistema fisico.
El primer caso podria ser, por ejemplo, cuando proponemos a manera de hipdtesis un pardmetro
como parte de un algoritmo de célculo del modelo computacional para resolver una determinada
ecuacion diferencial; al ajustar este parametro estariamos realizando una calibracion formal. Sus
consecuencias las compararemos con soluciones analiticas o de soluciones de benchmarks, y
como resultado de la comparacién decidiremos acerca de la admisibilidad de este parametro
hipotético en el algoritmo de cdlculo. En el segundo caso, si estamos realizando una calibracion
empirica el método de confrastacién de hipétesis® se constituys en una estr\ateg_i_a metodologica
adecuada para juzgar sobre la bondad de la hipétesis realizada en el modelo. Sabemos que en el
proceso de contrastacién, cuando se efectiia el test comparativo entre una consecuencia
observacional y una observacidn pertinente podemos obtener la concordancia o no entre la
consecuencia observacional y la observacion pertinente, siendo esta 1iltima aquella observacion
que se efectia con el fin de averiguar el grado de acierto o desacierfo de las consecuencias
observacionales deducidas de una hipétesis.

4.1. Concordancia
S1 ajustando. el valor del parametro eon algin eriterio sistematico; se logra que la salida del
cédigo repreduzea datos vilides y consistentes ‘de la base empirica o de un benchmark de
referencia, dentro de un margen de error adecuado, podemos decir que dicho paramefro es una
entrada admisible del cédigo, pero no podemos asegurar que sea el Gnico que conduce a esos
resultados, puesto que el tipo de razonamiento, invelucrado en el andlisis del valor de verdad de
la hipdtesis en el caso de concordancia es un razonamiento no véalido, conocido como falacia de
afirmacidn del consecuente, porlo cual se puede inferir que un misme conjunto de datos puede
ser explicado por diferentes modelos (hipétesis), y afin por modelos incorrectos. La estrategia de
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la calibracién en este caso permite descubrir una de las formas en que puede construirse un
modelo que explica las respuestas caracteristicas del sistema investigado,

4.2. No-Concordancia

{Qué podemeos decir acerca del pardmeiro hipotético si habiéndolo. variado la concordancia del
comportamiento simulado (consecuencia observacional) con el comportamiento experimental
{observacidn pertinente) no se logra? En esta situacién el tipo de razonamiento involucrado al
juzgar el valor de verdad de Ia hipétesis es un razonamiento valide (Modus Tollens), que nos
permite afirmar que el pardmetro es “falso”, esto es, no ¢s relevante al modelo, o que sus valores
numéricos no se encueniran en el rango impuesto por las restricciones, puesto que no permite que
la respuesta del codigo concuerde con datos vélidos de la base empirica, que se suponen
conocidos con un alio grado de confianza. Podemos, en esta instancia, considerar a la calibracién
como una forma de “descubrimiento” en el contexto de modelacion. El “descubrimiento™
consiste en que hemos encontrade: que el pardmetro conjeturado.no es importante en el modelo,
sabriamos que el sistema que estamos estudiando no se comporta de acuerdo al mismo y
estariamos autorizados l6gicamente a decir que €l parmetro propuesto se ha mostrado falso. De
todas maneras, sabemos que existen dificultades en ¢l rechazo de la hipdtesis.

5. Consideraciones finales

Asumiendo el caracter hipotético de los modelos, las restricciones empiricas y formales a la
formulacién hipotética de un modelo, y la existencia de un espacio logico definido por las
restricciones, concluimos que es posible caracterizar y fundamentar, si bien en una forma no
exhaustiva, el concepto de calibracion de cidigos computacionales. Cuando en el medelo algim
pardmetro no es totalmente conocido o bien se desconoce su refacion con ofros y se los propone
con el caracter de hipétesis, en esta sifuacion, la calibracién dé cédigos computacionales puede
ser caracterizada como estrategia de “descubrimiento” en el contexto de modelacién Como tal se
propone que forma parte de la metodologia cientifica considerada como un sistema de procesos,
reglas y estrategias por las cuales se puede obtener conocimiento.

En el proceso de calibracion se constituye como necesario: a) la definicidn de un objetivo,
por ejemplo, si el ajuste se hace para estimar el valor de un pardmetro incégnita, o si el ajuste se
hace para estimar la ley que une la estructura al comportamiento; b) /a definicién del problema
de las restricciones™, con el objetivo de poder definir los diferentes espacios 16gicos en ¢l marco
de trabajo de la calibracion del modeio, con referencias a valores y relaciones permitidas para los
parametros; <) la seleccion de un criterio de acuerdo para la concordancia o no-concordancia.
por ejemplo, mayores diferencias son esperadas para pardmetros que no estin correctamente
representados en el modelo,

Con respecto a la validacion, en el caso que con el ajuste de pardmetros se logre la
coincidencia de la salida del codigo con lo-empirico, resulta complejo establecer una diferencia
entre calibracién y validacién. Si bien la validacién fue caracterizada en un trabajo anterior como
método perteneciente al contexto de justificacién®™, su relacion con 1a calibracion necesita de un
andlisis detallado. No obstante, la caracterizacién propuesta para la calibracién v los
fundamentos presentados permiten afirmar la siguiente diferencia. con respecto a fines v en el
contexto de modelacién a la calibracién de cddigos computacionales le corresponde un fin
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heuristico, y a la validacién, que fue analizada desde la misma perspectiva filosofica, en el
contexto de justificacion le corresponde un fin de control sobre el conocimiento producido.

La utilizacién de cédigos computacionales, desde esta perspectiva hipotética de la ciencia,
resulta heurfsticamente importante y constituye un medio de produccion de conocimientos, como
estrategia basada sobre una exploracién sistemdtica del espacio paramétrico del modelo.
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