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Una perspectiva sobre contextos en la
investigacion mediante codigos computacionales

Raiil A. Dean #

1. Introducciéon

Desde una perspectiva concepfual una cuestion critica que surge en el dmbito
computacional en fisica e ingenieria y planteada por Oberkampf et al. [1], es ;Co-
o debe ser evaluada criticamente la confianza en la modelacion y simulacion? Aqui se
sostiene que este tipo de cuestiones, que contienen aspectos metodaoldgicos y epis-
temologicos, pueden ser analizadas dentro de contextos similares a los utilizados
para analizar la préctica cientifica. Estos contextos, para la actividad de la investi-
gacion mediante sinuilaciones'con c6digos computacionales, se desarrollan a con-
tinuacién enuna forma no exhaustiva;

2. Los Contextos en la Actividad de Modelacith ¥ Simiula¢ion

Una propuesta que frecuentemente se realiza desde la epistemologia es. que los
problemas del conocimiento cientifico pueden analizarse en tres contextos. Un
contexto de descubriniento que abarea tede lo relativo a la forma en que los cientifi-
cos arriban a sus conjeturas, hipotesis o afirmaciones. Las cuestiones de este con-
texto generalmente fueron asociadas al campe de la psicologia, 1a sociologia y la
historia. En la actualidad existe un movimiento de reivindicacién del descubri-
miento -como una cuestion epistemolbgica legitima. [2]. Urnv.contexto de justificacion,
que abarca cuestiones relativas a la validacion del conocimiénto [3] Y finalmente
un contexto de aplieacion, integrado por las cueshones de la puesta en. préctaca del
conocimiento-adguirido.

La distincién entre contextos de descubrimiente ¥ justificacion ha sido mante-
nida por diferentes proponentes y distintas criticas a tal distincién fieron efec-
tuadas. Una revision de esta distincién se encuentra en [4]. Si bien actualmente es
cuestionada, resulta Gtil para analizar instancias epistemolégicas involucradas
con la préctica cientifica. Considerando esta utilidad, en forma similar se pueden
distinguir tres contextos en Ia practica de la investigacién mediante codigos com-
putacionales. Un contexto de modelacion involucrado con la propuesta e implemen-
tacién de un modelo computacional (c6digo) que se corresponda con el modelo
conceptual tedrico conjeturade para dar respuesta a la situacion problematica
presente en la entidad fisica objeto de investigacién, un contexto dé justificacion
que nos dé indicaciones que el modelo computacional (c6digo) se corresponde
con el modelo conceptual tedrico y con el comportamiento. de la entidad fisica, y
un confexto dg aplicacion del modelo o c6digo computacional. Sin entrar en el ana-
lisis de las distinciones conceptuales entre teorfas y modelos [5], al proporer esta
similitad de contextos, se supone que un modelo computacional (c6digo) en su
estructura es formalmente similar a una teoria cieritifica. Por consiguiente, las
pautas de justificacién de-un modelo computacional {c6digo) seran discutidas en
relacién a las de una teoria cientifica,
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3. El contexto de aplicacién conto contexto de descubrimiento

Al menos dos situaciones de aplicacién de un c6digo computacional pueden ser
asociadas a un contexto de descubrimiento: aplicaciones con un fin factico y apli-
caciones con un fin matematico. La contribucién al descubrimiento cuando se
aplica un cédigo con un fin factico, se relaciona con la prediccion. En el &mbito de
la investigacién computacional el concepto de prediccion, en un sentido restrin-
gido, es definido por la American Institute of Aercnautics and Astrondutics {(ALAA)
como: “uso de un miodelo comprtacional para anticipar el estado de un sistema fisico bajo
condiciones para las cuales el modelo no ha sido validado."11][6]. En el ambito de la
investigacién cientifica el término prediccidn en su sentido amplio, epistemolégico,
de acuerdo a Klimevsky [7], es el de deducir de los principios de una teoria un
enunciado observacional, ya se refiera éste al pasado, al presente o al fufiiro, y
que hasta el momento no estaba verificado. En ambos casos se aplican resultados,
deducidos de un modelo computacional o de una teoria, en condiciones en Ias
cuales no se ha comprobado su validez, y esta forma de aplicacion tiene connota-
ciones de una “puesta a prueba” con lo factual, y como tal, puede dar lugar al
inicio de un descubrimiento. :

La segunda situacién esta referida a la aplicacién de los resultados dé la simu-
lacién computacional ¢on un fin matematico. Por ejemplo, si en determinados
modelos concephiales tetricos ocurre que Ia deduccion formal de soluciones ana-
liticas no puede efectuarse, entonces nos vemos imposibilitados de obtener por
esta via formal predicciones de “consecuencias observables”. En esta situacion,
los codigos computacionales se constituyen en una herr’ami_enta kil para predecir
estas “consecuencias observables”, y aqui, en un sertido “débil”, podemos asociar
un contexto de descubrimiento al contexto de aplicacion. Herbert'Simon [8] pro-
pone a un modelo de simulacion como fuente de nuevo conocimiento. Para Si-
mon Ia cuestién crucial acerca de la simulacién es. jeémo puede una simulacién
alguria vez decimos algo que ya no conozcamios? y sostiene que existen dos for-
mas relacionadas en las cuales la simulacién puede proveer nuevo conocimiento.
La forma obvia es que atin cuando conozcamos ¥ estemos empleando las premi-
sas correctas, puede resultar muy dificultoso descubrit deductivamiente lo quees-
tas premisas implican. Todo razonamiento correcto es tn gran sistema de tatito-
logias y s6lo una mente infinitamente poderosa puede hacer uso directo de todas
ellas. De ésta manera la simulacién puede venir en nuestro auxilio para investigar
las diferentes consecuencias que deductivamente pueden resultar dificiles de ob-
tener. Otra forma es cuando se realiza la simulacién de sistemas pobremetite
comprendidos, esto es, cuando conocemos poco inicialmente dcerca de las leyes
naturales:que gobiernan e eoniportamiento interno-del sistema,

4. El contexto de modelacién

Asi como se denomina “contexto de descubrimiento” a la etapa donde los cienti-
ficos propenen hipotesis para.explicar inicialmente un conjunto-de observaciones,
¥ postenormente predecu‘ nuevas consecuencias observacionales, en forma simi-
lar aqui se denomina “contexto de modelacion” la ¢tapa donde, tanto cientificos co-
mo ingenieros, proponen modelos conceptuales fedricos en un lenguaje matema-
tico y sus correspondientés modelos computacionales implementados en cédigos
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para simular o replicar nicialmente el comportamiento de un procese fisico o sis-
tema de ingeruerfa, y postexiormente predecix comportamientos bajo nuevas: con-
diciones.

El contexto de modelacién se entiende relacionado principalmente con lo fac-
tual. Esencialmente dada Ia entidad fisica del problema se establece un modelo de
Ia misma, que se implementa en un ¢édigo computacional. Uno de los usos del
codigo es ejercitar simulaciones, dentro de un determinado espacio paramétrico
de disefio, para producir resultados numéricos 1tiles que contribuyan al anélisis
del comportamiento de la entidad fisica. Por simulacidn se entiende el proceso de
realizar y conducir experimentos numeéricos: con el modelo computacional (codi-
g0) para construir, por una interpretacion.de la salida del mismé, uri simil con-el
propésito de contribuir al analisis y- a la resolucién de un probiema especifico
presente en la entidad fisica, objeto.de investigacién.

5. El contexto de justificacién

Aqui se entiende como.contexto de fustifieacion aquel dende se abordan cuestiones
asociadas al qué evaluar, cémo evaluar, cémo saber por ejemplo, si el modelo
computacional realizado es confiable ¢ no, si replica adecuadamente la entidad
fisica. que se-estd investigando, si los resultados-experimentales: apoyan las afir-
maciones que; podemos hacer a través de los resultados de las simulaciones, si
efectivamente se ba incrementado el conocimiento disponible. El contexto de.jus-
tificacién se entiende irivolucrado con 1o normativo. '

En la actividad de investigacién mediante cédigos computacionales, verifica-
cion y validacién (V&V) son métodos primarios de evaluacion. Brevemente, veri-
ficacién esta asociada conrla evaluacion de la exactitud de resultados: del. modelo
computacional -por-comparacion con resultados obtenidos de soluciones conoci-
das del modelo conceptual matematico; y validacién con la evaluacion de la exac-
titud de resultados del modelo computacional por comparacién con datos expe-
rimentales.” o

En la revision de los conceptos de V&V, se encuentra una aniplia variedad de
significados en varias disciplinas {1]. Una interpretacién de esta situacién es Ia
complejidad involucrada con estos conceptos, que van desde cuestiones tedricas,
computacionales, observacionales y diferentes perspectivas desde Ia filosofia de
la ciencia 19]. La comunidad de la AIAA utiliza conceptos de V&V adecuados al
ambito computacional en fisica-e ingenieria. En particular la Comisién de Normas
para la Dindmica Computacional de Fluidos elaboré Ia “Guide for: the Verifica-
tion. and Validation of Computatiorial Fluid Dynamics Simulations” (AIAA G-
077-1998); donde los conceptos de V&V propugnados por esta Comision son:

Verificacion: el proceso de determivar que wid vinplenientacion de un #wiodelo Tepresenita
exactamente la descripcion conceptual del autor del modelo y la solitcion del miodelo.

Validacios: es el procese de determinar el grado-al. cual un modelo-es ima représentacidn
exacta del mundo-veal desde la perspectivn de los usos pretendidos del modelo.

En un sentido lato ambos significan actividades de evaluacion, referidas a la
modelacién y simulacién de procesos. fisicos y sistemas de ingenieria. Dos. carac-
teristicas importantes de estos congeptos son, por uni lado, que V&V sepresentan
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como “procesos de deternunar”, esto es, como actividades gue no tienen un punto
claro de culminacién, la otra caracteristica es que enfatizan sobre la representaciin
exacts, y con esto se asume que una medida puede ser establecida en las estrategias
que se recomienden para V&V Como desde una perspectiva cientifica la repre-
sentacidn exacta es primordial enla investigacién de procesos fisicos, los concep-
tos de V&V aqui adoptados para el analisis provienen de esta comundad. [1]
[6]1{10]. El lugar ocupado por V&V en el contexto de justificacién y la interrelacién
entre los tres niveles de investigacion, experimental, tedrico y computagional, que
actualmente coexisten: en la practica de la investigacion clentifica y tecnolégica, se
representan en fa Tig. 1 [T1].

NIVELES DE INVESTIGACION
NIVEL TRORICO NIVEL COMPUTACIONAL NIVEL EXPERIMEMTAL
3 ‘
a % ‘ : ANALISIS
8_ g PROGR | FERGMENOD, |
OGRA- . :
B 2| fooeo MACION coDIGO  Istmutacion) PROCE0
;_,;:; | CONCEPTUAL Lummmmngp| COMPUTACIONAL e
g g | mATEMATICO ! S
2 INTERENCIAS o
T nature
S _TESTDE | TEST BE N
SOLUCIONES | VEREFECACION VALIDACEON h 4
o | ANALTICAS / | comparaciéa | SOHICION Combiragion. ~
R | BENCHMARKS | Ty | COMPUIAGIONAL | Ty I RESPUESTA
o u Testde Acuerflo | yy [Fesk de Acverds | MEDIDA
Sﬂ§ exact : disevets - .
i ‘ Wb SCONSECBENCIA — - u
é OBSERVACIONAL® exp
8: & CONSECUENCIA - :
# | onseRvACIONAL | 4 r— g |
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Fig. 1. Diagrama conceptual de los contextos de modelacion y justificacion

La Fig. 1 trata de expresar que: 1) V&V tienen un rol fundamental en ¢l proce-
so de obtenci6n de coriocimientos, principalmente como elementos de control y
como métodos que ponen a prueba los resultados, 2) si no hay sistema fisico ob-
servable no hay validacién. La division con lineas: de trazos entre contextos repre-
senta un limite difuso, puesto que modelacién y justificacion son procesos interre-
lacionados én una forma colaborativa. En la Fig. 1 se representan con “u” las dis-
tintas salidas, esto es, la respuesta “natural” del sistema, la respuesta del sistema
medida experimentalmente, la solucién exacta del modelo conceptual matemético
y la solucién aproximada o discreta del c6digo computacional. En funcién de
ellas se definen y clasifican los distintos errores [6] [11]. '

La estrategia fundamental del proceso de verificacion es identificar, cuantificar,
h reducir errores en &l modelo computacional o cédigo y su solucién numérica
[6]. Se concreta en una comparacion y test de acuerdo entre la solucidén de un c6-
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digo con soluciones analiticas. o altamente exactas con €l objetivo de determinar
que las ecuaciones del modelo teérico son resueltas correctamente, comprobén-
dose que no se hayan cometidos errores durante la implementacion del modelo.
Para la validacion la esirategia fundamental involucra identificar y cuantificar
ettores e ificertidumibre én Ios modelos conceptual y computacional, cuantificar el
error numérico en la solucién computacional, estimar la incertidumbre experi-
mental; y finalmente, se comparan lIos resultados computacionales con datos ex-
perimentales, en relacién a los. cuales se mide la exactitud. Esta. estrategia no
asume que las mediciones experimentales. seani. mas exactas. que los resultados
computacionales, sélo defiende que las mediciones experimentales constituyen la
representacién més fiel de la realidad [6}. Diagramas conceptuales del proceso.de
wverificacién y del proceso de validaciénse encuentran-ercfe]f1].

Es importante sefialar que el nivel experimental, en su relacion colaborativa
con. los niveles tedrico y computacional, requiere de un ahalisis particular desde
una perspectiva epistemolégica. Si bien aqui no se efectda, metece analizarse en
forma particular la propuesta de-Oberkampf; Trucano, Hirsch (2002)[1}sobre el
nuevo tipo de experimento que surge de la simulacién y modelizacién computa-
cional, y que denominan experimento de validacién? para el propésito de determi-
nar la validez o exactitud predictiva de un modelo computacional y sucapacidad
de simiilacién «de-un proceso fisico bien caracterizado. B el nivel expetiniental
identifican los siguientes tipos.de experimentos?: a) de exploracién del fendmeno,
b) de desarrollo del modélo matemidtico, ¢) de calibracion (actualizacién del mo-
delo), d) de validacion, e) pruebas o ensayos de componentes y: sistemias, y prue-
bas de certificacién. Un analisis epistemolégico-de este espectro evolutivo: de ex-
perimentos explicitarfa la incidencia de la experimentacion enel contexto-de-des-
cubrintiento-asi como-tatnbiét la-inflirericia e <l Bllo” v Crétimients de Ta
confianza én loseddigos y susaplicaciones.

6. El problema de la validacién en la miodelacion y sithulacion

En el contexto de justificacién, en ciencia, es el momento de preguntar: ;como se
conoce que-una: tecria deseribe adectadamente Ja realidad?, v esto comprende
toda cuestion relativa a la validacién del conocimiento. Desde Ja epistemologia,
cuande se discute la estructura y validacion de.las: teorias clentificas se entiende
que “lo fundamental es indicar criferios. para reconocer “buen conocimiento” y separarlo
del deficierite, ya-que eso es todo lo giie se necesita presuponer para guiar nuestra activi-
dad priictica...”. [3]

Cuestionies similares se plantean en el contexto de justificacién de la modela-
c16n y simulacién. La suposicién eféctuada que un c6dige-es formalmente simifar
a una teoria cientifica, de-acuerdo a Kleindorfer ef al. {9] conduce al problema de
1a validacioii: “El problenia de1a validacion en stmulacién.es-un reconocimiento explicito
que los modelos de simulacidn son como feortas cientificas en miniatura... Como tal, las
garantits que podamos dar por-estos modelos pueden ser disculidisen log misnios téri-
nos- quie utilizamos en. lg teorizacion cientifica en general.” Stevenson [12], también se
refiere al problema de la validacion, expresandolo de una forma diferente: el pro-
bletia de la validacion es exteriorizar 1as condiciones bajo Ins cuales acordamos (T} quelas
observaciones 'y cileulos estin en suficiente acuerdo y (2) que 1o tedrico producird este
acuerdo en futiros cdleutlos. Estas citestiories estén: relacionadas cori un probleima
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fundamental de la epistemologia o, al menos, del contexto de jushficacion, que es
el saber si las proposiciones, afirmaciones o eriunciados son verdaderos'e no.

Desde la perspectiva de un método de evaluacién, como las afirmaciones de
una teoria cientifica tienen fundamentalmente el caricter de hipdtesis a ser tes-
teadas por la experiencia, se puede afirmar que la instancia de un test de valida-
cién - que de acuerdo a la AIAA se debe ejecutar en el proceso de evaluacién de
un modelo computacional - es coherente con el método de contrastacién de hips-
tesis en ciencia. Diagramas conceptuales del método de contrastacion de hipétesis
seencuentran en [13} [14]. Asimilar el test de validacién con este método permite
concluir que si encontramos acuerdo en la comparacién del resultade computa-
cional (“comsecuencia observacional”) con resultados expenmenwles obtenidos
en el sistema fisico, aplicando las mismas condiciones que se impusieron en €l
cédigo computacional, entonces hemos verificado la “consecuencia observacio-
nal”. Es pertinente sefialar que para el término verificacion deben distinguirse dos
instancias de utilizaci6n, una se reéfiere a Ya concordancia del resultado computa~
cionat con lo fictico; Ia ofra a Ia concordancia del resultado computacional conlo
formal, siendo una cuestion matematica.

Sobre la base conceptual adoptada, puede ser d:’scutida parte de [a siguiente
afirmacion realizada por Oberkampf y Trucano: “... la validacion piede solo ser eva-
tuada o fuzgada por realizaciones individuales de la naturaleza. Resultados compuitaciona-
les indrviduales de un modelo son validados; los cédigos no son validados™ [6]. De esta
afirmacién podemos estar de acuerdo en que la validacién puede s6lo ser evalua-
da o juzgadapor realizaciones individuales de la naturaleza, ya que en <[ contexto
de justificacion, tanto la posicion inductivista, como la hipotético-deductivista o
1a falsacionista, en lo que respecta a la puesta a prueba todas acuerdan que debe
hacerse lo iiismo. extraer las consecuericias observacionales de las teotias y com-
pararlas con datos obtenidos en la experimentacion, por lo tanto la validacién s6-
lo puede ser evaluada o juzgada por realizaciones individuales. La parte necesa-
ria de un andlisis conceptual critico es donde se expresa que “Resiltados computa-
cionales individuales de un modelo son validados, los cédigos no son validados” . Esimés
adecuado afirmar: “Resultados computacionales individuales de un modeld son
verificados (en un caso ideal); los cédigos en cierto grado son validados (pero
nunca en una forma completa)”. El fundamento es el siguiente: si ejecutamos el
test de validacién y encontramos “igualdad” de resultados (computacional y ex-
perimental), de acuerdo al concepto de verdad mantenido, se verificz una conse-
cuencia Desde una perspectiva falsacionista es una instaiicia de corroboracién
para el modelo y desde un punto de vista indiuctivista s una confirmacioén para
el modele, brindandele apoyo empirico en ambos casos, lo cual puede ser visto
como un cierto grado de validacién al modélo, éstando esto de dcuerdo con la de-
finicién mantenida por la ATAA, esto es, que validacién e5 el proceso de determi-
nar el grado al cual un modelo es una representacion exacta del mundo real des-
de la perspectiva de los usos pretendidos del modelo.

Debido a que la instancia de acuerdo favorable en el test de validacién no tie-
ne fundamento légico para fundamentar el origen del conocitento, no estamos
autorizados légicamente para hablar de una validacion completa, el c6digo a tra-
vés de su “consecuencia observacional” sélo ha pasado una prueba que lo hace
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merecedor de confianza por parte del usuairo. Unia contrastacion favorable no
tiene fundamento 16gico (falacia de afirmacién del consecuente) para garantizar
la verdad de Ia hipétesis desde la cual se dedujo la consecuencia observicional
contrastada. Para los falsacionistas, el origen del conocimiento esté en las Hipote-
sis que formulan y que ponena prueba con la base empirica.

7. Consideraciones finales

Encel contexto de justificacién siempre.hay que recurrir a un. método. que pongaa
prueba los resultados. Verificacion y validacién son los utilizados en Ia actividad
de investigacion mediante codigos computacionales, El pro_b_lema dela validacién
en este dmbito de investigacién es un-tema que requiere de un andlisis critico.
Aspectos refacionados al método de contrastacién de hipétesis pueden contribuir
al analisis.

Qtros aspectos myorhntes merecen. ser analizados desde la perspectiva de la
eplstemolog_ia Entreellos, la propuesta de Oberkampf et al. sobre el nueve:tipo
de experimento que surge de la simulacién y modelizacién-computacional, él:cual
se presenta con implicancias epistemologicas en felacién a la capacidad predict-
va de un modelo computacional. También es necesario un analisis epistemolégico
del espectro evolutivo de experimentos y su relaciétr-con el ¢contexto. de descu-
brimiento o modelizacién.

Si bien se ha considerado Gnicamente aspectos relacmnados consimulaciones
dlgﬁ:ales de eventos fisicos, requiere de-un.analisis las implicancias-enire simula-
ciones analégicas y digitales para los contextos: de explicacién, donde por ejem-
plo, dos simulaciones pueden ser iguales en términos dé eritrada-salida pero una
representar los:mecanismes causales:del proceso fisicory la otrano,

- Aungue ia relacién-coneeptualinvolucrada cor V&V escompleja, esitil per-
sar en funaén de contextos e el ambito de la investigacion mediante cédigos
computacionales, puesto que el analisis epistemolégico se ve favorecide por un
amplio marco conceptual ya desatrollads desde la filosofia de la.ciencia.
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