Kapitel 1
Einleitung

Die Kiistenzonen der Erde, mit einer Gesamtlidnge von iiber 1 Mio. km (Kelletat, 1999)
und deren angrenzende Randmeere, sind eines der biologisch vielfiltigsten und produk-
tivsten Okosysteme unserer Erde. Im Vergleich zu den Ozeanen, die 70% der Erdoberfli-
che bedecken, ist die biologische Aktivitit und Artenvielfalt der Kiistenzonen und Rand-
meere aufgrund eines hohen natiirlichen Nihrstoffeintrages vom Festland weitaus grofer.
Durch Austauschprozesse mit der Atmosphére, wie beispielsweise im Kohlenstoffkreis-
lauf, der Produktion von Dimethylsulfid oder beim Ausgleich von Warmefliissen, spielen

die Ozeane und Kiistengewisser im Klimasystem der Erde eine bedeutende Rolle.

Der Ozean und die Kiistengewésser sind in der Lage grole Mengen an atmosphéri-
schem Kohlendioxid (COs) aufzunehmen, iiber physikalische und biologische Prozesse
der Deckschicht zu entziehen und mit der ozeanischen Tiefenzirkulation zu transportie-
ren, oder in den Tiefseesedimenten zu binden. Ungefidhr 30% der durch Verbrennung fos-
siler Energietriger und Brandrohdung freigesetzten CO»-Emissionen werden auf diese
Weise von den Ozeanen aufgenommen und gespeichert (Ittekkot et al., 1996). Der grund-
legende ProzeB3, der zum COs-Austausch zwischen Atmosphire und Oberflichenwasser
fiihrt, basiert auf Ungleichgewichten in den CO,-Partialdriicken. Ist der CO,-Partialdruck
der Atmosphire grofer als der im Ozean, wird CO, in Abhéngigkeit von der Wasser-
temperatur, dem Salzgehalt und der Windgeschwindigkeit im Oberflachenwasser gelost.
Bei einem, im Vergleich zur Atmosphire hoheren Partialdruck im Ozean, entweicht CO,
aus dem Ozean in die Atmosphire. Doch erst der Transport von geldstem oder partikuli-
rem Kohlenstoff in die Tiefen der Ozeane, der iiber die beiden sogenannten Kohlenstoff-
pumpen, der »biologischen Pumpe« und der »Loslichkeitspumpe«, bewerkstelligt wird,
vermag der Deckschicht und der Atmosphére langfristig CO4 zu entziehen (Steer et al.,

1999). Durch den Prozel3 der Photosynthese verarbeiten im Oberflaichenwasser der Mee-



re lebende einzellige Pflanzen, das sogenannte Phytoplankton (griech.; phytho=Pflanze,
planktos=umherziehend), gelostes CO- und Wasser mit Hilfe von Sonnenlicht zu Glukose
und Sauerstoff, und betreiben auf diese Weise ihren Zellaufbau. Bestimmte Planktonar-
ten nehmen den Kohlenstoff auch in Form von Hydrogencarbonat unter Freisetzung von
CO, auf und bilden so Skelette aus Kalziumcarbonat. Dabei entspricht die Biomasse des
Phytoplanktons aller Meere in etwa der pflanzlichen Biomasse der gesamten Landober-
flache. Stirbt das Phytoplankton ab, so wird der gebundene Kohlenstoff nach bakteriel-
lem Abbau der Zelle im Wasser gelost und teilweise wieder zu CO4 oxidiert, um erneut
zum Zellaufbau zur Verfiigung zu stehen oder um groBtenteils zuriick in die Atmosphire
zu entweichen. Am Beginn der marinen Nahrungskette stehend, wird das Phytoplank-
ton vom Zooplankton gefressen, das wiederum selbst Bestandteil der Nahrungskette ist.
Durch Respiration wird ein Grof3teil des in der Nahrungskette gebundenen CO, wieder
freigesetzt. Zum Teil sedimentiert der in den abgestorbenen Pflanzenresten eingebaute
Kohlenstoff sowie die organischen Ausscheidungen des Zooplanktons und anderer Le-
bewesen in die Tiefsee. Das gravitationsbedingte Absinken des in organische Substan-
zen oder Kalkschalen eingebauten Kohlenstoffs wird als biologische Pumpe bezeichnet.
Wieviel CO, iiber diesen Mechanismus sedimentieren kann, hiangt entscheidend von der
biologischen Aktivitdt der Gewisser ab. Die Kiistengewisser und Randmeere haben im
Vergleich zum offenen Ozean ein hohes Potential, um entsprechend viel CO4 zu binden
(Steer et al., 1999). Als Loslichkeitspumpe wird der an die Tiefenzirkulation gebunde-
ne Vertikaltransport von im Meerwasser gelostem COq bezeichnet. Der Wirkungsgrad
der Loslichkeitspumpe ist an die thermohaline Zirkulation gebunden und unabhingig von
der biologischen Aktivitit des Gewissers. Regionen, in denen kaltes, salzreiches Wasser
absinkt, stellen Kohlenstoffsenken dar. Erst wenn das mit der Ozeanzirkulation transpor-
tierte Tiefenwasser nach Jahrhunderten wieder an die Oberfliche steigt, sich erwidrmt und

mit CO-, libersittigt, setzt es das geloste COy wieder frei.

Eine weitere klimatisch relevante Eigenschaft des Phytoplanktons ist die Produktion
von Dimethylsulfid (DMS), welches als Abbauprodukt durch den Katabolismus schwe-
felhaltiger Aminoséuren in die Atmosphire gelangt. In der Atmosphire wird das DMS
schrittweise zu Sulfat-Aerosolen oxidiert. Diese bewirken eine erhohte Riickstreuung der
solaren Strahlung in den Weltraum. Die entstandenen hygroskopischen Sulfat-Aerosole
stellen auch Kondensationskerne zur Wolkenbildung dar und beeinfluen indirekt den
Wirmehaushalt der Atmosphire, da eine hohere Anzahl von Wolkentropfchen eine erhoh-
te Reflexion der einfallenden Strahlung durch die Wolken bedingt. Aerosolstreuung und
Reflexion an den entstandenen Wolken bewirken in der Summe einem kiihlenden Effekt

fiir die Erde, da vermehrt solare Strahlung in den Weltraum reflektiert wird. Global betra-



gen die jahrlichen DMS-Emissionen der Ozeane zwischen 12 —42 Mio. Tonnen Schwefel
(Burkett et al., 2001). Die grofle Schwankungsbreite der Emissionen resultiert aus Unsi-
cherheiten der berechneten globalen DMS-Verteilung des Oberflichenwassers der Ozea-
ne, so z. B. auch in der von vielen Modellen genutzten und auf in situ Messungen basie-
renden DMS-Klimatologie von Kettle et al. (1999), die zur Berechnung der DMS-Fliisse
verwendet wird. Einen anderen, ebenfalls mit groBen Unsicherheiten behafteten Ansatz
zum Aufbau einer DMS-Klimatologie, verfolgen Belviso und Moulin (2004), die einen
vier Jahre umspannenden Satellitendatensatz des Sea-viewing Wide Field-of-View Sensor
(SeaWiFS) verwenden, um DMS im Oberflichenwasser direkt aus abgeleiteten Konzen-
trationen von Chlorophyll-a zu bestimmen. Die Parameterisierung von DMS in globalen

Klima- und Chemietransportmodellen ist zur Zeit Gegenstand aktiver Forschung.

Neben ihrer bereits angefiihrten klimatischen Bedeutung, sind die Kiistenzonen fiir
den Menschen seit jeher Lebens-, Arbeits- und Erholungsraum, der aufgrund steigender
wirtschaftlicher und privater Nutzungsanforderungen zunehmendem Stress ausgesetzt ist
(Briickner, 1999). Mittlerweile leben rund 40% der Weltbevolkerung in einem Grenzge-
biet von 100 km Abstand zur Kiiste (Burkett et al., 2001); und auch zukiinftig wird sich
das Bevolkerungs- und Wirtschaftswachstum auf die Kiistengebiete konzentrieren. In vie-
len Landern der Erde steigt das Bevolkerungswachstum der Kiistenregionen sogar doppelt
so stark wie im Landesdurchschnitt. Die Folgen des zunehmenden Besiedelungsdrucks,
auch bedingt durch den Massentourismus, fithren zu steigender Eutrophierung der Kii-
stengewisser mit Stickstoff- und Phosphorverbindungen durch das Einleiten privater und
industrieller Abwisser. Zusitzlich werden die Gewdsser durch den Einsatz von Chemi-
kalien und Diingemitteln in der Landwirtschaft belastet, die nach Niederschldgen in die
Fliisse eingetragen werden. Uberschiissige Futtermittel und Fiikalien mariner Aquakultu-
ren, deren Zahl sich weltweit seit 1990 verdoppelt hat (Burkett et al., 2001), fithren zu
einer weiteren Nihrstoffbelastung. In der Summe fiihrt die Euthrophierung vermehrt zu
gesundheitsgefihrdenden Algenbliiten, deren Extremfolgen Sauerstoffmangel und Fisch-
sterben sind. In anderen Kiistenregionen ist ein Riickgang biologischer Ressourcen auf-
grund massiver baulicher Verdnderungen von Stauddmmen zu beobachten. Das Aufstauen
des FluBwassers bewirkt zum einen die Zuriickhaltung néhrstoffreicher Schwebstoffe und
zum anderen die Zerstorung des an die saisonalen Uberflutungen angepaBten Lebensrau-
mes vieler Pflanzen- und Tierarten. Als Folgen des Schwebstoffmangels sind Kiistenero-

sion in den FluBmiindungen und ein Riickgang der Fischereiertrige zu verzeichnen.

Aufgrund der zunehmenden anthropogenen Nutzung der Kiistengewisser und Rand-

meere ist eine Uberpriifung und Sicherung der Gewisserqualitit durch entsprechende



Monitoring-Programme im Rahmen des integrierten Kiistenzonenmanagements vorran-
giges Ziel vieler Staaten. Erst durch ein besseres Verstindnis der Zusammenhénge in den
Stoftkreislaufen konnen die Auswirkungen des Menschen besser abgeschitzt und MaB-
nahmen fiir eine nachhaltige Nutzung erarbeitet werden. Dabei kann die Gewdssergiite
durch in situ Beprobungen vom Schiff aus; oder mit Methoden der Fernerkundung vom
Flugzeug oder Satelliten aus bestimmt werden. Der Vorteil der in situ Beprobung gegen-
iiber der Fernerkundung liegt in der wesentlich hoheren Anzahl der durch Laboranaly-
sen bestimmbaren Wasserinhaltsstoffe. Die grundlegenden, der Fernerkundung aus Spek-
tralmessungen der Gewisserfarbe zugédnglichen, optisch aktiven Inhaltsstoffe, sind das
Chlorophyll-a - ein Pigment des Phytoplanktons, die gelosten organischen Substanzen,
die auch als Gelbstoffe bezeichnet werden, sowie alle nicht chlorophyllhaltigen, anorga-
nischen Partikel. In situ Beprobungen groBer Untersuchungsgebiete besitzen jedoch auch
Nachteile gegeniiber fernerkundlichen Methoden. So kann die Extrapolation der punktu-
ellen MeBdaten zur Bestimmung von rdaumlichen Konzentrationsverteilungen mit gro3en
Fehlern behaftet sein, wenn die gemessenen Inhaltsstoffe, wie wéihrend einer Algenbliite,
inhomogen verteilt sind oder die Probenanzahl zu gering gewihlt wurde. Aulerdem sind
die mit der in situ Beprobung verbundenen hohen Kosten, der groBle Zeitaufwand aber
auch der zeitliche Versatz der Probenentnahmen zu nennen. Dagegen liegen die Vorteile
fernerkundlicher Methoden in der groflachigen Bestimmung von Gewisserparametern,
die z. B aus Satellitendaten nahezu téglich und global bestimmt werden konnen. Die ge-
eignetste Technik zur Uberwachung groBriumiger Umweltverinderungen ist somit die
Erdbeobachtung mit Hilfe von Fernerkundungssatelliten. Dennoch bleiben in sifu Daten,
gerade auch zur Algorithmenentwicklung und Validierung von Fernerkundungsverfahren,

unverzichtbar.

1.1 Satellitengestiitzte Fernerkundung von Wasserinhalts-

stoffen

Als Beginn der satellitengestiitzten Fernerkundung von Wasserinhaltsstoffen kann der im
Jahre 1978 erfolgte Start des Coastal Zone Color Scanner (CZCS) an Bord des US-
amerikanischen NIMBUS-7 Satelliten der Weltraumbehorde NASA angesehen werden
(Hovis et al., 1980). Obgleich schon vor dem Start des CZCS andere satellitengestiitzte
Instrumente den Ozean fernerkundet haben, waren diese Instrumente mit ihrem Dynamik-
bereich und ihren Kanaldefinitionen vorwiegend fiir meteorologische Anwendungen und
zur Analyse von Landoberflichen konzipiert (Gordon et al., 1985). Der CZCS jedoch



war das erste Instrument, das speziell fiir die Anforderungen der Ozeanfernerkundung
gebaut wurde. Aus Spektralmessungen des CZCS in fiinf Kanilen konnte erstmals die
globale Verteilung der Chlorophyllkonzentration des Oberflichenwassers der Weltmeere
bestimmt werden. Urspriinglich fiir nur ein Jahr geplant, lieferte das Instrument schliel3-
lich bis in das Jahr 1986 Daten iiber die Gewisserfarbe der Ozeane und Kiistenzonen. Erst
zehn weitere Jahre nach dem Ende der CZCS-Mission wurden 1996 mit dem deutschen
Modularen Optischen Scanner (MOS), dem japanischen Ocean Colour and Temperature
Scanner (OCTS) und dem franzosischem Polarization and Directionality of the Earth’s
Reflectances (POLDER) gleich mehrere neue Instrumente zur Sondierung der Ozeane
gestartet. Eine Ubersicht der zur Zeit durch internationale Raumfahrtbehérden in Betrieb

befindlichen Sensoren zur Gewdsserfernerkundung findet sich in Tabelle 1.1.

Tabelle 1.1: Zur Zeit in Betrieb befindliche passive satellitengestiitzte Sensoren zur Ge-
wisserfernerkundung. Stand 07/2004, (I0CCG, 2004).
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COCTS . Hai-Yang-1 | 05/2002 | 1400 1100 402-12500 | 10 | Polar
(China)
MERIS | ESA (Europa) | ENVISAT 03/2002 | 1150 | 300/1200| 412-900 15 | Polar
CONAE
MMRS . SAC-C 05/2000 | 360 175 480-1700 5 Polar
(Argentinien)
MODIS | NASA (USA) Aqua 05/2002 | 2330 1000 405-14385 | 36 | Polar
MODIS | NASA (USA) Terra 12/1999 | 2330 1000 405-14385 | 36 | Polar
NSPO
OCI ROCSAT-1 01/1999 | 690 825 433-12500 6 | Polar
(Japan)
OCM ISRO (Indien) IRS-P4 05/1999 | 1420 350 402-885 8 Polar
KARI
OSMI . KOMPSAT | 12/1999 | 800 850 400-900 6 | Polar
(Siid-Korea)
SeaWiFS | NASA (USA) | OrbView-2 | 08/1997 | 2806 1100 402-885 8 Polar

Die technischen Verbesserungen heutiger Sensoren gegeniiber dem CZCS-Instrument sind
zum einen in einer teilweise bis auf 175 m gestiegenen rdumlichen Auflosung (vgl. 1.1),

und zum anderen in einer erhohten spektralen Auflosung der Gerite bei gleichzeitig ver-



bessertem Signal-Rauschverhiltnis zu sehen. Dabei ist die technische Weiterentwicklung
durch Definition einer Vielzahl zusitzlicher Spektralkanile eng mit den Anforderungen
neuer Auswertealgorithmen auf Basis theoretischer Studien verkniipft. So verfiigen heu-
tige Sensoren im Vergleich zum CZCS iiber mehrere Kanile im nahen infraroten (NIR)
Spektralbereich, die zur Atmosphérenkorrektur iiber dem offenen Ozean genutzt wer-
den. Der amerikanische Sensor MODIS vertiigt dariiber hinaus iiber einen Kanal bei der
Wellenldnge A = 1375 nm, der sich zur Detektion und Maskierung von Bildbereichen
mit Zirrus-Bewolkung besonders eignet. Eine Nichterkennung semi-transparenter Wol-

ken fiihrt hiufig zu Fehlinterpretationen bei der Bestimmung der Wasserinhaltstoffe.

1.2 Stand der Forschung

Passive Fernerkundungssensoren messen das von der Erdoberfliche reflektierte Licht als
ein Mischsignal, das sich aus einem Beitrag vom Wasserkorper und einem Beitrag aus
atmosphdrischer Streustrahlung zusammensetzt. Aber nur die vom Wasserkorper selbst
zuriickgestreute Strahlung triagt Information iiber dessen Inhaltsstoffe. Die Farbe des Ge-
wissers steht daher in direktem Zusammenhang zu seinen Inhaltsstoffen. Um iiber dem
offenen Ozean aus dem am Sensor gemessenen Signal auf die Wasserinhaltsstoffe riick-
schlieBen zu konnen, unterteilen sich klassische Auswerteverfahren iiblicherweise in zwei
Datenverarbeitungsschritte. In einem ersten Schritt wird zunichst mit Hilfe eines Atmo-
sphéarenkorrekturverfahrens das spektrale Reflexionsvermogen direkt tiber- oder unterhalb
der Wasseroberfliche bestimmt, um dann in einem zweiten Schritt, unter Verwendung
eines bio-optischen Modells vom Reflexionsvermogen, auf die Wasserinhaltsstoffe zu
schlieen. Dabei basieren die Atmosphérenkorrekturen auf der Annahme, dafl der Ozean
im nahen infraroten Spektralbereich fiir Wellenldngen groBer als 700 nm als schwarz,
d. h. vollig absorbierend, angesehen werden kann Gordon (1978). Unter dieser Voraus-
setzung lassen sich die Signale von Atmosphire und Ozean trennen, da das vom Satelliten
gemessene Signal im NIR nur noch aus der atmosphérischen Komponente besteht. Aus
dem Verhiltnis zweier NIR-Kanile, die frei von Gasabsorption sind, kann nun, nach vor-
heriger Korrektur, der Rayleigh-Streuung und durch Vergleich mit Modellaerosolen, auf
den Aerosoltyp geschlossen werden. Der spektrale Verlauf der Aerosolextinktion kann fiir
alle Kanile korrigiert werden, um die vom Ozean reflektierte Strahlung oder das Reflexi-
onsvermogen zu bestimmen. Fiir den offenen Ozean kann unter Verwendung von empi-
rischen Beziehungen der so bestimmten Strahldichten oder Reflektanzen im blauen und
griilnen Spektralbereich (blue-green ratios) mit hinreichender Genauigkeit auf die Chlo-
rophyllkonzentration geschlossen werden (/OCCG 2000, O’Reilley et al. 1998). Die Giite



der Atmosphérenkorrektur bestimmt bei dieser Methode mafigeblich die Genauigkeit mit
der die Wasserinhaltsstoffe bestimmt werden konnen. In Kiistengewissern, in denen ne-
ben dem Phytoplankton und dessen Abbauprodukten weitere Inhaltsstoffe (anorganische
Schwebstoffe, terrestrische Huminsduren, etc.) die optischen Eigenschaften des Wassers
beeinflussen, versagen die auf Kanalverhiltnissen basierenden Algorithmen (Doerffer und
Fischer, 1994), da alle Inhaltsstoffe gleichzeitig und unabhiingig voneinander variieren
konnen. Auch kann der alleinige Betrag der atmosphirischen Komponente im Wellenlin-
genbereich grofer als 700 nm, aufgrund der starken Riickstreuung der Schwebstoffe, nicht
mehr direkt bestimmt werden. In diesen optisch komplexen Gewissern ist die Korrelation
der verschiedenen Inhaltsstoffe zum Teil sehr gering. Zur Bestimmung der verschiedenen
Inhaltsstoffe in Kiistengewissern miissen daher Verfahren entwickelt werden, die nicht
auf einer Entkoppelung von Atmosphire und Ozean basieren und die spektrale Informa-

tion moglichst aller zur Verfiigung stehenden Kanile einbeziehen.

Fiir die Verfahrensentwicklung stellt sich zunichst die Frage nach dem Informations-
gehalt der zur Verfiigung stehenden Spektren, seien sie nun am Oberrand der Atmosphire
oder im Meeresniveau gemessen. Wieviele Parameter konnen aus den multispektralen Da-
ten abgeleitet werden und welche spektralen Bereiche sind hierfiir in welcher Auflosung
am besten geeignet? Dieser Thematik haben sich einige Autoren anhand von simulierten
Datensitzen genihert, deren Informationsgehalt durch multivariate statistische Analyse-
verfahren, wie der Hauptkomponenten- oder Faktorenanalyse, ermittelt wurde (Doerffer
1981, Fischer 1985, Fischer et al. 1986, Sathyendranath et al. 1989).

Zur Untersuchung der maximal unabhéngig bestimmbaren Parameter eines in 6 Spek-
tralkanélen simulierten Kiistengewdssers unter Beriicksichtigung der Wasserinhaltsstoffe
Chlorophyll, anorganischer Schwebstoff und Gelbstoff, fiihrt Fischer (1985) eine Eigen-
wertanalyse der simulierten Spektren durch. Bei Annahme eines wellenldngenabhéngi-
gen Instrumentenfehlers von bis zu 2%, konnen aus den simulierten 6 Spektralkanélen im
Wellenldngenbereich von 415 — 740 nm, unabhingig von der atmosphérischen Triibung,
4 Parameter direkt an der Meeresoberfliche bestimmt werden. Am Oberrand der Atmo-
sphére, die mit 10 Kilometern Hohe angesetzt wurde, verringert sich die Anzahl auf 3
unabhingig von der atmosphirischen Triibung bestimmbare Parameter. Werden stattdes-
sen nur Fehler aus der Atmosphirenkorrektur mit 1% angenommen, zeigt sich deutlich
der Einflu} der atmosphérischen Triibung auf die Anzahl der bestimmbaren Parameter. Im
Fall sehr geringer atmosphirischer Triibung, bei der die aerosoloptische Tiefe die Half-
te der Rayleigh-optischen Tiefe betrigt, konnen am Oberrand der Atmosphére maximal

4 unabhingige Parameter bestimmt werden. Bei miBiger Triibung mit aerosoloptischen



Tiefen von maximal dem 1, 5-fachen Wert der Rayleigh-optischen Tiefe, lassen sich nur
noch 3 Parameter bestimmen, deren Anzahl sich weiter auf 2 bestimmbare Parameter in

stark getriibten Atmosphéren reduziert.

Ebenfalls durch Anwendung einer Hauptkomponentenanalyse auf die fiir Kiistenge-
wisser durchgefiihrten Simulationen eines Drei-Komponenten Modells, das die optischen
Eigenschaften von Chlorophyll, anorganischem Schwebstoff und Gelbstoff beriicksich-
tigt, untersuchten Sathyendranath et al. (1989) den Informationsgehalt der simulierten
Spektren direkt an der Wasseroberfliche im Hinblick auf die Bestimmbarkeit des Chloro-
phyllgehaltes in Abhingigkeit der beiden anderen Inhaltsstoffgruppen sowie der Anzahl
der gewihlten Spektralkandle. Durch den Vergleich der Summe der Varianzanteile der
ersten 5 Hauptkomponenten fiir eine variierende Anzahl von 5, 10, 14, 23 und 27 simu-
lierten Spektralkanilen im Wellenldngenbereich von 400 — 700 nm, unter Ausschluf} der
Chlorophyllfluoreszenz im Bereich von 660 — 690 nm, kommen die Autoren zu dem Er-
gebnis, dafl die maximal simulierte Anzahl von 27 Kanilen auf lediglich 5 Spektralkanile
reduziert werden kann, ohne einen Verlust in der Ableitungsgenauigkeit in Kauf neh-
men zu miissen. In beiden Fiéllen werden anndhernd 100% der Varianz durch die ersten 5
Hauptkomponenten beschrieben. Allerdings bleibt zu bedenken, daf3 Instrumenten- bzw.
Atmosphirenkorrekturfehler in den Simulationen unberiicksichtigt bleiben. Der erste Ei-
genvektor besal} in allen untersuchten Fillen einen iiber 96%-igen Anteil an der Gesamt-
varianz und wurde durch eine Korrelationsanalyse als hoch korreliert mit der Stoffgruppe
der anorganischen Schwebstoffe gefunden. Die Autoren folgern daraus, dall diese Stoft-
gruppe am leichtesten einer Inversion zugénglich sein sollte. Das Signal des Chlorophyll
fiir Konzentrationen kleiner als 1 mgm 2 geht im Rauschen der beiden anderen Inhalts-
stoffe unter und kann somit kaum bestimmt werden. Liegt die Chlorophyllkonzentration
dagegen iiber 1 mgm™3 ist ihre Bestimmung auch in Anwesenheit der beiden anderen
Substanzen problemlos. Ihren Analysen zur Folge ist der Gelbstoff die am schwierigsten

zu bestimmende Komponente.

Die von Fischer (1985) und Sathyendranath et al. (1989) durchgefiihrten Studien er-
lauben somit den Schluf3, da} sich aus den Spektraldaten heutiger Satellitensensoren, wie
beispielsweise dem MERIS-Instrument, das einen Instrumentenfehler von weniger als
0,5% in allen Spektralbereichen und dariiber hinaus 5 zusitzliche Spektralkanile im na-
hen infraroten Wellenldngenbereich (A > 700 nm) besitzt, alle 3 zuvor genannten Inhalts-

stoffgruppen bestimmen lassen.

Zur Bestimmung von Wasserinhaltsstoffen existieren zahlreiche Verfahren, die sich

in empirische und modell-basierte Ansitze unterteilen lassen (/OCCG, 2000). Empiri-



sche Algorithmen, wie die bereits erwidhnten Kanalverhiltnisse, versuchen statistische
Beziehungen zwischen optischen Messungen, wie z. B. dem Reflexionsvermdgen an der
Wasseroberfliche, und der Konzentration der Inhaltsstoffe abzuleiten, die durch Regres-
sion auf Basis von in situ Messungen gewonnen werden. Mehr als ein Parameter kann
aus einem Kanalverhiltnis allerdings nicht bestimmt werden. Zwar sind die empirischen
Verfahren mathematisch einfach zu entwickeln und zu implementieren; neben der sehr
eingeschriankten Anwendbarkeit in Kiistengewissern besteht ihr grundsitzlicher Nachteil
darin, daf} sie selten raumlich und zeitlich iibertragbar sind. Auf Kanalverhiltnissen beru-
hende Verfahren versagen, wenn sich die Zusammensetzung der Wasserinhaltsstoffe im
Vergleich zu den durchgefiihrten Messungen zur Bestimmung der Regressionskoeffizien-
ten mit der Zeit verdandert. Die empirischen Verfahren gelten daher streng genommen nur

fiir den Ort und den Zeitraum der durchgefiihrten Beprobung.

Modell-basierte Methoden dagegen simulieren das am Sensor zu erwartende Strah-
lungsfeld in Abhédngigkeit der optischen Eigenschaften von Atmosphére und Wasserkor-
per mit Hilfe von Strahlungstransportprogrammen. Durch Inversion der simulierten Strah-
lungsfelder konnen die Inhaltsstoffe aus den gemessenen Strahlungsfeldern bestimmt
werden (Fischer und Doerffer, 1987). Die Qualitit der Inversion hingt dabei vor allem
von der Qualitdat der Atmosphirenkorrektur sowie der Reprisentativitidt der zugrunde-
liegenden bio-optischen Modelle in Bezug auf den zu untersuchenden Wasserkorper ab.
Mogliche Methoden zum Aufbau von Inversionsverfahren auf der Basis simulierter Da-
tensitze sind nichtlineare Optimierungstechniken, Hauptkomponentenverfahren und Ver-
fahren auf Basis kiinstlicher neuronaler Netzwerke (IOCCG, 2000).

Die Methoden der nichtlinearen Optimierungstechniken basieren auf einer iterativen
Minimierung einer Differenz zwischen modelliertem und gemessenem Strahlungsfeld
durch Variation von Modellparametern, wie beispielsweise der einzelnen Konzentratio-
nen der Wasserinhaltsstoffe oder der Aerosolmodelle und ihrer aerosoloptischen Tiefen
(Doerffer und Fischer 1994, Land und Haigh 1996). Zur Invertierung von Spektraldaten
des CZCS-Sensors iiber Kiistengewdssern entwickelten Doerffer und Fischer (1994) ein
Verfahren unter Verwendung eines Zwei-Strom-Strahlungsmodells und eines Simplex-
Optimierungsverfahrens. Aus den um die Rayleigh-Streuung korrigierten Strahldichten
der ersten vier Kanédle des CZCS bestimmt das Verfahren die rdaumliche Verteilung und
Konzentration der Wasserinhaltsstoffe von Chlorophyll, Schwebstoff und Gelbstoff so-
wie die atmosphirische Streustrahlung des Aerosols. Zusitzlich wird als Mal fiir die
Eindringtiefe der Strahlung in den Wasserkorper, die sogenannte Z-90 Tiefe, abgeleitet.

Durch Subtraktion der Streustrahlung vom Gesamtsignal lassen sich die Daten atmosphi-



risch korrigieren. Damit wird das Signal direkt an der Wasseroberflache bestimmbar. Die
durch das Verfahren abgeleiteten Konzentrationen von Chlorophyll und Schwebstoff zeig-
ten gute Ubereinstimmung mit in situ Messungen. Nachteil der nichtlinearen Optimie-

rungstechniken ist ihr hoher Rechenaufwand.

Eine weitere Methode zur Bestimmung der Wasserinhaltsstoffe ist mit den Hauptkom-
ponenten-Verfahren gegeben (Krawczyk et al. 1993, Neumann et al. 1995), mit denen die
Inhaltsstoffe iiber eine Datenbasis (Look-up-Tabelle) aus dem am Oberrand der Atmo-
sphire gemessenen Signal abgeleitet werden konnen. Zum Aufbau dieser Verfahrensme-
thode werden ebenfalls simulierte Datensétze benotigt, die beispielsweise den funktio-
nalen Zusammenhang zwischen dem spektralen Reflexionsvermdgen am Oberrand der
Atmosphire und den einzelnen Wasserinhaltsstoffen beschreiben. Da die einzelnen Spek-
tralkanéle eines Instrumentes mehr oder weniger miteinander korreliert sind, enthalten sie
auch redundante Information, die durch Anwendung der linearen Transformationen der
Hauptkomponentenanalyse in einen neuen, reduzierten Satz von Merkmalen, iiberfiihrt
werden kann, die voneinander unabhingig und unkorreliert sind. Durch lineare Regressi-
onsanalyse zwischen den gefundenen Hauptkomponenten und den bekannten simulierten
Konzentrationen der Wasserinhaltsstoffe werden Regressionskoeffizienten bestimmt und
in einer Look-up-Tabelle gespeichert. Mit ihnen werden die Wasserinhaltsstoffe aus »rea-
len« Messungen vom Satelliten durch Interpolation der Look-up-Tabelle invertiert. Als
Nachteil aller Hauptkomponenten- Verfahren ist zu nennen, daf die durchgefiihrten Trans-
formationen linear sind, obgleich die Beziehungen zwischen den optischen Eigenschaften

der Wasserinhaltsstoffe und den Reflektanzen von nichtlinearer Natur sind.

Ein weiterer Ansatz, der eine Approximation auch nichtlinearer funktionaler Zusam-
menhénge gestattet, basiert auf der Inversion mit Hilfe von kiinstlichen neuronalen Netzen
(Bishop, 1995). Im Vergleich zu ihren biologischen Vorbildern sind kiinstliche neuronale
Netze vereinfachte mathematische Modelle, die ihre Fahigkeiten zur Informationsverar-
beitung und Datenanalyse, anhand von Beispielen erlernen konnen. Als Lernmuster kon-
nen entweder in situ Daten oder simulierte physikalischen Zusammenhéngen vorgegeben
werden. Auch im Rahmen dieser Arbeit sollen simulierte funktionale Zusammenhinge
durch neuronale Netze erlernt werden, so z. B. der Zusammenhang zwischen den Reflek-
tanzen am Ober- und Unterrand der Atmosphire und den entsprechenden Konzentrationen
der Wasserinhaltsstoffe. Eine ausfiihrliche Beschreibung des in dieser Arbeit verwende-
ten Netzwerktypus, dem Mehrschicht-Perzeptron und der benutzten Lernregel erfolgt im
vierten Kapitel. In der Fernerkundung ist das Modell des Perzeptrons weitverbreitet, da

es sich relativ leicht implementieren 148t, und mit dem backpropagation ein im Vergleich
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zu anderen Lernverfahren gut beschriebener schneller und robuster Lernalgorithmus exis-
tiert (Werbos 1974, Rumelhart und McClelland 1986). Weitere in der Fernerkundung ge-
brauchliche Netzwerktypen sind Netze mit radialen Basisfunktionen sowie selbstorga-
nisierende Karten, die im Rahmen dieser Arbeit nicht detailiert besprochen werden kon-
nen. Viele Netzwerktypen konnen mit Modellen der Statistik gleichgesetzt werden (Sarle,
1994). Das Modell des Mehrschicht-Perzeptrons mit nichtlinearen Aktivierungsfunktio-
nen entspricht beispielsweise einer klassischen nichtlinearen Regressionsanalyse. Weitere
Vorteile in der Anwendung neuronaler Netze zur Datenanalyse liegen in der kontinuier-
lichen Funktionsapproximation der Ausgabedaten, bei gleichzeitiger Stabilitdt der Ver-
fahren gegeniiber fehlerhaften Eingabedaten. Dariiber hinaus gestattet diese Inversions-
methode die Verarbeitung groler Datenmengen in kurzer Zeit, da die Eingabedaten nur
mit Gewichtsmatritzen verrechnet und einfachen nichtlinearen Transformationen unter-
zogen werden miissen. Zeitaufwendig ist jedoch der Schritt der Algorithmenentwicklung,
der neben der Simulation der Trainingsdaten, die Anwendung eines Lernalgorithmus zur
Bestimmung der freien Netzwerkparameter beinhaltet. Ohne Anspruch auf Vollstindig-
keit seien einige, das Thema dieser Arbeit betreffende, relevante Arbeiten auf der Basis

neuronaler Netzwerke angefiihrt.

Zur Inversion von simulierten MERIS-Daten iiber Kiistengewéssern beschreiben Schil-
ler und Doerffer (1999) ein Verfahren unter Verwendung eines Mehrschicht-Perzeptrons
mit zwei verdeckten Schichten, das die Inhaltsstoffe Chlorophyll, Schwebstoff und Gelb-
stoff sowie die Streustrahlung der Aerosole aus Rayleigh-korrigierten Strahldichten am
Oberrand der Atmosphire bestimmt. Auch der im Bodensegment der Européischen Raum-
fahrt Behorde (ESA) durch Doerffer und Schiller (1997) implementierte operationelle
MERIS-Algorithmus zur Bestimmung der Wasserinhaltsstoffe im Ozean und den Kiisten-
gewdssern basiert auf neuronalen Netzen, die das spektrale Reflexionsvermogen direkt an
der Wasseroberfliche verarbeiten. Ebenso berichtet die Arbeit von Zhang (2003) iiber die
Konzentrationsbestimmung von Wasserinhaltsstoffen aus MERIS-Daten am Oberrand der
Atmosphire und der aerosoloptischen Tiefe bei einer Wellenldnge von 550 nm fiir jeweils
eine durch ein Perzeptron invertierte Szene iiber der Deutschen Bucht sowie dem Chine-
sischen Meer. Aus Mangel an in situ Daten konnte in der genannten Arbeit jedoch keine
Validierung der Konzentrationen vorgenommen werden. Die Arbeit von Tanaka et al.
(2004) beschreibt einen Algorithmus unter Verwendung eines neuronalen Netzes zur Be-
stimmung von Wasserinhaltsstoffen aus dem Reflexionsvermdgen im Meeresniveau aus
Daten OCTS-Instrumentes. Des weiteren berichten Jamet et al. (2004) tiber die Bestim-
mung von aerosoloptischen Tiefen und Angstrom-Koeffizienten aus Daten des SeaWiFS-

Sensors unter Verwendung eines Perzeptrons.

11



1.3 Ziel der Arbeit

Das Ziel der Arbeit ist die Entwicklung und Validierung von Inversionsverfahren zur Be-
stimmung der Konzentration und rdumlichen Verteilung von Wasserinhaltsstoffen in Kii-
stengewdssern aus Spektraldaten des MERIS-Instrumentes. Da sich die Fehler von Atmo-
sphérenkorrekturen direkt auf die Genauigkeit der zu bestimmenden Wasserinhaltsstoffe
auswirken, soll im Rahmen dieser Arbeit ein implizites Atmosphdrenkorrekturverfahren
entwickelt werden, mit dem die Wasserinhaltsstoffe aus dem vom Satelliten am Oberrand
der Atmosphire gemessenen Signal bestimmt werden konnen. Die Anwendungsgrenzen
dieses direkten Einschritt-Verfahrens sollen mit einem ebenfalls zu entwickelnden indi-
rekten Zweischritt-Verfahren, das die Inhaltsstoffe erst nach Anwendung einer explizi-
ten Atmosphirenkorrektur aus dem spektralen Reflexionsvermdgen in Meeresniveau be-
stimmt, verglichen werden. Damit leistet die vorliegende Arbeit einen Beitrag auf dem
aktiven Forschungsgebiet der Verfahrensentwicklung und trdgt so zum Verstidndnis von
Anwendungsgrenzen operationell einsatzbarer Algorithmen bei. Beide Verfahren, nach-
folgend mit 1S- bzw. 2S-Verfahren abgekiirzt, sollen durch einen modellbasierten Ansatz,
unter Verwendung von Strahlungstransportsimulationen und der Invertierung durch kiinst-
liche neuronale Netze, aufgebaut werden. Alle Verfahrensschritte werden mit Hilfe von in
situ Daten validiert. Ein Ubersichtsschema zur Entwicklung der Verfahren, das sich in die
Hauptarbeitsschritte Simulation, Inversion und Validierung untergliedert, ist in Abbildung

1.1 dargestellt.

Neben einigen Grundlagen werden in den Kapiteln 2 und 3 die im Strahlungstrans-
port fiir die Kiistengewisser und die Atmosphire verwendeten optischen Eigenschaften
der Streuer und Absorber vorgestellt. Des weiteren werden die Auswirkungen einiger,
in den Simulationen nicht beriicksichtigter Effekte, im Hinblick auf die Genauigkeit der
Verfahren diskutiert. Im nachfolgenden Kapitel 4 werden die zum Aufbau der Verfahren
benotigten Werkzeuge, das Strahlungstransportmodell und das Modell zur Generierung
der neuronalen Netze, beschrieben. Weiter wird die Parameterisierung des Strahlungs-
transportmodells zum Aufbau der Datenbasis erliutert, sowie die Datenaufbereitung und
Entwicklung der Inversionsalgorithmen anhand der durchgefiihrten Simulationen vorge-
stellt. Im Kapitel 5 erfolgt die Validierung der entwickelten Verfahren anhand von in si-
tu gemessenen Daten. Dariiber hinaus werden die Ergebnisse mit den MERIS-Level2-
Produkten verglichen. Die Sensitivitdt und Grenzen, der durch Validierung mit in situ
Daten gefundenen Algorithmen, werden im Kapitel 6 unter Verwendung von simulierten
Daten bestimmt. Im Anhang finden sich die Ergebnisse der Validierung aller im Rahmen

dieser Arbeit entwickelten Verfahren tabelliert.
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SIMULATION € INVERSION
(Strahlungstransportrechnungen, (Algorithmenentwicklung durch
Datenaufbereitung) Inversion simulierter Daten)
Datenbasis 1 ANN ATM
(Atmosphéarenkorrektur)
ma >
SIM SIM SIM SIM
RS, = f (RS, 50, A 0 00, AG, 72, P,V RS, = f"1(RS,, )
Datenbasis 2 ANN WAT 2S
(Wasserinhaltsstoffe indirekt)
-> SIM CHL OHL -1 SIM
RS, = f| TSM, ), 6,60, A¢ TSM = f(RS,,,...
YEL YFEL
Datenbasis 3 ANN WAT 1S
(Wasserinhaltsstoffe direkt)
—> SIM G > CHL SIM
_ -1
RS, =f| TSM, X 04,6, Ag, P, W TSM = f7(RS,,,, )
YEL YFEL

3

Indirektes Verfahren (2S)

VALIDIERUNG

(Inversion gemessener Daten mit: EEMMESIMY und Vergleich mit in-situ Messungen)

Direktes Verfahren (1S)

ANN ATM
(Atmosphérenkorrektur)
y SAT
RSBOA’ Ta = f ! (RSTOA’ ) < (RS’ Ta)IN—SITU
ANN WAT 2S ANN WAT 1S
(Wasserinhaltsstoffe) (Wasserinhaltsstoffe)

CHL CHLy gy CHL o CHLy ¢y
TSM = f! (RSBOA, > & TSMy gy TSM = f! (RSTOA’ ) & TSMy_ gy
YEL YE LIN—SITU YEL YE LIN—SITU

Abbildung 1.1: Ubersicht der Verfahrensschritte zur Entwicklung der in dieser Arbeit vor-
gestellten Inversionen. Ein Verzeichnis der verwendeten Symbole findet sich am Anfang

der Arbeit.
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