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In diesem Kapitel werden die auf Basis der Kovarianzmodelle A, B und C (siehe Kapi-
tel 5.3) erzeugten Immissionsfelder diskutiert. Ausgangspunkt fiir die statistische Ana-
lyse (siehe Kapitel 4.5.4) sind die stiindlichen Beobachtungen in Deutschland und
modellierte Felder des Modells REM/Calgrid (siehe Kapitel 1.4.2) fiir das Jahr 2001.
Die stiindlich analysierten Felder werden anhand ihrer Jahresmittelwerte'®® zusammen-
gefasst und den reinen Modellrechnungen sowie den Beobachtungen gegeniibergestellt.
Die Bewertung des Analyseerfolgs erfolgt mit zwei unterschiedlichen Gitekriterien.
Sie beruhen auf theoretisch abgeleiteten Fehlermaflen und einem vorraussetzungsfreien
cross-validation-Ansatz.

Die passiven Ansdtze der Verbindung von Modell- und Beobachtungsinformation
stehen im Mittelpunkt der Betrachtung. Im Kapitel 6.2.2 wird zusitzlich das aktive
Verfahren auf Basis des homogenen Kovarianzmodells (A) untersucht. Neben dem
Vergleich der Leistungsfahigkeit der verschiedenen Kovarianzmodelle fiir die Analyse
werden technische Fragen der Implementierung dargelegt.

6.1 Verschiedene statistische Analyseverfahren der
Immission

Vier passive Ansitze fiir die Analyse auf Basis der Optimalen Interpolation (OI, siche
Kapitel 4.5.5) wurden im Rahmen der Arbeit fiir Ozon, NO,, NO, SO, und PM10
durchgefiihrt. Die Analyse erfolgt mit den drei Kovarianzmodellen A, B und C sowie
fiir die logarithmisch transformierten Immissionswerte mit Kovarianzmodell A. Zusétz-
lich wird eine aktive Datenassimilation mit Kovarianzmodell A fiir eine Modellrech-
nung des Jahres 2001 durchgefiihrt. Fiir die Analyse miissen folgende Verfahrens-
merkmale festgelegt werden:

Transformation der Variablen

Bestimmung und Korrektur des Bias

Festlegung der Beobachtungsfehlervarianz (Matrix R)

Festlegung der Kovarianzen zwischen den an der Interpolation beteiligten
Messstationen (Matrix HBH")

b=

195 Wire die alleinige Erzeugung von Feldern des Jahresmittelwertes die Aufgabe, so wire unter Um-
stinden die direkte Analyse von Jahresmittelwerten mit einem terminbezogenen Kovarianzmodell ein
ebenfalls vertretbarer Weg. Die stiindlichen Werte werden jedoch fiir die Ableitung komplexer Luftgiite-
standards wie AOT40 (accumulation over threshold 40 ppb) benétigt. Dariiber hinaus muss fiir die aktive
Datenassimilation die zeitliche Auflésung der Beobachtung mit der der Modellierung iibereinstimmen.
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9]

Festlegung der Kovarianz zwischen Beobachtungsort und Interpolationspunkt
(Matrix HB)

Art und GrofBe des Background-Feldes

Anzahl der beeinflussenden Stationen

Auflésung der Analyse und der parametrischen Kovarianzmodelle

mehrmaliges Durchlaufen mit homogenem Ansatz

© % N o

Eine Diskussion dieser Punkte erfolgt in den Kapiteln 6.1.1 bis 6.1.7. Eine Zusammen-
fassung wichtiger Verfahrensmerkmale wird in Tabelle 8 gegeben.

aktive passiv passiv
Assimilation terminbezogen & homogen tlimatisch & Inhomogen
Bezeichnung DA A A log B C
Background Modell DA Modell Modell Modell Modell
Log-Trafo - + - + +
Biaskorrektur - Land-Stationen | Land-Stationen | Land-Stationen | Land-Stationen
R+ HBH' hom. o5’ hom. og’ hom. o5’ B + oo C+ oo
HB A A A B C
Auflésung 0.5°*0.25° 0.25°%0.125° | 0.25°*0.125° 0.25°*%0.125° 0.25°*%0.125°
Gebiet Mitteleuropa | Deutschland Deutschland Deutschland Deutschland

Tabelle 8 Untersuchte Variante des OI-Verfahrens fiir die Immission von Spurenstoffen

Modell Berechnetes Feld von REM/Calgrid
Modell DA Berechnetes Feld von REM/Calgrid ausgehend von der Analyse vor 1 Stunde
Land-Station Homogener Bias aus der Differenz der Land-Stationen zum Modellergebnis

A terminbezogenes homogenes Kovarianzmodell A
B klimatisches inhomogenes Kovarianzmodell B

C klimatisches inhomogenes Kovarianzmodell C
60i2 individuelle Beobachtungsfehlervarianz

hom. 6}32 homogene Varianz der Beobachtungsinkremente

6.1.1 Transformation der Variablen

Die Analyse wird zum einem mit den unverdnderten und zum anderen mit den loga-
rithmisch transformierten Gréfen durchgefiihrt. Die Transformiert wird, da so die
Haufigkeitsverteilung aller betrachteten Spurenstoffe besser einer Normalverteilung
folgt und dies eine Voraussetzung der Analyse ist. Bei der Riicktransformation findet
die in Kapitel 5.1.1, Abschnitt ,,Abweichung von der Normalverteilung®, beschriebene
Korrektur statt. Trotz dieser Korrektur gilt das fiir die Analyse grundlegende Prinzip
der Varianzminimierung (siche Kapitel 4.5.4) fiir die logarithmierte Gro3e. Dadurch
werden die Unterschiede im Bereich der niedrigen Werte hoher bewertet. Dies wider-
spricht den umweltpolitischen Intentionen der Luftreinhaltung, die an der Quantifizie-
rung der hohen Belastung orientiert sind.

Neben diesem praktischen Argument ist die Analyse der unverdnderten Variablen
durch den Umstand zu rechtfertigen, dass die Beobachtungsinkremente, d. h. die Ab-
weichungen zwischen Modell und Beobachtungen, betrachtet werden.
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6.1.2 Biaskorrektur

Die Korrektur des Bias zwischen Modell und Beobachtungen ist ein Problem, da er fiir
unterschiedliche Stationen und Regimes sehr unterschiedlich sein kann (siche Kapitel
5.3.2). Daraus folgt das Problem seiner sinnvollen und skalengerechten Interpolation
iiber das gesamte Feld. Es ist besonders bei den aktiven Verfahren relevant, da bei
diesen eine ungerechtfertigte Anderung in Gebieten ohne Messung, z. B. iiber dem
Meer, das Modellergebnis negativ beeinflussen kann. Fiir die passiven Verfahren liegt
der Schwerpunkt der Aufmerksamkeit in Deutschland und damit in den Gebieten, fiir
die Messungen vorhanden sind. Weiterhin hingt der Bias stark von der Modellkonfigu-
ration ab und hat damit keinen allgemeingiiltigen Charakter.

Aus diesen Griinden erfolgt fiir die passive Analyse im klimatischen wie auch im ter-
minbezogenen Fall eine homogene Korrektur des Bias an den Land-Stationen (R, siche
Kapitel 5.3.2). Das gesamte Modellfeld wird in den passiven Verfahren um einen kon-
stanten Wert verdndert. In den aktiven Verfahren werden die Modellfelder nicht korri-
giert, mit der Annahme, dass der Bias durch die vorangegangene Assimilation stark
verringert ist.

6.1.3 Beobachtungsfehler und riumliche Kovarianz

Fiir die homogenen Ansétze mit dem Kovarianzmodell A ergibt sich pro Termin ein
Wert fur die Gesamtvarianz (02032 023+ (520) und ein sektoren- und abstandsabhingi-
ges Kovarianzmodell. Die Gesamtvarianz wird fiir die Hauptdiagonalelemente von
HBH'+R verwendet. Mit dem homogenen Kovarianzmodell werden die Kovarianzen
zwischen den beeinflussenden Stationen HBH' und zwischen Interpolationspunkt und
den Stationen HB in Abhéngigkeit von ithrem Abstand bestimmt.

Bei den klimatischen Ansitzen stehen die empirische Kovarianzmatrix HBH" + R zwi-
schen den Beobachtungsorten i, die daraus abgeleiteten Kovarianzmodelle B und C und

die lokal geschiitzte Varianz des Beobachtungsfehlers o, zur Verfiigung.

Die Kovarianz zwischen Beobachtungsort und Interpolationspunkt wird mit Hilfe der
Kovarianzmodelle B und C ermittelt. Der Abstand sowie das Regime der Beobachtung
und des Modellgitterpunktes sind die Kriterien fiir die Bildung des Kovarianzwerts fiir
das Kovarianzmodell B. Bei Kovarianzmodell C wird die Kovarianz mit Hilfe der aus
den interpolierten Eigenvektoren approximierten Kovarianzmatrix zwischen allen
Gitterpunkten gewonnen (siche Kapitel 5.1.3).

Die Bereitstellung der Matrix HBH'+R kann alternativ durch direktes Verwenden der
empirischen Kovarianzmatrix oder durch das Kovarianzmodell fir HBH' und die lokal

geschiitzte Varianz des Beobachtungsfehlers o, erfolgen. In ersten Fall ist keine

separate Spezifizierung des Beobachtungsfehlers notwendig. Die Kovarianzen zwi-
schen den Beobachtungen sind gut durch die empirische Kovarianz quantifiziert.
Diesem Vorteil steht die Verschiedenartigkeit in der Bestimmung von HB und HBH®
gegeniiber, die mit dem Kovarianzmodell gewonnen werden. Beide Vorgehensweisen
wurden hinsichtlich des cross-validation-Analysefehlers getestet (siche Kapitel 6.2.2).
Dabei stellte sich heraus, dass der zweite Ansatz, d. h. die Bestimmung von HBH'
durch das Kovarianzmodell und von R durch die lokale Schitzung, bessere Ergebnisse
bringt und demzufolge hier angewendet wird.
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Hinsichtlich der Eignung von ,,sphérischer, ,,exponentieller oder ,,GauB3scher Form
des parametrischen Kovarianzmodells (Kapitel 5.2.3) ergab sich in Tests der Approxi-
mationsgiite eine Uberlegenheit der ,,sphirischen” und ,,exponentiellen* Form. Beide
ergeben gleichwertige Resultate hinsichtlich den damit abgeleiteten Beobachtungs- und
Analysefehlern. Aufgrund des robusteren Verhaltens fiir sehr kurze Abstinde und
seiner hdufigen Anwendung fiir Immissionswerte (siehe 4.3.2) wurde dem ,,sphéri-
schen* Kovarianzmodell der Vorrang eingerdumt.

6.1.4 Auflosung, Interpolation von Gitterboxmittelwerten

Die Auflosung des modellierten Feldes betragt 0.5°*0.25° (ca. 25km * 25 km). Demzu-
folge ist sie die angestrebte Auflosung fiir die aktive Datenassimilation. Die geringsten
Abstinde zwischen den Stationen betragen im urbanen Bereich einige Kilometer. Das
ist damit auch die untere Schranke der Auflosung (siehe auch Kapitel 4.1) fiir den lokal
geschitzten Beobachtungsfehler. Um einen groBeren Anteil der kleinrdumigen Struktu-
ren sichtbar zu machen, wurde in einem Kompromiss die Auflésung der passiven Ana-
lyse auf 0.25°*%0.125° (ca. 12km * 12 km) festgelegt. Die Auflésung der Analyse beein-
flusst die Weite der Abstandsklassen fiir die parametrischen Kovarianzmodelle (siche
5.2.1). Hierfiir wird ein Wert von 7 km festgelegt. Bei kleiner Stichprobenanzahl ver-
groBert sich das Intervall, um mindestens 30 Stichprobenelemente pro Abstandsklasse
zu erreichen.

Die Modellfelder bestehen aus Gitterboxmittelwerten; der vorgestellte Ansatz liefert
jedoch zunéchst nur die Interpolation von punktbezogenen Werten. Um dem Mittel-
wertcharakter gerecht zu werden, konnte eine Interpolation fiir mehrere Punkte in der
Box mit anschlieBender Mittelwertbildung erfolgen. Es ldsst sich jedoch zeigen, dass
bereits eine Interpolation mit dem Mittelwert von HB, d. h. die Kovarianz zwischen
Beobachtungsort und Analysepunkt, iiber dem Mittelungsgebiet den gewiinschten
Mittelwert liefert (,,Block-Kriging*, Cressie, 1993).

6.1.5 Auswahl der beeinflussenden Stationen

Nach Gleichung {4.31} ist jeder Analysepunkt durch die Gesamtheit aller Stationen
beeinflusst. Die Grofle des zu 16senden Gleichungssystems ldsst sich stark verringern,
wenn fiir jeden Punkt nur eine Auswahl von umliegenden Stationen zur Interpolation
verwendet wird (siche Kapitel 4.5.5). Fiir die Analyse wurden die 8 nichsten'®® Beo-
bachtungen ausgewéihlt. Mehrere Tests mit einer erhohten Anzahl von Stationen fiihr-
ten zu leicht glétteren Feldern ohne groe weitere Unterschiede. Eine geringere Anzahl
erwies sich teilweise als mathematisch instabil, da Artefakte einzelner Beobachtungen
nicht ausreichend geddmpft wurden bzw. die Analysegleichung schlecht konditioniert
war (siche Kapitel 5.2.5.3).

Neben der Anzahl der beeinflussenden Stationen stellt sich die Frage, ob die Kenntnis
des Regimes die Auswahl der Stationen bestimmen soll. Dies ist bereit in dem regime-
abhingigen Kovarianzmodell B verwirklicht. Bei ihm sind die Kovarianzen zwischen

' Fiir die Analyse von Immissionsmessungen ist eine feste Anzahl von beeinflussenden Stationen
empfehlenswerter, als alle Stationen innerhalb eines Einflussgebietes zu verwenden. Durch letzteres
Vorgehen werden die Unterschiede zwischen Stadt und Land zu sehr verwischt.
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sehr verschiedenen Regimes Null gesetzt worden. Es scheint jedoch fiir alle Analysen
sinnvoll, die Beobachtungen des Regimes ,,Stralle* und ,,Strale extrem® aus dem Ana-
lyseprozess auszuschlieBen. Thre rdumliche Représentativitit ist deutlich kleiner als die
gewihlte Auflosung und ihr Beobachtungsfehler ist systematisch. Er ist deswegen mit
der Varianz nur unvollstidndig erfasst.

6.1.6 Iterative Analyse

Viele Analyseverfahren fiir meteorologische Ansdtze der 60er bis 80er Jahre sind itera-
tiv, d. h. die Analyse wird mehrmals durchgefiihrt, wobei das jeweils letzte Analysefeld
als Background fiir die ndchste Analyse verwendet wird (Daley, 1991). Da das Back-
groundfeld sich verdndert, ist fiir die nachfolgenden Analysen nur ein terminbezogener
Ansatz mdglich. Durch die nachfolgenden Analyseschritte wird meist die lokale Uber-
einstimmung mit den Beobachtungen erhoht.

Ob ein weiterer Analyseschritt sinnvoll ist, kann durch das Rausch-Signal-Verhéltnis
entschieden werden (siehe Kapitel 5.3.3.2): ist die Backgroundfehlervarianz im Ver-
gleich zur Beobachtungsfehlervarianz zu gering, so lohnt sich kein weiterer Analyse-
zyklus mehr und es besteht die Gefahr von instabilem Verhalten. Die in dieser Arbeit
mit der iterativen Analyse durchgefiihrten Tests ergaben keine Verbesserung des Ana-
lyseergebnisses. In vielen Fillen konnte keine positiv definite Kovarianzfunktion ap-
proximiert werden.

Darauf aufbauend wurde fiir die Durchfiihrung der Vergleiche verschiedener Ansétze
generell auf ein iteratives Vorgehen verzichtet, da es sich nur mit groBerem Aufwand
im Rahmen einer korrekten cross validation einbinden lésst.

6.1.7 Aktive Datenassimilation mit Optimaler Interpolation

Die aktive Datenassimilation mit Optimaler Interpolation ergibt sich aus einem Model-
lauf, bei dem jede Stunde die Modellfelder der Bodenschicht (siehe Kapitel 1.4.2) an
die Beobachtungen angepasst werden. Dies geschieht, in dem jede Stunde die Analyse
aus Modellfeld und Beobachtungen das Modellfeld ersetzt. Das Vorgehen gleicht dem
Prinzip des Kalman-Filters (siche Kapitel 4.5.7, Abbildung 4.3) mit dem wichtigen
Unterschied, dass die Kovarianz nicht mit Hilfe eines Ensembles von gestdrten Mo-
dellzustdnden prognostiziert, sondern aus den Beobachtungsinkrementen zum Termin
mit Modell A geschitzt wird. Ein terminbezogener Ansatz wurde gewéhlt, da die vo-
rangegangene Assimilation die Modellfelder verandert.

Die aktive Variante unterscheidet sich von der passiven dadurch, dass hierbei keine
Biaskorrektur durchgefiihrt werden kann (siche Kapitel 6.1.2) und dass die horizontale
Auflésung des Feldes (siehe Kapitel 6.1.4) nicht erhoht wird.

Da PM10 keine prognostische Modellvariable ist, muss ein Beobachtungsoperator
(sieche Kapitel 4.5.3) fiir die Transformation in die PM10-Bestandteile existieren. Fiir
die Aufteilung der PM10-Beobachtungen in die Modellvariablen wird hier das vom
Modell gelieferten Massenverhiltnis verwendet. Problematisch ist dabei, dass gewisse
Aerosolbestandteile, wie die organischen, noch nicht in der Modellrechnung beriick-
sichtigt werden. Weitere Untersuchungen sind notwendig, um eine angemessene Kor-
rektur der Modellrechnung auf Grundlage PM10-Beobachtung zu verwirklichen.
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6.2 Methoden zur Beurteilung der Verfahrensgiite

Eine Eigenheit der statistischen Interpolationsverfahren ist, dass sie neben dem Analy-
seergebnis ein zugehoriges Fehlermal3 liefern. Dies ist die minimierte Varianz, die als
Ausgangspunkt der Analysegleichung {4.31} dient. Die Varianz des Analysefehlers
{4.37} basiert auf den Kovarianzmodellen und kann als ein die Analyse begleitendes
Feld geliefert werden. Der so erfasste Analysefehler ist korrekt, wenn das geschétzte
Kovarianzmodell fehlerfrei ist. Er hidngt nur vom geschétzten Kovarianzmodell sowie
dem Beobachtungsfehler ab und ldsst sich im klimatischen Fall im Voraus bestimmen.
Diese Analysefehlervarianz ist ein theoretisches Maf} und stellt eine untere Schranke
fiir den realen Analysefehler dar.

Wegen der Abhéngigkeit der theoretischen Analysefehlervarianz vom Kovarianzmodell
besteht die Forderung nach einem voraussetzungsfreien Qualitdtstest. Er beruht auf der
Idee der ,cross validation®: Einzelne Beobachtungen werden vom Analyseprozess
ausgenommen'®’ und es wird iiberpriift, inwieweit die iibrigen Messungen die ausgelas-
sene Messung reproduzieren konnen. Im Idealfall sollte der durch cross validation
bestimmte Fehler kleiner als der reale Beobachtungsfehler sein. Dies gilt sowohl fiir
seinen Erwartungswert (Bias) als auch fiir seine Varianz. Unterschiedliche Schitzungen
der Beobachtungsfehlervarianz fiihren demzufolge zu unterschiedlichen Bewertungen
des Analyseerfolgs. In umgekehrter Schlussfolgerung kann man mit einem vernachlés-
sigten Beobachtungsfehler eine genaue — aber unrealistische — Ubereinstimmung zwi-
schen Beobachtung und Analyse am Beobachtungsort erzwingen (siche Kapitel 4.5.5).
Bei der aktiven Datenassimilation beeinflusst das Analyseergebnis eines Termins das
Backgroundfeld fiir den nédchsten Analysezeitpunkt. Durch diese Abhdngigkeit von
vorangegangenen Analysen lésst sich der cross-validation-Ansatz nur durch Weglassen
einzelner Stationen fiir den gesamten Analyseverlauf realisieren. Es bedarf deswegen
einer Vorauswahl eines ganzen Sets von Teststationen, da ein mehrmaliges Durchlau-
fen des Assimilationszyklus rechentechnisch zu aufwendig wire. Durch das Weglassen
eines groBen Ensembles von Stationen wird jedoch die Assimilationsleistung verringert
bzw. die ermittelten Kovarianzmodelle kénnen verschiedenartig sein.

6.2.1 Die theoretische Analysefehlervarianz

Die Analysefehlervarianz fiir die optimalen Gewichte {4.37} hingt ab von der Varianz
des Backgroundfehlers og” am Analysepunkt, den Analysegewichten K und der Kova-
rianz HB zwischen den Beobachtungen und dem Analysepunkt. Die Analysefehlervari-
anz ist damit unabhéngig von dem Wert der Beobachtungen und kann bei Kenntnis der
Kovarianzstruktur im Voraus bestimmt werden. Die Betrachtung des Feldes der Analy-
sefehlervarianz stellt damit eine Methode dar, die geschétzten Kovarianzen zu veran-
schaulichen.

Abbildung 6.1 zeigt beispielhaft fiir PM10 die mittleren Standardabweichungen, d. h.
die Wurzel der Varianz, des theoretischen Analysefehlers fiir das homogene terminbe-
zogene Kovarianzmodell A und das inhomogene klimatische Kovarianzmodell C. Im
homogenen Fall ist die Standardabweichung des Backgroundfehlers konstant und die
FehlergroBe ein MaB fiir die Stationsdichte: Am Rande des Gebietes sind demzufolge

7 Fiir die Schitzung des Kovarianzmodells wurden jedoch der Vereinfachung wegen alle Stationen
einbezogen, so dass das Kovarianzmodell immer das Gleiche ist.
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die Analysefehler am groBiten. Ein anderes Bild liefert der inhomogene Fall. Die hochs-
ten Fehlerwerte sind hier in den belasteten Gebieten und damit hdufig auch in den
Gebieten mit hoher Stationsdichte zu finden. Der Grund dafiir ist die rdumlich variable
Varianz des Beobachtungsfehlers.

FM10 MEAN SIG QICS0841F22001 PM1C MEAN SIG OICEQB46F220M

5z 25 3 33 4 45 5 55 4 &3

GralS: COLuGES 2002-12-G8-20:54 GraDS: COLAGES 2002-12-10-10:34

Abbildung 6.1 Mittelwert der theoretischen Analysefehlerstandardabweichung fiir PM10, links fiir
das homogene terminbezogene Kovarianzmodell A, rechts fiir das inhomogene klimatische Kova-
rianzmodell C.

6.2.2 Der cross-validation-Analysefehler

Die Leistungsfihigkeit der verschiedenen passiven Analyseimplementierungen (siche
Tabelle 8) wurde mit einem cross-validation-Ansatz untersucht. Als Basis der Bewer-
tung dient ein Ensemble von Abweichungen zwischen dem Messwert und dem fiir den
Messort interpolierten Feldwert fiir jede Station und jeden Zeitpunkt. Der Feldwert
wurde dabei ohne Verwendung des Messwertes interpoliert. Fiir die Bewertung der
Analyseleistung wurden diese Abweichungen pro Station mit dem rmse'®® zusammen-
gefasst, da er sowohl die mittlere Abweichung als auch die Streuung bewertet.

Der rmse des cross-validation-Analysefehlers ist flir jeden Stoff in Abbildung 6.6 bis
Abbildung 6.6 dargestellt. Es ergibt sich, dass die einzelnen Implementierungen nur
geringe Unterschiede in der Interpolationsgiite aufweisen. Die rmse-Werte des cross-
validation-Analysefehlers sind deutlich grof3er als die Werte des theoretischen Analyse-
fehlers. Die Log-Transformation bei Ozon hat einen erkennbar negativen Einfluss auf
die Interpolationsgiite. Das Kovarianzmodell B zeichnet sich fiir alle Stoffe durch einen
leicht geringeren Fehler bei den Land-Stationen aus.

Das Erzielen einer gleichartigen Analysegiite durch die verschiedenartigen Kovarianz-
modelle A, B, und C erscheint zunédchst unerwartet. Betrachtet man den Wertebereich
des cross-validation-Analysefehlers, so ist er von anndhernder Gréfe wie der der in

168 rmse = root mean square error.
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Kapitel 5.3.1 geschitzten Standardabweichungen des Beobachtungsfehlers. Damit ist
eine Schranke der Genauigkeit erreicht, die durch die Analyse nicht unterschritten
werden kann (siehe Kapitel 4.5.5). Eine weitere Erklarung fiir die Gleichwertigkeit der
Ergebnisse liegt vermutlich in der hohen Stationsdichte und der relativ geringen Anzahl
von beeinflussenden Beobachtungen. Deshalb wird das Kovarianzmodell nur fiir kurze
Entfernungen angewendet. Die grofBrdumig erfasste Inhomogenitdt kann das Analyse-
ergebnis nicht verbessern.
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Abbildung 6.2 Hiufigkeitsverteilung des rmse des cross-validation-Analysefehlers der passiven
Analyse mit verschiedenen Kovarianzmodellen (A, A_LOG, B, C, siehe Tabelle 8) fiir Ozon.
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Abbildung 6.3 Hiufigkeitsverteilung des rmse des cross-validation-Analysefehlers der passiven
Analyse mit verschiedenen Kovarianzmodellen (A, A_LOG, B, C, siehe Tabelle 8) fiir NO,.
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Abbildung 6.4 Hiufigkeitsverteilung des rmse des cross-validation-Analysefehlers der passiven
Analyse mit verschiedenen Kovarianzmodellen (A, A_LOG, B, C, siehe Tabelle 8) fiir NO.
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PM10 RMSE Ol Performance (Cross Val.)

A A_LOG B C

Abbildung 6.5 Haufigkeitsverteilung des rmse des cross-validation-Analysefehlers der passiven
Analyse mit verschiedenen Kovarianzmodellen (A, A_LOG, B, C, siehe Tabelle 8) fiir PM10.

S0O2 RMSE Ol Performance (Cross Val.)
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Abbildung 6.6 Hiufigkeitsverteilung des rmse des cross-validation-Analysefehlers der passiven
Analyse mit verschiedenen Kovarianzmodellen (A, A_LOG, B, C, siehe Tabelle 8) fiir SO,..

6.3 Die analysierten Immissionsfelder aus Beobachtung und
Modellrechnung fiir 2001

In diesem Kapitel werden die analysierten Felder anhand von Karten der Jahresmittel-
werte vorgestellt. Fiir jeden Stoff werden dazu 6 Karten présentiert (Abbildung 6.7 -
Abbildung 6.21). Es sind dies 1. eine Darstellung des allein aus den Beobachtungen
abgeleiteten Mittelwertes am Stationsort und 2. das Feld des Jahresmittelwertes der
reinen Modellrechnung. Dann folgen 3. — 6. vier Karten der analysierten Felder, die
durch eine Kombination von Beobachtung und Modellrechnung mit Hilfe der Optima-
len Interpolation (sieche Kapitel 4.5.4) entstanden sind. Sie beruhen auf den 4 passiven
Analysevarianten mit unterschiedlicher Kovarianzmodellierung (sieche Tabelle 8).

Vergleicht man zunéchst die rdumliche Struktur von Beobachtung und Modellrech-
nung, so fallt naturgemall die hohere Variabilitdt in den Beobachtungen auf. Dies liegt
nicht zuletzt an dem Umstand, dass hier alle Stationen, d. h. auch die Verkehrsregimes
und bei Ozon das Bergregime dargestellt werden. Markantestes Merkmal der Modell-
rechnung ist das Ruhrgebiet mit seinen fiir die primdren Stoffe sehr hohen und fiir
Ozon sehr geringen Immissionen. Dies hat in diesem Umfang keine Entsprechung in
der Beobachtung. Folgerichtig ist die starke Ausprdgung des Ruhrgebietes in allen
Analysen abgeschwiécht. Durch das Einbringen der Beobachtung erscheint ein neuer
Immissionsschwerpunkt fiir NOy im Bereich des dichtbesiedelten Oberrheingrabens,
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der sich bis in den Raum Miinchen fortsetzt. Der Ballungsraum Oberrheingraben wird
vom Modell, wenn auch in abgeschwichter Form, wiedergegeben. Eine groBere Dis-
krepanz besteht fiir den bayerischen Raum. Hier liefert das Modell geringe Immissio-
nen insbesondere von PM10. Die wenigen, aber stets urbanen Beobachtungen geben
dagegen eine groBfldchig hohe Immission vor.

Das homogene terminbezogene Kovarianzmodell A und das klimatische C zeigen
hinsichtlich der Struktur und der Hohe der Immission sehr dhnliche Bilder. Das Kova-
rianzmodell B liefert fiir die primiren Stoffe einen mehr grofflichig landlichen
Charakter. Die logarithmische Transformation hat unterschiedliche Auswirkungen: Fiir
Ozon bewirkt sie eine groBflichige Erhohung, fiir NO und NO, werden vornehmlich
einzelne hochbelastete Orte besser sichtbar und fiir PM10 ergibt sich eine Verringerung
der Gradienten. Diese unterschiedlichen Effekte kann man mit den unterschiedlichen
Wertebereichen erkldren. Es scheint in Zukunft angebracht zu sein, neben der Trans-
formation auch eine Verschiebung in einen anderen Wertebereich vorzunehmen.

03 MEAN ALL 2001 OBS 03 MEAN BC RCG 2001

ppb 01258 153 175 20 225 25 275 30 35 40 0 16 125 158 175 20 225 25 2735 30 3 40 W

ppb
BraDS: COLA/IGES 2002-12-17—17:28 GralS: COLWAGES 2002—-12-23-10:28

Abbildung 6.7 Jahresmittelwert 2001 der Ozonkonzentration in ppb aus der Beobachtung (links)
und der Modellrechnung (rechts).
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03 MEAN Ol CM_A 2001 03 MEAN QI CM_A log 2001
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Abbildung 6.8 Jahresmittelwert der Ozonkonzentration 2001 in ppb aus der Kombination von
Beobachtung und Modellrechnung auf der Basis von stiindlichen Analysen mit dem homogenen
Kovarianzmodell A (links) und fiir die Analyse mit der log-transformierten Grofie (rechts).
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GralS: COLwAGES 2O02-12-23-14:48 GraDS: COLAGES 2002-12-25-1408

Abbildung 6.9 Jahresmittelwert der Ozonkonzentration 2001 in ppb aus der Kombination von
Beobachtung und Modellrechnung auf der Basis von stiindlichen Analysen mit den inhomogenen

klimatischen Kovarianzmodellen B (links) und C (rechts).
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Abbildung 6.10 Jahresmittelwert 2001 der NO,-Konzentration in ppb aus der Beobachtung (links)
und der Modellrechnung (rechts).
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Abbildung 6.11 Jahresmittelwert der NO,-Konzentration 2001 in ppb aus der Kombination von
Beobachtung und Modellrechnung auf der Basis von stiindlichen Analysen mit dem homogenen
Kovarianzmodell A (links) und fiir die Analyse mit der log-transformierten Grofie (rechts).
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Abbildung 6.12 Jahresmittelwert der NO,-Konzentration 2001 in ppb aus der Kombination von
Beobachtung und Modellrechnung auf der Basis von stiindlichen Analysen mit den inhomogenen
klimatischen Kovarianzmodellen B (links) und C (rechts).
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Abbildung 6.13 Jahresmittelwert 2001 der NO-Konzentration in ppb aus der Beobachtung (links)
und der Modellrechnung (rechts).
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Abbildung 6.14 Jahresmittelwert der NO-Konzentration 2001 in ppb aus der Kombination von
Beobachtung und Modellrechnung auf der Basis von stiindlichen Analysen mit dem homogenen
Kovarianzmodell A (links) und fiir die Analyse mit der log-transformierten Grofe (rechts).
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Abbildung 6.15 Jahresmittelwert der NO-Konzentration 2001 in ppb aus der Kombination von
Beobachtung und Modellrechnung auf der Basis von stiindlichen Analysen mit den inhomogenen

klimatischen Kovarianzmodellen B (links) und C (rechts).
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GralS: COLwAGES 2O0E—H1-13-08:44 GraDS: COLAGES 2002—51-13-08:10

Abbildung 6.16 Jahresmittelwert 2001 der PM10-Konzentration in pg/m’ aus der Beobachtung
(links) und der Modellrechnung (rechts).
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Abbildung 6.17 Jahresmittelwert der PM10-Konzentration 2001 in pg/m® aus der Kombination
von Beobachtung und Modellrechnung auf der Basis von stiindlichen Analysen mit dem homoge-
nen Kovarianzmodell A (links) und fiir die Analyse mit der log-transformierten Grofe (rechts).
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Abbildung 6.18 Jahresmittelwert der PM10-Konzentration 2001 in ng/m’ aus der Kombination
von Beobachtung und Modellrechnung auf der Basis von stiindlichen Analysen mit den inhomoge-
nen klimatischen Kovarianzmodellen B (links) und C (rechts).
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Abbildung 6.19 Jahresmittelwert 2001 der SO,-Konzentration in pg/m’ aus der Beobachtung

(links) und der Modellrechnung (rechts).
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Abbildung 6.20 Jahresmittelwert der SO,-Konzentration 2001 in pg/m’ aus der Kombination von
Beobachtung und Modellrechnung auf der Basis von stiindlichen Analysen mit dem homogenen

Kovarianzmodell A (links) und fiir die Analyse mit der log-transformierten Grofie (rechts).
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Abbildung 6.21 Jahresmittelwert der SO,-Konzentration 2001 in pg/m* aus der Kombination von
Beobachtung und Modellrechnung auf der Basis von stiindlichen Analysen mit den inhomogenen

klimatischen Kovarianzmodellen B (links) und C (rechts).
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6.4 Aktive Datenassimilation mit Optimaler Interpolation

Die Felder der Jahresmittelwerte gleichen in hohem Malle den Feldern der passiven
Variante mit dem ebenfalls verwendeten Kovarianzmodell A. Offensichtlich kann
durch das aktive Vorgehen keine zusdtzliche Verdnderung oder Verbesserung der
Analysequalitit erzielt werden.

Bei der aktiven Datenassimilation beeinflussen die vorherigen Analysen das Back-
groundfeld fiir die Analyse zum gegebenen Zeitpunkt. Die Frage nach der Stirke des
Einflusses ist die nach dem ,,Gedéachtnis® des Modells. Das Gedéachtnis des Modells
driickt sich in der Wichtigkeit von Anfangsbedingungen fiir den entsprechenden Mo-
dellzeitschritt aus. Wahrend bei der numerischen Wettervorhersage die Initialfelder von
enormer Bedeutung fiir die Prognose von bis zu mehreren Tagen sind, ist das Gedacht-
nis der Chemie-Transport-Modelle nur sehr gering, insbesondere wenn nur die Boden-
schicht des Modell verdndert wird (Flemming, 1996). Dies liegt an den starken Quellen
und Senken, und dabei vorrangig an der stindigen Wirkung der Emission. Abbildung
6.22 zeigt beispielhaft den Jahresmittelwert fiir Ozon und NO, des Backgroundfeldes,
d. h. der Felder einer Stunde nach der Analyse. Diese gleichen in der Struktur eher den
entsprechenden Modellfeldern im passiven Fall als den abgeleiteten Analysen. Hin-
sichtlich der Beobachtungen stellen sie jedoch bereits eine Verbesserung dar. Die Ver-
besserung des Backgrounds hat zundchst nur eine Erhohung des Signal-Rasch-
Verhiltnisses (siche Kapitel 5.3.3.2) und damit einen geringeren Einfluss der Beobach-
tungen bei der Analyse zur Folge. Das Ergebnis ist dann die festgestellte Gleichwertig-
keit'® zwischen dem passiven und aktiven Ansatz. Durch die hohe Stationsdichte und
die Beschriankung auf Deutschland kommt ein wesentlicher Vorteil der aktiven Verfah-
ren nur unzureichend zur Geltung: Der Transfer der Messinformation in Gebiete oder
Modellvariablen ohne direkte Beobachtung.

Den Vorteilen der aktiven Variante stehen weiterhin praktische Nachteile bei dieser
Implementierung gegeniiber: die mangelnde Biaskorrektur (siehe Kapitel 6.1.2) und die
kompliziertere Transformation der PM10-Beobachtung auf das Modellfeld.

Auch wenn fiir die Felddarstellung keine Verbesserung durch den aktiven Ansatz ent-
standen ist, kann die Erzeugung von korrekteren Randbedingungen fiir kleinrdumige
Rechnungen eine lohnende Anwendung darstellen.

1% Eine optimistische Argumentation kann davon ausgehen, dass der passive Ansatz bereits ein Opti-
mum darstellt und keine Verbesserung mehr moglich ist.

162



6 Analyse und Datenassimilation der Immissionsfelder

NOZ WEAN QI DA 2001 03 MEAN QI OA 2001

ST

=Y :

eob & [ o 12 14 15 18 2 250 3¢ 40 ppb 01258 153 175 20 225 25 275 30 35 40 0

GralS: COLuGES 2002-12-23-14:20 BraDS: COLAGES 2002-12-23-14:20

Abbildung 6.22 Jahresmittelwert der NO,.(links) und Ozon-Konzentration (rechts) aus der aktiven
Assimilation mit OI, Mittelbildung mit den Feldern eine Stunde nach der Analyse.
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