Kapitel 8

Ein isobares Trajektorienmodell
mit nachfolgender Regression

8.1 Einfiihrung und Zielsetzung

Eine Trajektorie ist der Weg, den ein Partikel oder Luftteilchen innerhalb eines
Zeitraumes beschreibt. Die Trajektorie von Korpern, wie z.B. einem Ballon, ist
relativ einfach, mittels geeigneter Messgerite, feststellbar. Dieses gilt nicht fiir
Luftpartikel in einem stréomenden Kontinuum. Trajektorien von Luftpartikeln
kénnen nur indirekt bestimmt werden. Hierfiir kénnen Messdaten von Radioson-
den (Luftdruck, Temperatur, Feuchte und Horizontalwind) genutzt werden. Al-
ternativ konnen auch feinauflosende Ergebnisse der numerischen Wettermodelle
die notwendigen Eingangsdaten liefern.

Die Konstruktion atmosphérischer Trajektorien ist ein wertvolles Mittel zum
Verstandnis der grofirdumigen Zirkulation und dem darin eingebetteten Trans-
port von Schadstoffen. So kann zum Beispiel die Lage der Quellen (Emittenten)
von Schadstoffen ermittelt [Reimer u. a. 1987] oder die groBraumigen Belastungen
durch Transporte nachgewiesen werden [Rodhe 1974]. Der advektive Transport
von Luftmassen und der darin enthaltenen Schadstoffe ist eine wichtige Kompo-
nente fiir die Prognose von Ozonwerten [Stohl und Kromp-Kolb 1994, Uno u. a.
1984} |Stedman und Williams 1992, Varey u. a. 1988 Stendel 1988|. Die Kenntnis
iiber die Herkunft der vor Ort auftretenden Luftmassen ist essenziell. Im Kapitel
[B.2] werden die Konstruktion von Trajektorien und deren Nutzung beschrieben.

Aus der Erfahrung ist bekannt, dass die lokale Ozonsituation das Resultat
von lokalen und groffiraumigen Luftverunreinigungen und den meteorologischen
Bedingungen ist. Damit besteht die Hoffnung, dass mit dem Wissen {iber die
Ozonkonzentrationen und den atmosphérischen Verhéltnissen auf dem Weg der
Luftmasse zum betrachteten Ort, die Prognoseleistung verbessert werden kann.
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8.2 Konstruktion von atmosphirischen Trajek-
torien

Zuerst steht die Frage: was ist eine atmosphérische Trajektorie? Sie ist definiti-
onsgeméaf zu jedem Zeitpunkt die Tangente zum Windvektor. Dabei beschreibt
sie die Bahn eines Teilchens innerhalb eines Zeitraumes. Dieses steht im Gegen-
satz zur Definition einer Stromlinie. Eine Stromlinie stellt die Bewegung vieler
Teilchen zu einem Zeitpunkt (Momentaufnahme) dar. Bei der Konstruktion von
Trajektorien treten vor allen zwei Hauptschwierigkeiten auf [Danielsen 1961} Da-
nielsen 1974]:

e die zeitliche und raumliche Auflésung der Ausgangsdaten ist oft nicht aus-
reichend und

e eine Aussage iiber die tatsédchliche Bahn ist nur fiir einen Massenpunkt
moglich.

Zur vollstindigen Konstruktion einer Trajektorie wird auch die Vertikalgeschwin-
digkeit bendétigt. Diese ist mit Radiosonden nicht messbar. Sie kann aber in nu-
merischen Modellen ermittelt werden. Vereinfachend kann die dreidimensiona-
le Bewegung durch spezielle Koordinatensysteme zweidimensional approximiert
werden. Es wird dann angenommen, dass die Bewegung auf einer Flache mit kon-
stanter Vertikalkoordinate erfolgt. Andere Vertikalbewegungen werden explizit
vernachléssigt. Als Vertikalkoordinaten werden atmosphérische Zustandsgréfien
genutzt, die eine eindeutige Zuordnung zur geometrischen Hohe z haben. Aus
den Datenlagen bieten sich zwei Verfahren an. Zum FErsten Fliachen konstanten
Druckes (isobare Trajektorien), zum Zweiten ein isentropes Koordinatensystem
bei dem die Vertikalkoordinate die potenzielle Temperatur ist. Voraussetzung
dafiir ist die Approximation, dass adiabatische Luftbewegungen vorherrschen.
Isobare und isentrope Trajektorien kénnen erheblich voneinander differieren [Da-
nielsen 1961|. Isentrope Trajektorien stellen den moglichen Weg besser dar. Die
Berechnung erfordert aber mehr Dateninput und ist deutlich aufwendiger. Die
hier angewandte Methode nutzt den Luftdruck als Vertikalkomponente. Sie ba-
siert auf den Flachen gleichen Luftdruckes. Als Grundlage kann das Kapitel Ki-
nematics of quasi-horizontal motion in |Petterssen 1956] angesehen werden. Dort
wird die Konstruktion von zweidimensionalen semi-Lagrangeschen Trajektorien
beschrieben. Nachteil dieser Methode ist die systembedingte Vernachléssigung
der vertikalen Komponente der Bewegungen in der Atmosphére.

Zur Konstruktion wird das Windfeld fiir das zu bearbeitende Gebiet benotigt.
Fiir die vorliegende Bearbeitung sind im 6-stiindigen Abstand Geopotentialfelder
der Hauptdruckflichen vorhanden. Unter Annahme einer vereinfachten Windap-
proximation auf Basis des geostrophischen Windes, kann daraus das Windfeld
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berechnet werden. Die geostrophische Windgeschwindigkeit berechnet sich dafiir
entsprechend Gleichung [8.1]

— 1— —
Vo=—5V,2x & (8.1)

—
mit V , als geostrophischer Windvektor, f dem Coriolisparameter, ® dem Geo-

potential und ? dem k-Vektor. Der Coriolisparameter wurde in Abhéngigkeit
von der geografischen Breite ¢ wie folgt berechnet:

f=2wsing (8.2)

dabei ist w = 0,00007292s7!. Systembedingt kann nur mit diskreten Zeitschrit-
ten gerechnet werden. Fiir jeden Zeitschritt wird die Verlagerungsrichtung und
-geschwindigkeit zu Beginn und am Ende des Zeitschrittes berechnet und dann
gemittelt. Unter Zuhilfenahme beider Werte wird dann das Luftpaket entspre-
chend der Zeitschrittlinge verlagert. Die neue Position errechnet sich aus dem
Startpunkt und der Verlagerung durch die am Startpunkt vorherrschende mitt-
lere Luftbewegung (siehe Abbildung: .
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Abbildung 8.1. Dargestellt wird hier die schematische Verlagerung von Punkt 1 nach
Punkt 5 (Vorwértstrajektorie). Der Pfeil mit dem Index a stellt den Wind am
Anfang des Zeitschrittes und der Pfeil mit dem Index b den Wind am Ende des
Zeitschrittes dar. Die resultierende mittlere Verlagerung wird ohne Indizes darge-
stellt.

Laut der Arbeit von [Seibert 1993] sollte der Zeitschritt nicht groBer als 30 min
sein. Dieses ist darin begriindet, dass bei grofleren Zeitschritten die Trajektorie
nicht mehr anndhernd parallel zu den Isohypsen verlduft. Da die vorliegenden
Modelloutputs des GME-Modells eine Schrittweite von 6 Stunden haben, wur-
den die vorliegenden Felder entsprechend linear auf den Zeitschritt von 30 min
interpoliert. Der genutzte Datensatz hat eine rdumliche Auflésung von 0,75° (geo-
grafischer Breite und Lénge). Dieses ist ein zu grobes Raster fiir die Berechnung
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von Trajektorien bei dem vorgegebenen Zeitschritt. Daher wurde die Auflésung
bilinear auf 0,25° erhoht.

Im Rahmen der Entwicklung wurden die Trajektorien fiir die Druckflachen
1000, 950, 850, 700 und 500 hPa berechnet. In den néchsten Schritten musste er-
mittelt werden, bei welcher Druckfliche die Verlagerung die besten Vorhersageer-
gebnisse bringt. Es wurden entgegen der Darstellung in Abbildung Riickwért-
strajektorien berechnet. Hierbei werden die Windverhéltnisse am Endpunkt der
Trajektorie genutzt um den Ursprungsort der Massenpunkte zu ermitteln.

8.3 Ozondaten vom europiischen Umland

Die Verlagerung der Luftpakete allein hilft noch nicht bei der Ozonprognose.
Es muss auch etwas iiber die Eigenschaften des Luftpaketes in Bezug auf die
Luftqualitdt bekannt sein. Diese Eigenschaften werden entscheidend von dessen
Ursprungsort beeinflusst. Somit ist es notwendig, etwas iiber die dort vorherr-
schende Luftqualitdt zu wissen. Diese Ursprungsorte liegen aber nicht nur in
Deutschland.

Abbildung 8.2. Ubersicht iiber das Gebiet der Endpunkte der Riickwirtstrajektorien

Infolge der EU-Gesetzgebung [EU 2002] erfolgt in allen EU-Léndern eine sehr
dhnliche Uberwachung der bodennahen Luftgiite. Dieses gilt auch fiir die ost-
europaischen Beitrittskandidaten. Entsprechend einer Ratsentscheidung der EU
[EU-Rat 1997]E] sind die Mitgliedsldnder angehalten, ihre Messwerte der EU zur

'Die Ratsentscheidung zum Datenaustausch vom 27. Januar 1997 wurde durch die Ent-
scheidung der EU-Kommission vom 17. Oktober 2001 geéndert [EU-Kommission 2001]. Die
Anderungen beziehen sich auf die Anhénge.
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Verfiigung zu stellen. Im Auftrage der EU sammelt das European Topic Centre
on Air and Climate Change als Unterorganisation der European Environment
Agency (EEA) die Luftqualitdtsdaten in einer Datenbank. Leider war es der EEA
nicht moglich, diese Daten direkt zur Verfiigung zu stellen. Somit war nur der in-
direkte Weg, iiber einen vom Internet aus zugénglichen Datenbankserver, moglich
(http://bettie.rivm.nl/etcaq/appletstar.html).

Die Oberflache war nicht fiir einen einfachen kompletten Zugriff gedacht und
der dazugehorige Datenserver war sehr instabil. Die Stationsinformationen konn-
ten nicht im Zusammenhang mit den Messwerten abgerufen werden. Somit kann
nicht ausgeschlossen werden, dass einige Zuordnungsfehler aufgetreten sind.

Weiterhin ist die Vollstéandigkeit der Daten nicht nachpriifbar. Bis Ende 2002
waren in dem zugénglichen Teil der Datenbank die Ozondaten der Jahre 1998
- 2000 archiviert, dieses aber nicht fiir alle Mitgliedsldander und teils nur mit
einer geringen Flachenabdeckung der Territorien (z.B. sind fiir Italien nur Daten
des Jahres 2000 vorhanden). Insgesamt umfasst der Datensatz fiir Ozon 1277
Stationen. Es sind aber nicht fiir jede Station stiindliche Daten vorhanden.

8.3.1 Die Aufbereitung der EU-Daten

Im ersten Schritt wurden die Stationen mit Hilfe des Klassifikationsverfahrens
von Flemming [Flemming 2002, Flemming 2003a] einem Immissionsregime zuge-
ordnet. Die Klassifikation beruht auf einem Maf fiir die mittlere Belastung und
fiir die Auspriagung des Tagesganges. Es werden als Regime Berg (B), Land (R),
Vorstadt (U1), Stadt (U2), Stadt verkehrsnah (U3) und Strafle (S) unterschie-
den. Untersuchungen von |[Flemming 2002] zeigen eine gute Ubereinstimmung
mit den Ergebnissen von [Enke u. a. 1998]. Daneben wurde fiir jede Station ein
Jahresgang der mittleren Tagesmaxima berechnet.

Unter Zuhilfenahme beider oben genannter Informationen konnten im zweiten
Schritt die Stationswerte auf ein Gitternetz interpoliert werden. Hierbei wurden
nur die ldndlichen (R) und stédtischen (U1, U2, U3) Stationen genutzt und nur die
Abweichung des téglichen Maximums vom Jahresgang iibertragen. Die Nutzung
von Berg- und Verkehrsstationen erwies sich als nicht sinnvoll, da diese Daten
nicht fiir flichenhafte Aussagen iiber die Bodenozonverhéltnisse nutzbar sind. Da
nicht fiir jeden Gitterpunkt Daten vorhanden waren, wurden im néchsten Schritt
die Gitterdaten interpoliert. Somit ist fiir jeden Tag, fiir jeden Gitterpunkt eine
Aussage iiber die Abweichung vom Jahresgang moglich.
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8.4 Eine Ozonprognose auf der Basis von Tra-
jektorien

Mit den in den obigen Abschnitten vorgestellten Trajektorienberechnungen, den
auf Gitterpunktsbasis vorliegenden Ozondaten fiir Europa und den Analysen der
Wettersituationen kann ein Modell fiir eine Prognose von Ozonwerten aufgebaut
werden. Ziel ist eine stationsbezogene Prognose. Grundlage dafiir ist die Idee ei-
ner formalen Verkniipfung der atmosphérischen Verlagerung, dargestellt durch
die Trajektorien und den maximalen Ozonkonzentrationen am Boden bzw. me-
teorologischen Parametern am Boden bzw. in 950 hPa. In einem ersten Schritt
wurden der Screeningroutine die in Tabelle [8.1] aufgelisteten Pradiktoren zur Se-
lektion angeboten.

Tabelle 8.1. Liste der Pradiktoren fiir die trajektorienbezogene Ozonprognose

Name / Beschreibung

Wegstrecke [km]
Mittlere Abweichung vom Jahresgang der maximalen Ozonkonzentration —[ug/m?]
Mittlere Temperatur in 2m Hohe entlang der Trajektorie [

[

K]
Mittlere relative Luftfeuchte in 950 hPa entlang der Trajektorie %]

Die mittlere Abweichung der maximalen Ozonkonzentration vom Jahresgang, die
mittlere Temperatur und die relative Feuchte wurde dafiir wie folgt berechnet:
Fiir jede der Trajektorien lagen bis zu 24 Punkte der geografischen Position,
mit je einer Stunde Abstand vor. Die Werte aller Punkte wurden entlang der
Trajektorie gemittelt. Hierbei wurden jeweils die Werte des Vortages genutzt.
Fiir die Berechnung der Wegstrecke wurden die Absténde der einzelnen Punkte
zueinander aufsummiert. Parallel dazu wurde getestet, wie viele Stunden zurtick
die Trajektorie gehen sollte und auf welcher Druckfléche.

Die Screnning-Analyse selektierte als beste Kombination die Variante mit ei-
ner 24stiindigen Riickwértstrajektorie, 12 UTC aktueller Tag zu 12 UTC Vortag,
auf der Druckfliche 700 hPa (siche Abbildung [8.3)). Die besten Pridiktoren sind
dabei die Wegstrecke, die mittlere relative Feuchte in 950 hPa und die mittlere
Temperatur in 2m Hohe. Die Information iiber die mittlere Abweichung vom Jah-
resgang der maximalen Ozonkonzentration entlang der Wegstrecke erwies sich bei
fast allen Stationen als schlechtester Pradiktor. Wichtig ist hier die Anmerkung,
dass sich die Prognosegiite zwischen den drei besten Druckflachen (850, 700 und
500 hPa) nicht signifikant unterscheidet.

Die erzielte Vorhersagegiite iibertraf zwar die der Persistenzvorhersage, er-
reichte aber bei weitem nicht die Giite der anderen Prognosen. Daher musste
iiber die Hinzunahme anderer Pradiktoren nachgedacht werden. In Anlehnung
an die Ergebnisse der wetterlagenbasierten Prognose wurden die Pradiktoren der
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Abbildung 8.3. Vergleich der Vorhersagegiite fiir die 5 Druckniveaus und die 4 Zeit-
horizonte; Vorhersagegiite als mittlerer RV iiber die 180 Trajektorienendpunkte

Tabelle [7.3] als mogliche Pradiktoren zugelassen.

Die neue Selektion bestétigte teilweise die Ergebnisse der vorherigen Selektion,
nur die Zusammenstellung der Pradiktoren dnderte sich. Der beste Pradiktor ist
nun die prognostizierte Temperatur (12 UTC) in 2 m Hohe am néchstliegenden
Gitterpunkt der DWD-Prognose, gefolgt von der relativen Feuchte in 950 hPa (12
UTC), der Wegstrecke und der mittleren relativen Feuchte entlang des Weges.

Die Ergebnisse in Tabelle zeigen sehr deutlich ein Problem. Die Progno-
segleichungen sind optimiert worden fiir die Prognose ohne Schwellenwerte. Eine
erfolgversprechende mogliche Klassifikation, als Zwischenschritt vor der Regres-
sion, wurde nicht gefunden. Wird aber schwellenwertabhéngig gepriift, so treten
bei den Schwellenwerten mit geringer Eintrittswahrscheinlichkeit grofie Vorher-
sagefehler auf. Dies muss bei weitergehender Nutzung der Prognosen beachtet
werden! Bei der Vorhersagepriifung ohne Schwellenwert weist die trajektorien-
bezogene Prognose gegeniiber der bisher am UBA genutzten Prognose einen RV
von 28,1 % auf. Bei allen schwellenwertbezogenen Priifungen kann nicht von einer
Verbesserung gesprochen werden.
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Tabelle 8.2. Verifikation der Vorhersageleistung der stationsbezogenen Ozonvorhersa-
ge gemittelt {iber alle Stationen (332); die Daten beziehen sich auf die Monate Mai
bis Juli 2002; Ergebnisse des trajektorienbezogenen Prognosesystems (TR)

Schwellenwert: ohne
Bias RMSE Prog Bias RMSE Per RV %
aktueller Tag  -2.3 19.0 -0.2 29.0 57.2 100.0
1. Folgetag  -1.9 20.1  -0.2 36.0 68.7 100.0
2. Folgetag  -1.1 21.1 -0.6 39.1 71.0 100.0
Schwellenwert: 120 [ug/m?]
Bias RMSE Prog Bias RMSE Per RV %
aktueller Tag -14.0 25.2 -16.9 32.1 38.1 243
1. Folgetag -15.1 27.1 -294 44.2 62.8 244
2. Folgetag -10.8 272 -31.7 50.1 70.5  26.1
Schwellenwert: 150 [ug/m?]
Bias RMSE Prog Bias RMSE Per RV %
aktueller Tag -28.8 36.3 -27.8 39.5 15.7 5.3
1. Folgetag -29.2 37.9 -49.2 58.9 58.6 5.3
2. Folgetag -24.3 37.7 -57.9 67.7 69.0 5.7
Schwellenwert: 180 [ug/m?]
Bias RMSE Prog Bias RMSE Per RV %
aktueller Tag -54.6 7.8 -45.9 9b.7  -T.7 0.7
1. Folgetag -56.2 59.6 -81.5 88.6 54.7 0.7
2. Folgetag -58.6 62.7 -98.8 104.1 63.7 0.7

8.5 Zusammenfassung und Diskussion

Die in die Methode gesetzten Hoffnungen sind nicht erfiillt worden. In der Ana-
lyse zeigte sich, dass das Wissen iiber die Ozonverhéltnisse am Boden, ent-
lang des Weges der Luftpakete, keine Steigerung der Prognoseleistung zur Folge
hat. Wichtiger fiir die Prognoseleistung sind die Wegstrecke sowie die mittle-
ren Temperatur- und Luftfeuchteverhéltnisse auf der Riickwartstrajektorie. Die
operationelle Prognose kann in drei Teilschritten erfolgen:

e Berechnung der 24h Riickswértstrajektorien in 700 hPa

e Berechnung der Wegstrecke und der mittleren Temperatur- und Luftfeuch-
teverhiltnisse (in 2m Hohe bzw. im 950 hPa Druckniveau) auf der Riickwért-
strajektorie (formale Kopplung mit den Riickwértstrajektorien in 700 hPa)

e cine stationsweise Prognose mit den Trajektorienparametern und den loka-
len meteorologischen Parametern Temperatur und relative Feuchte in 950
hPa (beide von 12 UTC)
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Zusammenfassend ist bei drei Aspekten eine ndhere Betrachtung notig:

e warum wird die Verlagerung in 700 hPa selektiert,
e warum ist der Beitrag der verlagerten Ozonkonzentrationen so gering und

e wie konnte die Vorhersageleistung noch verbessert werden?

Warum wird die Verlagerung in 700 hPa selektiert? Das FErgebnis (Nut-
zung der Druckfliche 700 hPa) steht im Widerspruch zu anderen Erfahrungen
(z.B. geben [Stohl und Kromp-Kolb 1994] und [Smith und Hunt 1978] die Druck-
flache 850 hPa an). Da diese Auswahl auf einer Screening-Analyse basiert, sind
nur Vermutungen iiber den Grund moglich. Aus der meteorologischen Erfahrung
iiber die Standardatmosphére ist bekannt, dass der Wind auf den Druckflachen
700 und 850 hPa geostrophisch aproximiert werden kann, da sich beide oberhalb
der Ekman-Schicht befinden. Damit unterscheidet sich der Wind nur wenig in
der Windrichtung. Ein weiterer kleiner Unterschied kann bei der Windgeschwin-
digkeit auftreten. Dies beides ist der Grund fiir eine leicht anders verlaufende
Trajektorie. Moglich ist auch die Erklarung dariiber, dass der Wind in der die
Druckfliche 850 hPa noch stark von dem Relief beeinflusst wird. Somit appro-
ximiert eine geostrophische Windannahme den Transport in bergigen Regionen
noch nicht ausreichend gut. Interessant ist dabei der Aspekt, dass die Reser-
voirschicht als Teil der Grenzschicht nur selten bis in die Hohe der Druckfliche
700 hPa (ca. 3000m) hinaufreicht. Es muss aber nochmals darauf hingewiesen
werden, dass sich die Ergebnisse bei den einzelnen Druckflichen nicht signifikant
unterscheiden.

Warum ist der Beitrag der verlagerten Ozonkonzentrationen so gering?
Einerseits ist es wahrscheinlich, dass die Verlagerung der Ozonkonzentrationen al-
lein nicht aussagekriftig genug ist. Zwar ist iiber die indirekte Nutzung iiber eine
Regression schon ein Verdnderungsfaktor eingebaut, es ist aber trotzdem moglich,
dass mit solchen einfachen Mitteln eine Approximation der chemischen Reaktio-
nen auf dem Weg iiberhaupt nicht moglich ist. Andererseits zeigen aber auch
die Ergebnisse von Versuchen mit numerischen Modellen, dass nur eine geringe
Steigerung der Vorhersageleistung mit der Initialisierung durch Bodenozonfelder
des Vortages moglich ist [Flemming 1996].

Auch ist eine Uberlegung dariiber nétig, wie groB der Einfluss des herantrans-
portierten Ozons am Tagesmaximum der Ozonkonzentration ist. Der Einfluss
auf die mittleren Verhéltnisse ist unbestritten. Die Ozonepisoden treten aber bei
schwachwindigen Lagen auf. Bei diesen Lagen iiberwiegt, aufgrund der damit
oft in Verbindung stehenden Hochdruckwetterlagen, die lokale Ozonbildung. Die-
sen Schluss lassen Untersuchungen einer Ozonepisode im Sommer 2002 zu. Dort
traten auf kleinstem Gebiet am Boden sehr grofie Unterschiede bei den Ozonkon-
zentrationen auf.
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Wie kénnte die Vorhersageleistung noch verbessert werden? Eine Mog-
lichkeit kénnte die zusétzliche Einbeziehung der anderen zwei am Gleichgewichts-
zyklus beteiligten Stoffe NO und NO, sein. Soll dieses in eine Mehrtagsprognose
integriert werden, so miissen auch NO und N Oy mit prognostiziert werden. Auch
muss iiber eine M6glichkeit der Klassifikation vor der Regression nachgedacht wer-
den. Ob dabei der Herkunftsort der Trajektorien oder andere Parameter besser
geeignet sind, muss in einer weiteren Untersuchung gekléart werden.

Ein wichtiger Aspekt ist die Giite der Trajektorienbestimmung. Der hier
gewihlte Ansatz ist sehr schlicht. Es stellt sich die Frage, inwiefern ein Ein-
satz von isentropen Trajektorien fiir die formale Kopplung zwischen Bodenozon-
konzentrationen und der Verlagerung innerhalb der Atmosphére Verbesserungen
bringen koénnte? Eine mogliche Fehlerquelle stellt die zeitliche und rédumliche
Interpolation vor der Berechnung dar. Prognosen meteorologischer Felder mit ei-
ner entsprechend hoheraufgelosten rdaumlichen und zeitlichen Dimension, konnten
realistischere Trajektorien erzeugen.
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