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1 Darlegung der Methode

Die Bildung und Zerstérung von Ozon ist vielfaltig mit dem Wettergeschehen, also den
atmospharischen Zustandsparametern, in Raum und Zeit vernetzt. Ozon ist ein
sekundarer Schadstoff, der durch photochemische Prozesse in Verbindung mit
Vorlauferschadstoffen gebildet wird. Den atomaren Sauerstoff, der zusammen mit den
Sauerstoffmolekilen das Ozon (O) bildet, liefert die photolytische Zerlegung von
Stickstoffdioxid (NO,) in NO und O (Enke 1998, Ruggaber 1994). Da dieser Prozess
eine Funktion insbesondere des Strahlungsangebotes und der Temperatur ist, wird der
Zusammenhang mit dem Wettergeschehen deutlich (Beilke 1991,1996). Uber die
vielfaltigen chemischen Prozesse im Konzert der Bildung und der Auflésung von
Bodenozon siehe Neininger und Dommen 1996, Kirch 1997, Ruggaber 1994, Pricke
1980, R6th 1985. In den untersten ca. 500m der Atmosphére erfolgt der Abbau von
Ozon Uber den Titrationseffekt (NO + O; => NO, + O,) sowie Uber die sogenannte
Trockendeposition, also durch den direkten Kontakt mit Pflanzen und anderen
Materialien der Erdoberflache. Dieser Abbau ist proportional zur Ozonkonzentration
und héngt wesentlich von der vertikalen Temperaturschichtung ab, also von der Hohe
der vertikalen Durchmischung der Atmosphare. Ozon selbst hat eine Lebensdauer von
mehreren Tagen, so dass in der Schicht zwischen 500m und 1500m eher ein
Langstreckentransport erfolgt, und somit weniger das lokale Wettergeschehen als das
grollraumige Wetter bedeutsam ist. Abgesehen von den anthropogenen Quellen der

Vorlaufersubstanzen zur Ozonbildung sind alle wesentlichen Prozesse wie:

- Ozonbildung

- horizontaler Ozontransport
- vertikale Durchmischung

- Trockendeposition

von den meteorologischen Bedingungen abhangig (Filliger 1996).

Da das Wettergeschehen von Jahr zu Jahr mehr oder weniger stark variiert, kann es

andere  Einflisse maskieren, so dass Anderungen der raum-zeitlichen



Emissionsintensitat erst bei sehr langen Beobachtungsreihen sichtbar werden. Fur
Trenduntersuchungen auf der Basis von maximal 18-j&hrigen Zeitreihen erweist sich
eine quasi Wetterbereinigung als notwendig. Die Mehrzahl der vorliegenden
Messreihen sind deutlich kirzer, so dass fiir diese Reihen eine Wetterbereinigung um so

dringlicher ist.

Fir die Wetterbereinigung und die nachfolgende Trendanalyse werden die
fehlwertersetzten und validierten Stundenwerte der Ozonmessreihen, Stufe 3, als
Abweichungen von den stationsspezifischen Jahresgangen verwendet (Datei
LIMBA26). Zur Validierung der Ozonmessreihen siehe den diesbezuglichen

Zwischenbericht.

Als statistisches Verfahren zur Wetterbereinigung kommt eine bedingte, multiple,

erwartungstreue screening Regressionsanalyse zur Anwendung;
bedingt heil3t:

Die Wetterbereinigung wird fir jede , der in Abb.1 dargestelltenOzonwetterlagen
getrennt  durchgefuhrt.  Bedingt heillt auch, dass unterschiedliche

Regressionsbeziehungen fiir das Sommer- und Winterhalbjahr entwickelt werden.
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Abb. 1: Ozonwetterlagen (Teil 2)



Multipel heif3t:
Es werden mehrere EinflussgroRen zur Wetterbereinigung verwendet.
Erwartungstreu heif3t:
Das Verfahren unterbindet eine Uberanpassung an den gegebenen Datensatz, um
zu verhindern, dass Zufélliges als GesetzmaRiges interpretiert und in die
Regressionsgleichungen eingebaut wird. Hierzu werden eine Reihe von
Stabilitatskriterien angewandt (Enke 1986):
- Reduktion der effektiven Freiheitsgrade unter Berlcksichtigung der
Autokorrelation
- Anwendung der H-Methode (Crossvalidation)

- Vorgabe einer Mindestanzahl von 50 Werten pro Klasse

Screening heil3t:
In einem stufenweisen Vorgehen wird zundchst der beste Prediktor und
nachfolgend unter Verwendung der schon selektierten Prediktoren die néchste

EinflussgroRe mit der grofiten Erwartung streuen Varianzreduktion ermittelt.

2 Datenbasis

Fir die Wetterbereinigung standen 4 Datentypen flr den Zeitraum von 1980 bis 1997

zur Verfligung:
Validierte und fehlwertersetzte Stundenwerte des Bodenozons der Jahre 1980 bis 1997

Diese Daten wurden vom Umweltbundesamt und den Immissionsmessnetzzentralen der
Lander zur Verfugung gestellt. Insgesamt standen 480 Messreihen unterschiedlicher
Lange und Qualitdt zur WVerflgung, die einer sorgféltigen Validierung und
Fehlwertersetzung unterzogen wurden. In die Wetterbereinigung einbezogen wurden
zunachst alle Stationen, fir die mindestens fur 1 Jahr eine vollstandige Messreihe
vorlag. Fir diese Stationen war aufgrund einer vorgegebenen Mindestbesetzung der

Klassen mit 50 Werten keine wetterlagenbedingte Wetterbereinigung méglich.



Klimabeobachtungen von 49 deutschen Klimastationen

Fur die Jahre 1980 bis 1997 wurden vom Deutschen Wetterdienst die taglichen
Beobachtungsdaten von 49 deutschen Klimastationen zur Verfugung gestellt. Die
Klimabeobachtungen wurden den Beobachtungen der synoptisch- (realtime) meldenden
Stationen vorgezogen, da es sich bei den Klimabeobachtungen um geprifte Mess- und
Beobachtungsreihen handelt.

Fur jeden Tag stehen folgende Wetterbeobachtungen zur Verfligung:

- Maximum der Lufttemperatur

- Minimum der Lufttemperatur

- Windrichtung  7°° MEZ

- Windstarke 7°° MEZ

- Windrichtung 14°° MEZ

- Windstarke 14°° MEZ

- Windrichtung 21°° MEZ

- Windstarke 21°° MEZ

- Tagesmittel der Gesamtbedeckung

- Tagessumme der Sonnenscheindauer
- Tagessumme der Niederschlagshohe

- Niederschlagsart

Lage und Name der Klimastationen sind aus Anlage 1 zu entnehmen.

TEMP-Aufstiege von 15 deutschen Radiosondenstationen

Zur Bereinigung des Wettereinflusses aus den Ozonmessreihen sind neben den Boden-
beobachtungen des Wetters, reprasentiert durch die Beobachtungsreihen der deutschen
Klimastationen, Messungen des vertikalen Temperatur-, Druck-, Feuchte- und
Windprofils notwendig. Die Vertikalstruktur der Atmosphére wird durch
Ballonaufstiege, sogenannte TEMP- Aufstiege sondiert. Fir den 12°°UTC Termin
wurden diese Daten von der FU-Berlin, Bereich Meteorologie, mit freundlicher

Genehmigung des Deutschen Wetterdienstes bereitgestellt. In Tabelle 1 sind die



verwendeten Stationen, deren geographische Lage und die Hohe uber dem
Meeresspiegel aufgefiihrt.

Tab. 1: Verwendete Radiosondenstationen der Jahre 1990 bis 1997

Nr.  Station Geogr. Breite  Geogr. Lénge Hohe Gber NN [m]
1 Lindenberg 52.13 14.07 108
2 Meiningen 50.34 10.23 453
3 Hannover 52.28 9.42 55
4 Essen 51.23 6.58 159
5 Kassel 51.08 9.17 223
6 Idar-Oberstein 49.42 7.20 377
7 Stuttgart 48.50 9.12 315
8 Kimmersbruck 49.26 11.54 418
9 Minchen 48.15 11.33 489
10  Friedrichshafen 47.59 8.54 804
11 Meppen 52.43 7.19 16
12 Berlin 52.29 13.25 46
13 Greifswald 54.06 13.24 6
14 Schleswig 54.32 9.33 48
15 Dresden 51.07 13.14 232

Objektive Wetterlagen

Im Rahmen des F&E Vorhabens 10402817 des Umweltbundesamtes 'Erstellung einer
Ozon-Kurzfristprognose fur das Smog-Friihwarnsystem' wurde eine objektive
Wetterlagenklassifikation entwickelt. Das Verfahren basiert auf Forschungsarbeiten, die
im Rahmen des Verbundprojektes Klimavariabilitat und Signalanalyse zum Teilthema:
"Signalanalyse zur Regionalisierung von Klimamodell-Outputs mit Hilfe der Erkennung
synoptischer Muster und statistischer Analysemethoden™ (Enke, Spekat 1997)
durchgefuhrt, aber hier speziell fir diese Untersuchungsaufgabe modifiziert und
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angepasst wurden. Untersuchungen beztiglich Ozon-optimierter Wetterlagen, auch unter
Verwendung des GroBwetterlagenkatalogs nach Hess, P. and H. Brezowsky 1969,
wurden von Mayer und Schmidt (1997, 1998) durchgefiihrt.

Fur die Jahre 1980 bis 1997 wurden fir die Monate April bis September tégliche
objektive Wetterlagen fur das engere Mitteleuropa berechnet. Diese sind in Abb.1
(1000hPa und 500hPa Fl&chen) dargestellt. Die hierfiir notwendigen Daten wurden vom

Deutschen Wetterdienst fir das oben genannte Forschungsprojekt bereitgestellt.

3 Wetterbereinigung der taglichen Ozonmaxima

Ozon entsteht in den bodennahen Luftschichten durch den strahlungsinduzierten Zerfall
von NO,, wéhrend in der Stratosphare Ozon durch den strahlungsinduzierten Zerfall von
molekularem Sauerstoff entsteht. In den bodennahen Luftschichten wirde sich ein
Gleichgewicht zwischen Ozonbildung und Ozonabbau einstellen, wenn nicht die
organischen Kohlenwasserstoffe (VOC) dieses Gleichgewicht insofern stéren wirden,
das in die Atmosphare emittiertes NO ohne den Verbrauch von Ozon zu NO, oxidieren.
Neben den natlrlichen Quellen werden die VOCs anthropogen erzeugt. Auf néhere
Ausfuhrungen zu den vielschichtigen Wechselwirkungen zwischen den komplexen
chemischen Prozessen und den meteorologischen Bedingungen, die zum Auf- und
Abbau von bodennahem Ozon fihren, wird auf entsprechende Veroffentlichungen
verwiesen: ( Neininger und Dommen 1996, Kirch 1997, Ruggaber 1994, Fricke 1980,
Roth 1985). Wesentliche meteorologische Einflisse sollen jedoch kurz skizziert

werden:

Auf- und Abbau troposphéarischen Ozons
als Funktion von Strahlungsangebot (Sonnenscheindauer, Bewélkung, Feuchte)
und Temperatur (Regulativ der Geschwindigkeit chemischer Prozesse)
horizontaler Transport von Ozon und Vorlaufersubstanzen
als Funktion grof3raumiger Windfelder (Wetterlagen) und lokal (Orographie)

beeinflusster Windsysteme
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vertikaler Transport von Ozon und Vorlaufersubstanzen

-konvektive Durchmischung der Troposphére als Funktion des vertikalen
Temperaturprofils und der Temperatur am Erdboden ( sowohl vertikale
Verdinnung bodennahen Ozons als auch Einmischen von hdoheren
Ozonkonzentrationen aus der Reservoirschicht treten auf)

-dynamische Durchmischung der Troposphdre als Funktion der grolRraumigen
Zirkulation (Wetterlage, Frontensysteme). Sowohl Luftmassenaustausch als auch
plétzliches Einmischen von Ozon aus der Reservoirschicht vor einer Frontpassage
werden hierdurch gesteuert (Forderer u.a. 1996, Beilke 1996).

Schon die kompakte Darstellung der durch meteorologische Bedingungen gepragten
Prozesse zeigt die Abhangigkeit der kausalen Zusammenhénge zwischen der Emission
der Vorlaufersubstanzen und der Bildung bzw. Konzentration des Ozons von der

zeitlichen und rdumlichen Variabilitat der Wetterbedingungen.

Untersuchungen der Zusammenhange zwischen Emission der Vorldufersubstanzen und
der Ozonkonzentration missen daher immer und grundsatzlich unter Berlicksichtigung
bzw. unter weitgehender Eliminierung der meteorologischen Einflusse erfolgen.

3.1 Bereitstellung potentieller EinflussgroRen

Vier Datentypen werden zur Wetterbereinigung verwendet, die die wesentlichen
Einflusse auf die Bildung und den Transport von Ozon beschreiben sollen:

Auf- und Abbau troposphéarischen Ozons

Beobachtungen der néchstliegenden Klimastation

horizontaler Transport von Ozon und Vorlaufersubstanzen

Wetterlagen und lokaler Wind
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vertikaler Transport von Ozon und Vorlaufersubstanzen
-konvektive Durchmischung
Aus TEMP- Aufstiegen abgeleitete Parameter, die die vertikale Stabilitat der

Atmosphére beschreiben

-dynamische Durchmischung
objektive Wetterlagen

Die Tragheit des Systems

wird durch die Andauer der Wetterlagen und der Pseudopersistenz (siehe 3.1.5)
beschrieben Fur jede Station, die fur Trenduntersuchungen vorgesehen st
(vgl. Abb.1), wurden zum Zwecke der Wetterbereinigung die Beobachtungen der
nachstliegenden Klimastation und der néchstliegenden TEMP- Station in einem
Datensatz zusammengestellt. Da auch im Radiosondenarchiv groRere Ausfélle zu
verzeichnen sind, wird gegebenenfalls auf eine andere Radiosondenstation bis zu einem

Umkreis von maximal 200km ausgewichen.

3.1.1 Bereitstellung der Klimadaten

Aus dem Angebot an Klimabeobachtungen (Kap. 2) wurden mit Ausnahme der Art des

Niederschlages alle Beobachtungen zur Wetterbereinigung angeboten.

3.1.2 Berechnung von Stabilitatsgrofien aus Radiosondenaufstiegen

Die Basisinformation zur Berechnung von StabilitatsgroRen aus TEMP-Aufstiegen,
bildet das vertikale Temperatur-, Druck-, Feuchte- und Windprofil, wie es aus
Radiosondenaufstiegen von 15 Stationen (Kap. 2) zur Verflgung steht. Aus diesen
Grunddaten lassen sich mit Hilfe der Thermodynamik der Atmosphére eine Reihe von
abgeleiteten GroRen berechnen, die die Stabilitdt und somit den vertikalen Austausch
der Atmosphdre beschreiben (Asnani 1993, Steinacker 1995). Folgende Parameter
wurden berechnet:

(Zur Erlauterung der einzelnen GrofRRen siehe Abb.2):
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Inversionshohe
Hohe in Metern, bei der die Temperaturdnderung mit der Hohe negativ wird.

Energie zur Inversionsauflésung
Energie die bendtigt wird, um bei gegebener Temperatur Tz die Inversion bis zur Hohe

der Durchmischungsschicht aufzuldsen.

Hohe der Durchmischungsschicht
Hohe der konvektiven Durchmischung der Atmosphére bei gegebenem

Temperaturmaximum.

Auslésetemperatur
Temperatur, die notwendig ist, damit thermisch bedingte Wolkenbildung einsetzt.

Kondensationsniveau

Hohe der Untergrenze konvektiver Bewdlkung.

Wolkenobergrenze bei Erreichen der Ausldsetemperatur
Die Wolkenobergrenze wird erreicht, wenn der gemessene vertikale Temperaturgradient
groler als der feuchtadiabatische Temperaturgradient wird.

Wolkenobergrenze bei Erreichen des realen Tagesmaximums der Temperatur

Tagesmaximumtemperatur minus Auslésetemperatur
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Abb. 2: Prinzipskizze - thermodynamischer Zustandsgrilen

Hihe &

gemessener vertikaber Tem peraturgradient

T, - Tispunkiiemperaior T, : Bodeslemperatar oar Ezil 1,
T, : Bodestemperator zar Zeitt, T, : Anslicclempersior
E: bendtigic Encrgic ror boversionssafiisung bei der Tempersior T,
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3.1.3 Bereitstellung der objektiven Wetterlagen

Im Rahmen des Projektes F&E Vorhaben 10402817 des Umweltbundesamtes
'Erstellung einer Ozon-Kurzfristprognose fur das Smog-Friihwarnsystem' wurde eine
objektive Wetterlagenklassifikation (Abb.1) erstellt. Diese, entsprechend der mittleren
Ozonkonzentration ansteigenden Nummern der Wetterlagen wurden als potentieller

Prediktor zur Wetterbereinigung dem Regressionsverfahren angeboten.

3.1.4  Berechnung der aus Ozonklimatologien abgeleiteten Ozonmaxima

Die Einbeziehung der Wetterlagen beschreibt den Einfluss der grofRrdumigen Dynamik
auf den Transport und die Bildung sowie die Auflésung von Bodenozon. Unter
Berlcksichtigung der Andauer einer Wetterlage wurde deshalb fir jede
Wetterlagenklasse und fiir jedes Bundesland ein mittleres Ozonmaximum berechnet und

taglich als potentieller Prediktor bereitgestellt.

3.1.5  Bestimmung der Pseudopersistenz

fur die Prognose des Bodenozons ist die Persistenz aufgrund der langerfristigen
Gleichgewichtsprozesse zwischen Ab- und Aufbau von Ozon durchaus wichtig. Zur
Wetterbereinigung darf diese jedoch nicht verwendet werden, da in der nicht
wetterbereinigten Bodenozonkonzentration der vorangegangenen Episode der Einfluss
der Konzentration der Vorldufersubstanzen mit verkoppelt ist. Auch in der Persistenz
der Residuen bei der Berechnung der multiplen oder schrittweisen Regressionsanalyse,
wie sie von Forderer u.a. 1996 vorgenommen wurde, steckt indirekt die Persistenz.
Einen Ausweg bietet die Pseudopersistenz, die aus den wetterbedingten Anteil der
Ozonkonzentration des Vortages bestimmt. Das Verfahren der Wetterbereinigung bei

der Verwendung der Pseudopersistenz erfolgt in zwei Schritten:

- Der erste Schritt ist die Wetterbereinigung mit allen potentiellen Prediktoren zur
Erzeugung der Pseudopersistenz (Der wetterbedingte Anteil des Ozonmaximums
des Vortages wird als Pseudopersistenz bezeichnet).

- Der zweite Schritt ist die Wetterbereinigung unter Verwendung der

Pseudopersistenz.
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3.2 Anwendung eines erwartungstreuen, multiplen screening Regressions-

verfahrens zur Selektion der stationsspezifischen Regressionsgleichungen

Die quasi Wetterbereinigung der taglichen Ozonmaxima erfolgt nun mit einem

stationsspezifischen Datensatz potentieller Prediktoren (Tab.2).

Tabelle 2: Bezeichnung der potentiellen Prediktoren, die zur

Wetterbereinigung verwendet werden

Prediktoren Nr. Bezeichnung

1 Abweichung des téglichen Bodenozons vom stationsspezifischen
Jahresgang (flnfsttindige Mittel) [ug/m3]
2 Aus der Wetterlagenklassifikation abgeleitetesOzonmaximum [pg/md]
Nachstliegende Klimastationen
1. 2. 3. 4,

21 30 39  Tagesmaximum der Lufttemperatur [0.1°C] Abweichung vom Jahresgang

22 31 40  Tagesminimum der Lufttemperatur [0.1°C] Abweichung vom Jahresgang
Tagesmaximum minus Tagesminimum der Lufttemperatur [0.1°C]
Windgeschwindigkeit 7°°Uhr O/W-Komponente [0.1 Bft]
Windgeschwindigkeit 14°°Uhr N/S-Komponente [0.1 Bft]
Windgeschwindigkeit 14°°Uhr O/W-Komponente [0.1 Bft]
Windgeschwindigkeit 21°°Uhr N/S-Komponente [0.1 Bft]

10 Windgeschwindigkeit 21°°Uhr O/W-Komponente [0.1 Bft]

11 23 32 41  Tagesmittel der Windstarke [0.1Bft]

© 00 N o o b~ w

12 24 33 42  Bedeckungsgrad mit allen Wolken Termin 1 [ /8]

13 25 34 43 Bedeckungsgrad mit allen Wolken Termin 2 [ /8]

14 26 35 44 Bedeckungsgrad mit allen Wolken Termin 3 [ /8]

15 27 36 45 Tagesmittel des Bedeckungsgrades [0.1/8]

16 28 37 46  Tagessumme der Sonnenscheindauer [0.1 Std.]

17 Niederschlagshéhe 21:30-07:30 MEZ log(mm+0.01)*10
18 29 38 47 Niederschlagshéhe 07:30-14:30 MEZ log(mm+0.01)*10
19 30 39 48  Niederschlagshohe 14:30-21:30 MEZ log(mm+0.01)*10
20 31 40 49  Niederschlagshohe 24-stindigelog(mm+0.01)*10

51 Inversionshdhe [100m]



17

52 Energie zur Inversionsauflésung [cal/cm2]

53 Hohe des Kondensationsniveaus [100m]

54 Ausldsetemperatur [°C]

55 Wolkenobergrenze bei Erreichen der Ausldsetemperatur [100m]

56 Hohe der Durchmischungsschicht bei trockenad. Durchmischung [100m]
57 Wolkenobergrenze bei Erreichen des Temperaturmaximums [100m]
58 Tagesmaximum der Temperatur - Auslésetemperatur [°C]

59 Klassennummern der Ozonwetterlagen

60 4-t&giges Mittel des Tagesmaximums der Lufttemperatur

61 Laufindex der bereitgestellten Tage

62 Datum der bereitgestellten Tage

Die Berechnung der einfachen Korrelationskoeffizienten zwischen den in Tab.2
aufgelisteten potentiellen Prediktoren und der Abweichung des taglichen
Ozonmaximums vom stations-spezifischen Jahresgang, als Mittel Uber alle 480
Ozonstationen und unterteilt nach Stationstypen, ist aus Abb.3a bis Abb.3e zu
entnehmen. Es zeigt sich das Uberraschende Phdnomen, dass im Gegensatz zur
prognostischen Anwendung das Temperaturregime nicht die hochste Korrelation
aufweist sondern die aus TEMP-Aufstiegen abgeleiteten Stabilitdtsparameter: Hohe des
Kondensationsniveaus (53) und Auslosetemperatur (54) leisten den stérksten Beitrag
zur Wetterbereinigung! Diese Aussage gilt Gber alle Stationstypen hinweg. Das aus der
Wetterlagenklassifikation abgeleitete tdgliche Ozonmaximum weist signifikante
Korrelationen auf Der Zusammenhang ist am starksten bei verkehrsnahen und
stadtischen Stationen (Abb.3b bis Abb.3c). Nicht berraschend ist jedoch der inverse
Zusammenhang zwischen Sonnenscheindauer (16), Niederschlag (17 -20), Bewdlkung
(12- 15) und mittlerer Windgeschwindigkeit (11). Es fallt auf, dass die verkehrsnahen
Stationen eine starkere Sensibilitadt gegeniiber der Nord- Stidkomponente des Windes
haben als die Ubrigen Stationskategorien. Insgesamt sind die Unterschiede in den

Korrelationen zwischen den verschiedenen Stationstypen eher gering.
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zwischen Bodenozon und den Prediktoren nach Tab. 2
Sommer, 16 Uhr , 7 Bergstationen

Das zur Wetterbereinigung angewandte Verfahren der erwartungstreuen, multiplen
screening Regressionsanalyse ist bei Enke (1986) und Enke (1988) beschrieben.
Besonderer Wert wird auf statistische Stabilitdit der abgeleiteten multiplen

Regressionsgleichungen gelegt:
- Bereinigung der Datensétze von zyklischen Schwankungen

- Beriicksichtigung der Autokorrelation zur Berechnung der effektiven Freiheitsgrade
bei Signifikanzprifungen (Taubenheim 1969)

- Begrenzung der maximalen Prediktorenzahl auf 7 Prediktoren
- Test auf Signifikanz der partiellen Korrelationskoeffizienten

- Crossvalidierung zur erwartungstreuen Varianzreduktion bei der

Prediktorenselektion

- mogliche Prediktorentransformation zur optimalen Anndherung an eine

Normalverteilung

Tabelle 3 zeigt anhand der Station Schauinsland (UB004) die Ergebnisse der multiplen
Regressionsanalyse zur Wetterbereinigung von 8 Uhr und 17 Uhr. Das Verfahren
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begrenzt die verwendeten Prediktoren fiir den 8 Uhr Termin auf 4 Variable (30, 33, 11
und 53). Die Verwendung weiterer Prediktoren fiihrt zu statistischer Instabilitat (keine
Signifikanz des partiellen Korrelationskoeffizienten oder ein Anstieg der
erwartungstreuen Reststreuung). Fur den 17 Uhr Termin wird die Anzahl der
signifikaten EinflussgroBen mit 6 ermittelt (36, 31, 53, 6, 32 und 17). Auf jeder
Selektionsstufe wird sowohl die einfache Korrelation zwischen dem téaglichen
Ozonmaxima und dem selektierten Prediktor als auch der multiple
Korrelationskoeffizient angegeben. Aus der Streuung der Ausgangsreihe und der
Reststreuung nach Wetterbereinigung lasst sich die Reduktion der Varianz (R V) als
prozentuale Verbesserung gegenlber der Varianz einer Referenzreihe bestimmen. In
diesem Beispiel betrdgt RV = 36% fur den 8 Uhr Termin und 52% fur der 17 Uhr
Termin. Bedeutsam ist die drastische Reduktion der effektiven Freiheitsgrade unter
Berlcksichtigung der Autokorrelation der Zeitreihe der stiindlichen Ozonwerte von
3111 (Sommerhalbjahr 1981 bis 1997) auf 1923 bzw. 1975 Félle.

Die Station Schauinsland wurde als Beispiel ausgewahlt, da es sich zum einen um eine
lange Reihe handelt und zum anderen diese von guter Qualitat ist (Abb.10a, Abb.10Db).
GroRere systematische Fehler sind 1982 und 1984 zu erkennen (griine Kurve Abb.10a).
Nach der Datenerganzung (mehrere Monate 1981) und der automatischen
Fehlerkorrektur der Validierungsstufe 3 (vgl. Zwischenbericht Validierung der
Messreihen) steht eine fur Trendauswertung gute Reihe zur Verfligung (Abb.11a, rote

Kurve).
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Tab. 3: Abweichung der taglichen Ozonmaxima vom mittleren Jahresgang
Wetterbereinigung und Trend
Station UBAOO4 (Schauinsland)
Alle Wetterklassen, Sommer, Prediktoren lauf Tabelle 2

Stunde 8

Prediktoren zu Stat. UBO04: 1 30 33 11
Einfache Korrelation: 1.0 .50 .49 .23
Multiple Korrel. je Stufe: .50 .57 .59

-.1753E-06 .1090E+01
J1179E+02 -.1560E+01

Mittelwerte der Prediktoren:
Regressionskoeffizienten:

Streuung der ZielgroRe: 21.34 Reststreuung 17.05 Falle 3111
Effektiver Freiheitsgrad: 1923

mult. Korr.: 0.600

Stunde 16

Prediktoren zu Stat. UBO04: 1 36 31 53
Einfache Korrelation: 1.00 .63 44 54
Multiple Korrel. je Stufe: .63 .67 .70

-.1913E-06 .5043E+02
.1735E+02 -.4079E+00
Reststreuung 19.12 Félle 3111

Mittelwerte der Prediktoren:
Regressionskoeffizienten:
Streuung der ZielgroRe: 27.64
Effektiver Freiheitsgrad: 1975
mult. Korr.: 0.722

5031E+01  .3446E+02
-.1560E+01 -.2760E+00

.T445E+00  .1073E+02
1915E+00  .9099E+00

53
41
.60
.1073E+02
.5040E+00

6 32 17

.16 .28 41

71 12 12
-5384E+01 .2651E+02 -.2262E+02
1944E+00 -.2893E+00 -.8994E-01
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3.3 Zum Problem der iterativen Wetterbereinigung

Wie man sich leicht vor Augen fuhren kann, erzeugen Trends und periodische
Schwingungen in einer Zeitreihe nicht zu vernachldssigende Scheinkorrelationen.
AuRerdem werden die eventuell vorhandenen Trends durch eine Wetterbereinigung
weitestgenend mit eliminiert. Eine multiple Korrelationsanalyse selektiert aus der
Vielzahl der angebotenen potentiellen Prediktoren eben auch solche, die einen
vorhandenen Trend eliminieren (Minimierung der Reststreuung). Deshalb ist es
unerlasslich, lineare Trends und Perioden aus den Datenreihen zu entfernen, um sie

nach der Wetterbereinigung wieder aufpragen zu kénnen.

Der einer beliebigen Ozonmessreihe innewohnende Trend setzt sich nun aber aus zwei
Komponenten zusammen; dem eigentlichen Stationstrend und dem wetterbedingten
Trend, d.h. der durch die Verdnderung des Wettergeschehens vorgetduschte

Stationstrend, der letztlich beseitigt werden soll.
Q) T=T,+T,
T: Gesamttrend; Ts: eigentlicher Stationstrend; Tw : wetterbedingter Trend

Das Ziel einer Wetterbereinigung ist es nun, den wetterbedingten Trend aus dem
eigentlichen  Stationstrend zu eliminieren. Um dies zu erreichen, werden
bekanntermaBen die Zusammenhange zwischen meteorologischen GroRRen und der
Ozonmessreihe hergestellt. Um zu Verhindern, dass Scheinkorrelationen berechnet
werden, missen, wie oben ausgefiihrt, vorhandene Trends und periodische

Schwankungen aus allen Reihen, somit auch aus den Ozonreihen eliminiert werden.

Im Gegensatz zu den verwendeten meteorologischen Reihen besteht der Trend der
Ozonmessreihe aus zwei Komponenten, dem eigentlichen Stationstrend T, und dem
wetterbedingten Trend T,. Eliminiert werden soll jedoch nur der Stationstrend T.. Da
der wetterbedingte Trend T, anfangs noch nicht bekannt ist, wird nach (1)
maoglicherweise ein falscher Trend eliminiert. Deshalb ist es notwendig, die
Wetterbereinigung als einen iterativen Prozess durchzufiihren. Nach der ersten Iteration
ist die erste Naherung des wetterbedingten Trends T', bekannt und wird in (2)

verwendet.
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) T2=T:-T,

Nach der Korrektur, des aus der Ozonreihe zu eliminierenden Stationstrends T, um die
erste

Naherung des wetterbedingten Trends T',, erfolgt eine erneute Wetterbereinigung.

Es wurde untersucht, wie schnell « T', = T', — T*%,; i=1,2,..n konvergiert. Hierzu wurde

eine Wetterbereinigung an 73 Ozonreihen fur drei Iterationsstufen durchgefuhrt (Tab.1).

o TiW - Tiw _ Ti+1W o le o Tzw o T3W

Mittlerer absoluter wetterbedingter Trend 4.81 ug 0.52 ug 0.13 pg

Die Untersuchung zeigt, dass der Prozess sehr schnell konvergiert und zudem fur die
praktischen Belange der Trenduntersuchungen nicht von Bedeutung ist. Die
Anderungen von Tw , die durch die zweite und dritte Stufe der Iteration bewirkt
werden, sind mit 0.52ug nach der zweiten Iteration und 0.13ug nach der dritten Iteration
zu gering, um von praktischem Belang zu sein. Dies bedeutet, dass zur Bestimmung des
wahren Stationstrends (GI. 1) die erste Naherung der Wetterbereinigung verwendet

werden kann, wie dies bisher tblicherweise geschieht.

3.4  Berechnung der 'wetterbereinigten’ Datenreihen

Wie am Beispiel der Station Schauinsland demonstriert, wurde fir alle 480 zur
Verfugung stehenden Messreihen eine Wetterbereinigung vorgenommen. Generell
wurde die Wetterbereinigung getrennt fir das Winter- und Sommerhalbjahr berechnet.
Da fiur das Sommerhalbjahr zudem ozonspezifische Wetterlagen aus dem
Forschungsthema: "Erstellung einer Ozon-Kurzfristprognose fiir das Smog-
Friohwarnsystem"”, F&E-  Vorhaben 10402817 des  Umweltbundesamtes,
Zwischenbericht 2/1997, zur Verfugung standen, konnte flr diesen Zeitraum eine

wetterlagenspezifische Wetterbereinigung durchgefiihrt werden.
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Nach der Beseitigung des Jahresganges und der linearen Trends aus den Reihen, wurde
nun flr jede Stunde separat eine Wetterbereinigung durchgefuhrt. Aus Griinden der
statistischen Stabilitdt wurde ein flnfstindig-gleitendes Mittel der jahresgang-

bereinigten Ozonreihen zur Wetterbereinigung verwendet.

In Abb.5a sind der Tagesgang des Korrelationskoeffizienten und die Streuung mit und
ohne wetterlagenbedingte Wetterbereinigung fur das Sommerhalbjahr sowie in Abb.5b
fir das Winterhalbjahr als Mittel Gber alle 480 zur Verfligung stehenden Stationen
aufgetragen. Allerdings existieren fir das Winterhalbjahr keine Ozonwetterlagen, so
dass es hier keine wetterlagenspezifische Wetterbereinigung gibt. Es lassen sich

folgende Aussagen gewinnen:

- Die Gilite der Wetterbereinigung ist im Sommer deutlich hoher als im Winter.

Sie liegt maximal bei einem Bestimmtheitsmal? von 0.58%.

- Die Wetterabhéngigkeit der Bodenozonkonzentration im Sommer ist in den
Morgenstunden am geringsten und erreicht ihr Maximum gegen 16 Uhr, zur Zeit

der taglichen Ozonmaxima.

- Die Wetterabhangigkeit der Bodenozonkonzentration im Winter weist einen
nahezu gegen-laufigen Tagesgang im Vergleich zum Sommer auf. Sie ist am
besten in den Morgenstunden und erreicht das Minimum gegen 17 Ubhr.
Allerdings ist der Tagesgang sowohl der Ausgangsstreuung als auch der des

Korrelationskoeffizienten deutlich geringer.

- Die wetterlagenbedingte Wetterbereinigung bringt eine Zunahme des

BestimmtheitsmaRes von ca. 9%.
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Aus den Abb.6a und Abb.6b ist der Tagesgang der Giite der Wetterbereinigung fur die
einzelnen Wetterlagen dargestellt. Die Wetterlagen selbst sind aus Abb.1 ersichtlich. Es

lassen sich daraus folgende Aussagen gewinnen:

- Die Gute der Wetterbereinigung ist eng mit dem Tagesgang der Streuungen

verbunden.

- Die mit Hochdruckgebieten in Verbindung stehenden Klassen weisen deutlich
starker ausgeprégte Tagesgange (Streuung Abb.6a, Korrelationskoeffizient
Abb.6b) auf (hierzu z&hlt auch die Stdlage SL und Tief Frankreich TF, die beide
eine sudwestliche Anstromrichtung aufweisen) als die zyklonal geprégten

Wetterlagen.

- Die geringsten Tagesgange und die geringste Gute der Wetterbereinigung sind
bei der Wetterlage Tief Mitteleuropa TM mit BM=0.33% und Tief Genua mit
BM = 42% zu verzeichnen. Im Vergleich dazu hat die Wetterlage Hoch
Mitteleuropa HM ein BM = 61%. Es ist jedoch zu bemerken, dass die
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Streuungen der Wetterlagen TM, TG und die der Westlage WL deutlich
niedriger sind als die der Hochdrucklagen.

- Eine Reihe von Wetterlagen (TM, SL, RB und HS) weisen ein sekundares
Maximum der Gilte der Wetterbereinigung gegen 4 Uhr auf Dies deutet darauf
hin, dass unterschiedliche Prozesse, die fur die Bodenozonkonzentration
verantwortlich sind, fir den Tag und die Nacht existieren. In den
Morgenstunden scheinen sich beide Prozesse zu Uberlagern, so dass zu diesem
Zeitpunkt effektiv die geringste Wetterabhéngigkeit der Ozonkonzentration zu

beobachten ist.
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Tab. 3: Erlauterung der Bedeutung der in den Abb.7 und Abb.8 verwendeten
Prediktorentypen

Nr. Typ Pred. Typ-Nr. Prediktor

2 Klima Ozon 2 Aus der Wetterlagenklassifikation abgeleitetes
Ozonmaximum [ug/m3]

3 Max. Temp. 3 Tagesmaximum der Lufttemperatur [0.1°C] Abweichung
vom Jahresgang

4 Min. Temp. 4 Tagesminimum der Lufttemperatur [0.1°C] Abweichung
vom Jahresgang

5 N/S-Wind 7,9 Windgeschwindigkeit 14, 21°°Uhr N/S-Komponente [0.1
Bft]

6 O/W-Wind 6, 8, 10 Windgeschwindigkeit 7, 14, 21°°Uhr O/W-Komponente
[0.1 Bft]

7 Windmittel 11,23, 32,41 Tagesmittel der Windstarke [0.1 Bft]

8  Bed. Wolken 12-15, 24-27, Bedeckungsgrad mit allen Wolken Termin 1,2,3 und als

33-36, 42-45 Mittel Gber alle Termine[ /8]

9  Dauer Sonne 16, 28, 37, 46 Tagessumme der Sonnenscheindauer [0.1 Std.]

10 Niederschlag 17-20, 29, 38, 47  Niederschlagshohe 24-stiindige 21:30-07:30, 07:30-14:30,
14:30-21:30 MEZ log (mm+0.01)*10

11 Invers. Hohe 51 Inversionshéhe [100m]

12 Energiebed. 52 Energie zur Inversionsaufldsung [cal/cm2]

13  Kond. Niveau 53 Hohe des Kondesationsniveaus [100m]

14 Ausldsetemp. 54 Ausldsetemperatur [°C]

15 Obergr. Wolken 55 Wolkenobergrenze bei Erreichen der Auslésetemperatur
[100m]

16  Durchmischung 56 Hohe der Durchmischungsschicht bei trocken
adiabatischer Durchmischung [100m]

17  Obergr. Wolken 57 Wolkenobergrenze bei Erreichen des
Temperaturmaximums [100m]

18 Tmax-Auslose.. 58 Tagesmaximum der Temperatur -Auslésetemperatur [°C]

19  Nr. Ozonwetterl. 59 Klassennummern der Ozonwetterlagen

20 Tmax-4tag. 60 4-tagiges Mittel des Tagesmaximums der Lufttemperatur
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Die unterschiedlichen Abhangigkeiten der Konzentration des bodennahen Ozons
zwischen den Tag- und den Nachtstunden werden in Abb.14a und Abb.14b belegt. Hier

wird die relative Haufigkeit der Verwendung unterschiedlicher Prediktorentypen

(Tab.3) zur Wetterbereinigung angegeben. Prediktor 1, 2,..4 bedeutet dabei die

Reihenfolge der zur multiplen Regression verwendeten Prediktoren, sie ist also auch ein

relatives Mal der Wichtigkeit der EinflussgrofRen. Die Einfache Korrelation des ersten

(wichtigsten) Prediktors als Mittel tber alle Stationen, die diese EinflussgroRRe an erster

Stelle verwenden, ist in der zweiten X-Achse aufgetragen. Daraus lasst sich sowohl die

Richtung als auch die Starke der Abhangigkeit von dieser EinflussgroRe erkennen.

Im Gegensatz zu der weit verbreiteten Vorstellung, dass die
Maximumtemperatur in den Sommermonaten die bestimmende EinflussgroRe
ist, ist aus Abb.7a deutlich ersichtlich, dass die Hohe des Kondensationsniveaus
in 43% der Falle, die Bedeckung mit Wolken in 19% und die
Sonnenscheindauer mit 24% weit vor der Maximumtemperatur mit 10% liegen.

Dies gilt allerdings nur im diagnostischen Fall!
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Abb. 7a: Haufigkeit der Verwendung von Prediktorentypen zur
Wetterbereinigung als Mittel Giber alle Wetterlagen
Sommer, 1980-97, 480 Stationen
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Abb. 7b: Haufigkeit der Verwendung von Prediktorentypen zur
Wetterbereinigung tber alle Wetterlagen
Winter, 1980-97, 480 Stationen

- In den Nachtstunden werden die Verhéltnisse ganz wesentlich durch die
mittleren Windverhdltnisse gepragt. Die aus den Radiosondenaufstiegen

abgeleiteten StabilitatsgroRen der Atmosphare spielen hingegen keine Rolle.

- Die Abhéngigkeiten in den Nachtstunden gleichen auffallig den Verhaltnissen in
den Wintermonaten (Abb.7b) sowohl bezlglich der Auswahl der Prediktoren als

auch bezuglich der Korrelationskoeffizienten.

- Im Winterhalbjahr ist der Niederschlag in den Nachtstunden nach der mittleren

Windgeschwindigkeit die wichtigste EinflussgroRe.
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Abb. 8a:

hangigkeit von der Ozonwetterlage, Sommer, 13 bis 18 Uhr, 1980-97, 480 Stationen
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Haufigkeit der Verwendung von Prediktorentypen zur Wetterbereinigung in Ab-

Abb. 8b:

hangigkeit von der Ozonwetterlage, Sommer, 3 bis 7 Uhr, 1980-97, 480 Stationen
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Fur die Wetterlagenspezifische Prediktorenauswahl (Abb.8a, Abb.8b) lassen sich
folgende Aussagen treffen:

- Die Prediktorentypen 13 und 14, die die Stabilitat der Atmosphére beschreiben,
sind vor allem fur die zyklonal gepragten Wetterlagen wichtig (TM, TB, TG,
WL, und SL) ebenso spielte bei der Wetterlage Hoch Britische Inseln HB
dasKondensationsniveau bei ca. 50% der Stationen die wichtigste Rolle.

- Bei der Wetterlage HM sind Bewdlkung und Sonnenscheindauer die

bestimmenden Einflussgroien.

- Das Tagesmaximum ist bei den Wetterlagen SL, WL, TB und HSW ein relativ
haufig verwendeter Prediktor.

- In den Nachtstunden dominiert die mittlere Windgeschwindigkeit als Prediktor.
In den Klassen HSW, SL, TF und WL ist dies jedoch nicht der Fall.

Betrachtet man das Gesamtergebnis der Wetterbereinigung, so erscheint auf den ersten
Blick eine Varianzreduktion von 50% (bzw. maximal 58% bei Einbeziehung der
Wetterlagen) relativ gering. Stellt man jedoch in Rechnung, dass Messungenauigkeiten
in den 90iger Jahren mit mindestens 6% zu Buche schlagen und die Variabilitat der
Vorlaufersubstanzen zur

Ozonbildung bzw. Auflésung einen Beitrag von ca. 25% leisten, so erscheint die
verbleibende Unbestimmtheit durchaus vertretbar (Abb.9)

MeRverfahren

Wetter eliminiert

unbestimmt

Abb. 9: Relativer Beitrag zur Variabilitat der taglichen Ozonmaxima
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3.5 Renormierung der Ozonmessreihen

Am Beispiel der UBA Station Schauinsland (Abb.4) wird die Wirkung der
Wetterbereinigung auf die téglichen Ozonmaxima demonstriert. Nach der
Wetterbereinigung Abb.4c ist gegenliber der nicht wetterbereinigten Reihe eine
deutliche Verringerung der Variabilitat der Reihe zu erkennen. Dies zeigt auch der
Vergleich der beiden Haufigkeitsverteilungen in diesen Abbildungen.

Abb. 10a: Gemittelte Abweichung von den Stationsklimatologien
validierte Reihen, alle Stationen, Sommer, 16 Uhr
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UBA 004 Schauinsland, Sommer, 16 Uhr



38

Fur eine Trendanalyse von Uberschreitungshaufigkeiten ( z.B. 140pg, 180pg,
240pg) oder aggregierter Werte eignet sich dieser Datensatz nicht. Wie schon aus
der in Augenscheinnahme der wetterbereinigten Datenreihe in Abb.4b ersichtlich ist,
fehlen extreme Ozonwerte vollstandig. Diese sind der Wetterbereinigung 'zum Opfer
gefallen’, da die wetterbedingte Variabilitdt der Ozonmessreihen nicht mehr vorhanden
ist.

Abb. 10 b: Gemittelte Abweichung von den Stationsklimatologien

80 Limba27, alle Stationen, Sommer, 16 Uhr
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Die Reihen zeigen nun eine solche Streuung, als wenn (ber die Jahre hinweg ein
sogenanntes 'Einheitswetter' geherrscht hatte. Die verbleibende Variabilitdt hat nun
andere Ursachen (vgl. Abb.9).

Die wetterbereinigte Reihe wird in dem nun folgenden Schritt dazu verwendet, die
Originalreihen (Abb.4a) so zu sortieren, das eine Reihe entsteht, die in ihrer
statistischen Struktur mit der Ausgangsreihe identisch ist. Ein zeitlicher Bezug der

einzelnen Messwerte zu dem entsprechenden Datum ist jedoch nicht mehr gegeben .

Abb. 10 c: Gemittelte Abweichung von den Stationsklimatologien
Limba28, alle Stationen, Sommer, 16 Uhr
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Dazu werden in einem ersten Schritt die Rangfolgen der wetterbereinigten Reihe und

der Ausgangsreihe bestimmt.

In einem zweiten Schritt erfolgt die Zuordnung des Wertes des Ranges der Originalreihe
zu dem Rang der wetterbereinigten Reihe. Im Ergebnis liegt eine Ozonreihe vor, deren
Einzelwerte Uber den untersuchten Zeitraum so verteilt sind, als ob Uber die Jahre
hinweg ein Einheitswetter herrschte. Das Ergebnis fir die UBA -Station Schauinsland
ist in Abb.4c dargestelit.

Es wird sofort deutlich, dass die Haufigkeitsverteilung der Ausgangsreihe und der
renormierten Reihe identisch sind und dementsprechend keine Unterschiede in der
Variabilitat der Zeitreihe zu erkennen sind. Der Effekt der Wetterbereinigung &uRert
sich lediglich in einer leichten Verstarkung des mittleren linearen Trends nach der

Renormierung.

Die Abb.10a bis Abb.10c sind von gleichem Inhalt wie die Abb.4a bis Abb.4c, nur dass
es sich hier um eine Mittelung der Stundenwerte (hier 16 Uhr) Uber alle in dem
konkreten Jahr zur Verfligung stehenden Messreihen handelt. Wie viel Messreihen in
einem Jahr zur Mittelung verwendet wurden, ist auf der linken Seite aufgefihrt.
Zusatzlich wurden lineare Trends fiir die Intervalle 1980 bis 86, 1986 bis 94 und 1994
bis 97 fur Uberschreitungshaufigkeiten zwischen —40ug und +80ug berechnet. Die

Ergebnisse sind in der unteren Tabelle ausgewiesen.

Die Grundaussagen, die schon an der Station Schauinsland (Abb.4) getroffen wurden,
gelten auch fir stabile, gemittelte Reihen. Zwei wesentliche Unterschiede fallen jedoch

auf
- Esexistiert kein linearer Trend, sondern eine langgestreckte Welle.

- Die Haufigkeitsverteilungen der Ausgangsreihe (Abb.10a) und der renormierten
Reihe (Abb.10c) stimmen nicht genau Uberein, obwohl die Verteilungen jeder
einzelnen Reihe exakt reproduziert werden kann (Abb. 4). Die Ursache liegt in
der Mittelung selbst. Durch die Wetterbereinigung erfolgt gewissermafen eine
‘Verschmierung' der Messwerte, so dass eine Mittelung eher eine Aufsteilung

der Glockenkurve gegenlber der Ausgangsreihe bewirkt. Die Berechnung von
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Trends der Uberschreitungshaufigkeiten darf deshalb nicht auf die gemittelte
Reihe bezogen werden, sondern es missen die Uberschreitungshaufigkeiten fiir

jede Reihe getrennt bestimmt und erst danach gemittelt werden.

Die Interpretation der hier sichtbar werdenden Trends soll jedoch nicht an dieser Stelle
erfolgen. Hierzu mussen sich erst weitere Untersuchungen anschlieRen, die dann in

einem nachfolgenden Kapitel diskutiert werden.
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