Kapitel 6
Sensitivitat und Grenzen der Verfahren

Fiir die im vorigen Kapitel anhand von in situ Daten validierten Verfahren zur Bestim-
mung der Wasserinhaltsstoffe soll in diesem Kapitel anhand von Modelldaten untersucht
werden, in wieweit die Verfahren gegeniiber fehlerhaften Eingabespektren stabil bleiben.
Ebenso sollen die Grenzen der Konzentrationsbestimmung der Verfahren sowie deren
Biasfreiheit gegeniiber Modelldaten im Gegensatz zu den in situ Messungen von Schweb-

stoff und Gelbstoffabsorption aufgezeigt werden.

6.1 Generalisierungsfihigkeit fiir untrainierte Daten

Die Abbildungen 6.1 und 6.2 zeigen die Inversionsergebnisse der verwendeten Trainings-
und Testdatensétze zur Konzentrationsbestimmung der Wasserinhaltsstoffe. Aufgetragen
sind die jeweiligen Konzentrationen der Netzausgaben (TRN, TST) gegen die von den
Netzwerken zu lernenden, simulierten ZielgroBen (SIM) fiir jeweils 100 000 simulierte
Eingabespektren. Zur Simulation eines jeden Spektrums wurden alle 3 Inhaltsstoffe ver-
wendet, sodal bei der Berechnung der Fehler eines jeden Inhaltsstoffes die beiden jeweils
anderen Inhaltsstoffe im Rahmen der vorgegebenen Grenzen beliebig variieren konnen (s.
Kap. 4.2.2). Zur Entwicklung der Verfahren wurden nur die Trainingsdatensétze verwen-
det. Anhand der ungelernten Testdatensédtze kann nun die Generalisierungsfahigkeit ge-
geniiber ungelernten Modelldaten tiberpriift werden. Wie den RMSE-Werten der genann-
ten Abbildungen zu entnehmen ist, zeigen alle Netzwerke im Vergleich zu den gelernten
Datensitzen auch fiir die nicht gelernten Daten gute Funktionsapproximationen mit dhn-
lichen Fehlerwerten. Beide Abbildungen im Vergleich verdeutlichen die weitaus fehler-
trichtigere Bestimmung der Wasserinhaltsstoffe mit dem 1S-Verfahren aus den Spektren

am Oberrand der Atmosphire.
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Abbildung 6.1: Streudiagramme der durch die 2S-Verfahren abgeleiteten Konzentrationen
von Chlorophyll-a (links), Gesamtschwebstoff (mitte) und Gelbstoff (rechts) aufgetragen
gegen die simulierten Konzentrationen fiir 100 000 Eingabespektren der Trainingsdaten-
sdtze (obere Reihe) und der Testdatensitze (untere Reihe).
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Abbildung 6.2: Wie Abb. 6.1 nur fiir das 1S-Verfahren.

85



Das dem eigentlichen informationstragenden Signal des Wasserkorpers iiberlagerte Si-
gnal der Atmosphire fiihrt fiir die Vielzahl der Sonnen- und Beobachtungsgeometrien
und atmosphérischen Zusténde zu einer extremen Erhohung der von den Netzwerken ge-
fundenen Losungen. Im Fall der Konzentrationsbestimmung des Chlorophyll-a zeigt sich
ein um den Faktor 3, 4 erhohter mittlerer Fehler des 1S- im Vergleich zum 2S-Verfahren.
Der Fehlerunterschied der Verfahren zur Bestimmung der Schwebstoffe betrigt im Mit-
tel etwa 2,7 und im Fall der Gelbstoffabsorption sogar 5,9. Im Gegensatz zu den in situ
Messungen (vgl. Abb. 5.11) zeigen die Inversionsergebnisse der Modelldaten keinen Bias

der abgeleiteten Schwebstoffkonzentration und der Gelbstoffabsorption.
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Abbildung 6.3: Genauigkeit des 1S- und 2S-Verfahrens zur Bestimmung von Chlorophyll-
a, Gesamtschwebstoff und Gelbstoff bezogen auf die nicht gelernten Testdatensitze mit
jeweils 100 000 simulierten Spektren.

Die Auftragung der im linearen Raum berechneten RMSE-Werte fiir jedes einzelne Kon-
zentrationsintervall der nicht gelernten Testdatensitze veranschaulicht, wie die Abbildung
6.3 zeigt, die Genauigkeitsgrenzen der Konzentrationsbestimmung. In den gewihlten Feh-
lerdarstellungen sollten die Verfahren konstante relative Fehler aufweisen. Wie schon
den Abbildungen 6.1 und 6.2 zu entnehmen war, lassen sich alle 3 Wasserinhaltsstoffe
durch Anwendung einer Atmosphirenkorrektur wesentlich genauer bestimmen als aus
den Spektren vom Oberrand der Atmosphére. Dabei darf nicht vergessen werden, daf3
es sich um Modelldaten handelt, deren atmosphirenkorrigierte Eingabespektren entge-
gen realen Daten fehlerfrei sind. Eine Analyse fehlerbehafteter Eingabedaten erfolgt im
ndchsten Abschnitt. Die Genauigkeitsbestimmung der Chlorophyll-a-Konzentration, bei
der alle iibrigen simulierten Parameter (7, 6,, 05, A¢, ...) variieren diirfen, zeigt fiir das
1S-Verfahren im Konzentrationsbereich von etwa 0, 5— 10 mg m 2 Fehler, die in der Gro-
Benordnung der simulierten Konzentrationen selbst liegen. Erst ab hohen Konzentrationen
von mehr als 10 mg m 2 Chlorophyll-a ergeben sich kleinere RMSE-Werte im Vergleich
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zu den Simulationen. Konzentrationen von weniger als 0, 5 mg m~2 konnen dagegen nur

mit groBen Fehlern bestimmt werden.

Giinzlich anders stellt sich der Fehlerverlauf des 1S-Verfahrens fiir den Gesamtschweb-
stoff dar. Aufgrund der hohen Riickstreuung der Schwebstoffe lassen sich diese auch vom
Oberrand der Atmosphire aus gut bestimmen, sodal die Fehler iiber den weiten Konzen-
trationsbereich von 0, 5 — 50 g m 3 deutlich niedriger als die simulierten Konzentrations-
werte bleiben. Fiir Konzentrationen von etwa 0,2 gm ™ liegt der Fehler in der GroBen-
ordnung der Simulationen selbst. Schwebstoffkonzentrationen von weniger als 0,2 gm 3

sind im Vergleich zu den simulierten Konzentrationen mit groen Fehlern behaftet.

Die Gelbstoffbestimmung mit dem 1S-Verfahren zeigt sich unproblematischer als die
Bestimmung der Chlorophyll-a-Konzentration. Die Fehler liegen hier im Konzentrations-
bereich von 0,05 — 1 m ™! niedriger als die simulierten Werte. Konzentrationen von we-
niger als 0,01 m ! gehen im Rauschen der Variabilitit aller iibrigen Parameter unter und

weisen grof3e Fehler auf.

6.2 Stabilitit gegeniiber verrauschten Eingangsdaten

Das MeBsignal des Satelliten wird durch signalabhingige und signalunabhingige Rausch-
beitridge beeinflult. Als wichtigste Ursache fiir signalabhiingiges Rauschen ist das soge-
nannte Photonenrauschen anzusehen, das sich in der Quantennatur des Lichtes begriin-
det, da die von einer gleichférmig hellen Lichtquelle auf einen CCD-Sensor einfallende
Strahlung in einem beliebigen Zeitintervall nicht konstant, sondern zufélligen Schwan-
kungen unterworfen ist. Die Anzahl der gemessenen Photonen 146t sich nicht determini-
stisch sondern nur statistisch beschreiben und folgt einer Poisson-Verteilung, die durch
eine GauB3-Verteilung genihert werden kann. Als signalunabhingige Rauschterme sind

das thermische Rauschen und das Rauschen des Dunkelstroms zu nennen.

Quantitativ 146t sich das Rauschen durch das Signal-Rausch-Verhiltnis (SNR) als
das Verhiltnis von Signal-Elektronen zu Rausch-Elektronen angeben. Fiir ein typisches
Signal tiber dem offenen Ozean betrigt das gemessene Signal-Rausch-Verhiltnis des
MERIS-Instrumentes im blauen Spektralbereich (A = 412, 5nm) etwa 1400 und fillt
mit zunehmender Wellenlidnge auf einen Wert von etwa 400 im nahen infraroten Spek-
tralbereich (A = 885 nm) ab.

Nachfolgend soll der Einflu} von signalabhingigem Rauschen auf die Genauigkeit
der Bestimmung der Wasserinhaltsstoffe untersucht werden. Der Einflu} der signalunab-

hingigen Komponente wird dabei vernachldssigt. Hierzu werden die jeweiligen 100 000
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Eingabespektren der beiden Testdatensitze zum einen unkorreliert, signalabhdngig und
stochastisch mit maximalen Fehlern von 2% verrauscht, um ein Photonenrauschen zu
simulieren. Zum anderen werden die einzelnen Kanile der Spektren korreliert, signal-
abhingig und stochastisch mit Fehlern von bis zu 20% verrauscht, um den EinfluB} von
Atmsophirenkorrekturfehlern auf die Genauigkeit der Verfahren zu untersuchen. Die Feh-
ler werden als spektral konstant mit einer gau3férmigen Verteilungsfunktion angenom-
men. Die auf diese Weise verrauschten Datensitze werden anschlieend invertiert und die
entsprechenden RMSE-Werte in Abhéngigkeit der Konzentrationsintervalle bei Variabili-

tét aller tibrigen Modellparameter berechnet.

Das Ergebnis der Fehleranalyse fiir unkorreliert verrauschte Eingangsspektren ist in
der Abbildung 6.4 fiir ausgewihlte Konzentrationen der einzelnen Wasserinhaltsstoffe
dargestellt. Beide Verfahren zeigen selbst bei einem fiir das MERIS-Instrument am un-
giinstigsten angenommenen spektral konstanten SNR von 400 keine bedeutenden Fehler-
anstiege in der Konzentrationsbestimmung. Maximale Fehleranstiege um den Faktor 1, 25
sind fiir das 1S-Verfahren fiir Konzentrationswerte von weniger als 0, 5 mg m 2 Chloro-
phyll und weniger als 0,08 m~! Gelbstoff zu beobachten. Das 2S-Verfahren zeigt bei
einem SNR von 400 maximale Fehleranstiege um einen Faktor von 1, 15, bei der Bestim-
mung von Chlorophyllkonzentrationen von weniger als 0, 5 mg m 3. Die Genauigkeit der
Konzentrationsbestimmung der Schwebstoffe bleibt fiir ein angenommenes SNR von 400
unbeeinfluft. Lediglich der Konzentrationsbereich um 25 g m 2 zeigt eine leichte Fehler-
erhohung um den Faktor 1, 08. Ebenso bleibt die Inversion der Gelbstoffabsorption bei

einem SNR von 400 stabil gegeniiber unkorreliert verrauschten Eingabespektren.

Die Ergebnisse der Fehleranalyse der korreliert verrauschten Eingabespektren mit ma-
ximalen Fehlern bis zu 20% zeigt die Abbildung 6.5. Im Vergleich zu den Auswirkungen
des unkorrelierten Rauschens bleiben beide Verfahren auch bei prozentual wesentlich ho-
heren Fehlern des korrelierten Rauschens stabil. Der im Kapitel 5.1.1 durch Vergleich
mit in situ gemessenen Reflektanzen bestimmte mittlere absolute prozentuale Fehler des
Atmosphirenkorrekturverfahren fiir Wellenldangen bis 708, 75 nm betrug 18, 4%. Werden
wie zur 2S-Inversion nur Wellenlédngen bis 665 nm beriicksichtigt, betrdgt der relative
Fehler der Atmosphirenkorrektur 17%. Fiir das 1S-Verfahren wird jedoch mit deutlich
geringeren Fehlern der Spektren am Oberrand der Atmosphire gerechnet. Auch bei Feh-
lern von bis zu 20% zeigen sich die beiden Verfahren bei der Bestimmung der Chloro-
phyllkonzentration im Bereich von 2,5 — 50 mg m ™2 unbeeinfluft. Fiir Konzentrationen
von weniger als 0, 5mgm~2 steigt der RMSE beider Verfahren um etwa einen Faktor 3

an.
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Abbildung 6.4: Fehlerentwicklung in der Konzentrationsbestimmung von Chlorophyll-a
(oben), Gesamtschwebstoff (mitte) und Gelbstoff (unten) fiir unkorreliert und signalab-
hingig verrauschte Eingabespektren der Testdatensitze des 1S-Verfahrens (links) und des
2S-Verfahrens (rechts).
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Abbildung 6.5: Fehlerentwicklung in der Konzentrationsbestimmung von Chlorophyll-a
(oben), Gesamtschwebstoff (mitte) und Gelbstoff (unten) fiir korreliert und signalabhén-
gig verrauschte Eingabespektren der Testdatensdtze des 1S-Verfahrens (links) und des
2S-Verfahrens (rechts).
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Die Schwebstoffbestimmung des 2S-Verfahrens bleibt im Konzentrationsbereich von
0,05 — 50 g m~2 robust gegeniiber Eingabefehlern von bis zu 20%. Bei Konzentrationen
von weniger als 0,5gm™3 zeigt sich fiir das 1S-Verfahren deutlich die Genauigkeits-
grenze der Konzentrationsbestimmung (vgl. Abb. 6.4). Fiir das 1S-Verfahren steigen die
RMSE-Werte der Schwebstoffbestimmung bei Fehlern von 20% um etwa einen Faktor
4 an. Die Ableitung von Schwebstoffkonzentrationen von mehr als 2,5gm 3 sind nur

unwesentlich durch das korrelierte Verrauschen der Eingangsspektren beeinfluf3t.

Bei der Bestimmung der Gelbstoffabsorption mit dem 2S-Verfahren fiir Konzentratio-
nen von weniger als 0,05 m ™! erhoht sich der RMSE um den Faktor 4 und im Konzen-
trationsbereich von 0,05 — 0,8m ! etwa um den Faktor 2. Das 1S-Verfahren zeigt fiir
Konzentrationen von weniger als 0,08 m~! eine maximale Erhohung des RMSE um den
Faktor 2, 8.

6.3 Grenzen der direkten Inversion

Im Abschnitt 6.1 wurden die Fehlerverldufe der Konzentrationen des 1S-Verfahrens be-
reits anhand der kompletten Testdatensétze, d. h. in Abhéngigkeit aller variablen Parame-
ter, beschrieben. Abschlie3end soll nun der Einflul} spezieller Parameter, wie der aerosol-
optischen Tiefe und der Beobachter- und Sonnenzenitwinkel, auf die Genauigkeit des
1S-Verfahrens untersucht werden. Hierzu werden erneut die Inversionsergebnisse der un-
verrauschten Testdatensitze in Bezug auf die genannten Parameter anhand der RMSE-

Verldufe betrachtet und deren Ergebnisse in der Abbildung 6.6 zusammengetragen.

Der Einfluf der aerosoloptischen Tiefe auf die Genauigkeit der Verfahren, bei Va-
riation aller iibrigen simulierten Parameter, zeigt sich bei der Bestimmung von geringen
Konzentrationswerten, die aber, wie bereits beschrieben, im Vergleich zu den simulier-
ten Werten, nur mit groBen Ungenauigkeiten abgeleitet werden konnen. Im Fall kleiner
aerosoloptischer Tiefen (7, = 0, 04) 1dRt sich das Chlorophyll-a fiir Konzentrationen von
weniger als 1 mgm™ im Mittel um den Faktor 2,4 genauer bestimmen als bei hohen
aerosoloptischen Tiefen (7, = 1). Dennoch liegen die Fehler der Konzentrationsbestim-
mung bei kleinen aerosoloptischen Tiefen in der Groenordnung der simulierten Kon-
zentrationen selbst. Die Bestimmung der Schwebstoffe zeigt sich iiber den weiten Kon-
zentrationsbereich von 1 — 50 gm™3 nur unwesentlich von der aerosoloptischen Tiefe
beeinflut. Bei geringer atmosphérischer Triibung (7, = 0,04) zeigt sich eine um den
Faktor 1, 5 leicht verbesserte Bestimmung der Konzentrationen von weniger als 1 gm™

Schwebstoff. Die Fehler fiir Schwebstoffkonzentrationen von weniger als 0,2 gm = lie-
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Abbildung 6.6: Genauigkeit des 1S-Verfahrens in Bezug auf unverrauschte Modelldaten
fiir Chlorophyll-a, Gesamtschwebstoff und Gelbstoff in Abhéngigkeit von der aerosolop-
tischen Tiefe (oben), dem Beobachterzenit- (mitte) und dem Sonnenzenitwinkel (unten).

gen dennoch deutlich hoher als die GroBenordnung der simulierten Konzentrationen. Un-
beeinflult von der atmosphirischen Triibung zeigt sich der Fehlerverlauf der Bestimmung
der Gelbstoffabsorption im Bereich von 0,1 — 1 m~'. Konzentrationen von weniger als
0, 1m~" lassen sich bei geringen aerosoloptischen Tiefen im Mittel um den Faktor 1,7

besser bestimmen als in Féllen hoher atmosphérischer Triibung (7, = 1).

Betrachtet man den Einflul des Beobachterzenits auf die Genauigkeit der Konzentra-
tionsbestimmung, zeigen die Fehlerverldufe aller 3 Wasserinhaltsstoffe einen schmalen
Bereich, in dem sich die Konzentrationen fiir die Nadirrichtung (f, = 0°) etwas bes-

ser bestimmen lassen als unter einem Winkel von 6, = 35°. Dieser Bereich liegt fiir das
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Chlorophyll-a bei 5—20 mg m~3, fiir die Schwebstoffe bei 5—30 g m~3 und die Gelbstoff-
absorption bei etwa 0,1 — 0,5m™!. In den iibrigen Konzentrationsbereichen bleibt der

Beobachterwinkel ohne Einflu} auf die Genauigkeit der Konzentrationsbestimmung.

Der Einflul unterschiedlicher Sonnenzenitwinkel dagegen beeinfluit die Genauigkeit
der Bestimmung kleiner und gro3er Konzentrationen. So ergeben sich fiir kleine Konzen-
trationen wesentlich grolere Fehler im Winkelbereich zwischen s = 60° — 75° als bei
Sonnenzenitwinkeln zwischen 0°—30°. Fiir Chlorophyll-a von weniger als 1 mg m ™2 las-
sen sich die Konzentrationen fiir die genannten Winkelbereiche im Mittel um den Faktor
4, 8 genauer bestimmen. Dennoch bleibt der Fehler der Konzentrationsbestimmung auch
hier in der GroBenordnung der simulierten Konzentrationswerte. Konzentrationen von
mehr als 10 mgm™~2 lassen sich um den Faktor 1,7 genauer ableiten. Fiir Schwebstoffe
im Konzentrationsbereich von weniger als 1 g m~2 betriigt die Verbesserung im Winkel-
bereich von 0° — 30° etwa den Faktor 3. Schwebstoffkonzentrationen groBer als 1 gm =3
lassen sich um den Faktor 1, 7 besser bestimmen. Die Gelbstoffabsorption im Konzentra-
tionsbereich von weniger als 0, 1 m~! 1:Bt sich im Bereich kleiner Sonnenzenitwinkel im
Mittel um den Faktor 2, 1 genauer bestimmen. Fiir Konzentrationen von mehr als 0, 1 m !

dagegen um den Faktor 1, 6.
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