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1 Einfihrung

Der Bericht liefert eine abschlielende Zusammenfassung der am Institut fiir Meteorologie im
Rahmen mehrerer FE-Vorhaben des Umweltbundesamts ausgefiihrten Arbeiten zur Erzeu-
gung von Karten der flachenhaften Immissionsbelastung in Deutschland auf Basis der Opti-
malen Interpolation (Ol). Mit diesem Ansatz werden Messung und Modellrechnungen, hier
durchgefihrt mit dem Chemie Transport Modell REM-CALGRID (Stern, 2003), zu einer
Flachendarstellung (Analyse) der Immission kombiniert.

Die Grundidee einer solchen Datenassimilation auf der Basis der Ol beruht darauf, Lucken
im Beobachtungsnetz mit Modellergebnissen aufzufullen und dadurch die folgenden Nachtei-
le einer reinen Mess-Interpolation aufzuheben oder zu mindestens zu vermindern:
e Stationsdichte auRRerhalb der Stadtgebiete ist gering, insbesondere wenn man den in
den EU-Richtlinien definierten Datenumfang von mindestens 90% ansetzt.
e R&umliche Représentativitat der Stationen ist oft unklar.

Diese Punkte konnen zu Problemen flhren bei der Konstruktion von Konzentrationsfeldern
ausschlieBlich auf der Basis von Messungen. Bei Schadstoffen mit maximalen Konzen-
trationen in Stadtgebieten kann die reine Mess-Interpolation eine Uberschatzung der Aus-
dehnung der Gebiete ergeben, in denen es zu Uberschreitungen der Grenzwerte und der Be-
urteilungsschwellen nach den EU-Tochterrichtlinien kommt, bei Schadstoffen mit maximalen
Konzentrationen auf3erhalb der Stadtgebiete dagegen eine Unterschéatzung dieser Gebiete.

Der Bericht gibt eine Ubersicht iiber das angewendete Verfahren und fasst damit die Ergeb-
nisse zur Ol aus dem FE-Vorhaben 298 41 252 , Modellierung und Prifung von Strategien
zur Verminderung der Belastung durch Ozon* (Flemming 2003 a) sowie dem FE-Vorhaben
299 43 246 ,Entwicklung eines Modellsystems fiir das Zusammenspiel von Messung und
Rechnung fur die bundeseinheitliche Umsetzung der EU-Rahmenrichtlinie Luftqualitat®
(Stern und Flemming, 2001) zusammen. Es werden objektive Bewertungskriterien zur Inter-
polationsgiite entwickelt und angewandt. Mit den vorgestellten Ansétzen zur Giitebewertung
(cross-validation und subjektive Bewertung) wird die Wirkung von technischen Verfahrens-
parametern wie Stationsauswahl, bundeslanderspezifischen Messstrategien und Biaskorrektur
untersucht. Die Diskussion erfolgt anhand der Felder fir PM10 und NO; fir 2002, da deren
Erzeugung die vorrangige Aufgabenstellung war. Eine Zusammenstellung der fir die prakti-
sche Anwendung zu wahlenden Verfahrensparameter sowie eine Beschreibung des techni-
schen Ablaufs des Verfahrens bilden einen weiteren wichtigen Bestandteil des Berichtes.

Die fir die Ol verwendeten Messungen stammen aus den Messnetzen der Bundeslander und
des Umweltbundesamts und wurden vom Umweltbundesamt zur Verfugung gestellt. Die
groRraumigen Modellergebnisse stammen aus einer Anwendung des photochemischen
Transportmodells REM-CALGRID (RCG) auf West- und Zentraleuropa in einer zeitlichen
Auflésung von 1 Stunde und einer rdumlichen Auflésung von 0,5° Lange und 0,25° Breite.
Die Optimale Interpolation benutzt die Modellergebnisse als Hintergrundfeld, in das die
Messungen integriert werden. Dazu werden Représentativitatsgebiete der Messungen aus den
statistisch abgeleiteten Strukturen (rdumliche Autokorrelation) gewonnen. Rechenergebnisse
werden dann vorrangig aulRerhalb dieser Gebiete benutzt. Zur Interpolation wird tber das
Gebiet ein Raster mit einer Auflosung in der GrolRenordnung von 15 Kilometern gelegt. Wie
bei nahezu jeder Interpolation kommt es dadurch zu einer Nivellierung singulérer Ereignisse
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im Raster, d. h. der Messwert wird dem Umgebungsniveau angepasst, sofern die Extremmes-
sung nicht durch andere Messungen im Raster bestétigt wird. Tendenziell werden dadurch
hohe (oder niedrige) Messwerte, die nur isoliert an einer Station auftreten (sog. ,,hot-spots®),
in den flachenhaften Darstellungen fiir ganz Deutschland nicht ausgewiesen. In Ballungsge-
bieten diirfte es sich dabei hauptsachlich um verkehrsnahe Stationen handeln, deren Repré-
sentanzbereich gering ist. Im landlichen Bereich kdnnen insbesondere Messungen von Berg-
stationen, aber auch Messungen im Einflussbereich stark befahrener Stral3en, nicht in der OI-
Darstellung wieder gefunden werden, da solche Messungen oft aus dem Immissionsniveau
der umliegenden Stationen herausfallen.

Es zeigte sich im Verlauf der praktischen Arbeiten fur das Jahr 2002, dass die Auswahl der
bei der Interpolation verwendeten Stationen groRe Bedeutung hat. Diese Auswahl wird zum
einen durch die von den zustdndigen Landesbehdrden vorgenommene Einteilung der Statio-
nen in solche, die nicht fur die Interpolation geeignet sind (sog. ,,Spot-Messungen®) und in
zur Interpolation geeignete Stationen, und zum anderen durch das in Flemming (2003a) vor-
geschlagene Auswahl-Kriterium bestimmt. Letzteres bedeutet, dass keine Stationen vom Typ
,» Stralle* und ,,Stral3e, extrem* (zur Entwicklung dieser Kategorien siehe Flemming, 2003b)
fur die Flacheninterpolation verwendet werden. Beide Auswahlkriterien stimmen qualitativ
Uberein. Es gibt jedoch etliche Stationen, die jeweils nur nach einem dieser Kriterien zur Fl&-
cheninterpolation zugelassen werden. Dies gilt insbesondere fiir mehrere Stationen des Im-
missionsregimes ,,belastete Stadt“, die zum Teil in die Rubrik ,,Spot-Messung — keine Inter-
polation* eingeordnet werden. Da diese Einordnung jedoch nicht bundesweit einheitlich er-
folgt, wird vorgeschlagen, auch die Stationen dieses Typs nicht in die Interpolation einzube-
ziehen und damit das Kriterium nach Flemming (2003a) zu verscharfen.

Neben der bundesweiten Anwendung in einem Raster von circa 15x15 km? erfolgte auch ein
erster Versuch der Anwendung der Ol Methode mit einer héheren Auflésung von 2x2 km?
fir den Raum Berlin Brandenburg. Aufgrund des im Vergleich zur grofRraumigen Anwen-
dung deutlich groReren Verhéltnisses zwischen der Anzahl der Gitterzellen und der Anzahl
der Messungen kommt der Strukturinformation des Modells in dieser urbanen Anwendung
eine hohere Bedeutung bei.
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2 Verknupfung von Messungen und Modellrech-
nungen mit der Optimalen Interpolation

Die Optimale Interpolation (Ol) ist ein geostatistisches Verfahren, um aus den Beobachtun-
gen einer atmospharischen Variablen zu einem Zeitpunkt eine rdumliche Analyse zu gewin-
nen (Reimer und Scherer, 1992, Kerschbaumer und Reimer, 2003). Unter Analyse versteht
man eine Felddarstellung mit einer vorgegebenen Auflésung bzw. rdumlichen Skala, die
meist mit Hilfe einer Gitterpunktsdarstellung wiedergegeben wird. Die Optimale Interpolati-
on wurde 1963 von Gandin (1963) eingefiihrt und hat sich seitdem in meteorologischen und
ozeanographischen Anwendungen, insbesondere in der numerischen Wettervorhersage, etab-
liert. Komplexere Verfahren der Datenassimilation (Kalman Filter und 4DVAR, siehe z.B.
Flemming, 2003a, 2003b) beruhen auf dem selben theoretischen Geriist wie die optimale
Interpolation (,,best linear unbiased estimate®), die bei diesen Verfahren noch um die zeitli-
che Komponente erweitert ist.

Die Optimale Interpolation zeichnet sich durch folgende allgemeine Eigenschaften aus:

e Die Interpolation erfolgt auf Basis der Beobachtungen unter Verwendung von weite-
ren Informationsquellen (Hintergrund, auch ,first guess®). Der Hintergrund wird in
dieser Anwendung aus Modellrechnungen gewonnen.

e Messung und Modell werden in Abh&ngigkeit von ihrer Fehlerstatistik am Interpolati-
onspunkt zusammengefhrt.

e Der rdumliche Einflussbereich der Messungen wird statistisch mit Hilfe von raumli-
chen Kovarianzen bestimmt.

e Der Einfluss einer inhomogenen Anordnung der Messstellen wird bertcksichtigt bzw.
kompensiert (,,declustering®).

e Die Interpolation beruht auf der Minimierung der Varianz der Analysefehler (opti-
mal).

e Nicht alle Messpunkte, sondern eine zu treffende Auswahl der Messpunkte wird fir
die Interpolation des Gitterpunktes herangezogen.

Die im Verlauf der Projektarbeiten entwickelte Ol-Implementierung erstellt stindliche Im-
missionsfelder fir das gesamte Jahr. Diese Felder werden dann nach den KenngrdRen der
EU-Richtlinien ausgewertet. Ein alternatives VVorgehen wére, die entsprechenden Kenngro-
RBen an den Messstationen zu bestimmen und mit einer einzigen Interpolation mit dem ent-
sprechenden Feld dieser Kenngrofien aus der Modellrechnung zu verbinden.

Die Standard-Anwendung der Optimalen Interpolation beruht auf der Annahme von Homo-
genitat und Isotropie der betrachteten Felder, genauer gesagt ihrer ersten und zweiten rdum-
lich-statistischnen Momente. Die Annahme von homogenen statistischen Eigenschaften der
Felder und Beobachtungen sind fur bodennahe Immissionsfelder h&ufig nicht gerechtfertigt.
Aufgrund der starken Inhomogenitét der Immissionsfelder und ihrer Messung bedarf die hier
verwendete Implementierung der Ol einer Anpassung an diese Besonderheiten. Im Folgenden
sind die Eigenschaften der Immissionsfelder und ihrer Messung noch einmal aufgelistet, die
bei der Anwendung von statistischen Analyseverfahren zu beriicksichtigen sind:
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1. Die bodennahen Immissionsfelder sind aufgrund der Emissionsverteilung rdumlich
sehr inhomogen.

2. Die Messstationen liegen gehduft in den belasteten Gebieten und dienen hauptsach-
lich dazu, kleinrdumige Spitzenkonzentrationen und nicht ein mdéglichst groRes Ge-
biet zu erfassen.

3. Die raumliche Représentativitat und die Gute der Messung sind nur in geringem Ma-
Re bekannt.

Im Rahmen der hier verwendeten Ol-Implementierung wurden diese Probleme bertcksich-
tigt, in dem ein Kovarianzmodell entwickelt wurde, das auf einer Unterscheidung von Immis-
sionsregimes in Beobachtung und Modellrechnung beruht. Weiterhin wurde fur jede Immis-
sionsstation in Deutschland ein Mal3 (Beobachtungsfehlervarianz) fiir die Représentativitat
durch den Vergleich mit umliegenden Messstationen geschéatzt (Flemming 2003c).

2.1 Formulierung der Gleichungen fur die Optimale
Interpolation

Der Wert der Analyse xaan dem Interpolationspunkt | wird nach der Gleichung (1.1) aus den
umliegenden Messungen y; und einem fur | bereits vorgegebenem Feldwert x;, gebildet. Das
vorgegebene Feld wird als ,,Background“* bezeichnet und ist in dieser Anwendung das simu-
lierte Feld des Modells RCG. Der ,,Background* muss fir die Analyse an allen Punkten vor-
handen sein und sollte der Skala der Analyse entsprechen. Der Einbezug der Messungen er-
folgt in Form der Beobachtungsinkremente, d.h. der Abweichungen der Messwerte y; vom
Modellfeld xb am Messort i, und ist durch die Koeffizienten k; gewichtet.

N
Xia = le+Zki (yi— Xib)
=)

Beobachtung: y (1.1)
Modellwert: X,
Analysegewicht: k

Die den Einfluss der Messwerte bestimmenden Gewichte k; werden mit Hilfe des Glei-
chungssystems (1.2) ermittelt:

bu1+ ru b1z bis bin K1 bui
b1 b2+ r2 b2s ban k2 b2
ba b3z bas+ras .. ban ks = bai (1.2)
bn1 bn2 bns . NN+ NN Kn b

! Die Bezeichnung “Background” bedeutet nicht, dass es sich dabei um das Feld der sogenannten Hintergrunds-
belastung, d.h. der Immission ohne den Einfluss von lokalen Quellen, handelt. Es ist vielmehr eine erste Ab-
schétzung des Konzentrationsfeldes.



UBA F&E Vorhaben 201 43 250 5

Modellfehler: & = x, - X, Mt g = 0
Ko-/Varianz: by = &, &
FehlerderBeobachtung: ¢ = y — vy, Mt & = 0
Varianz: ro= &

Dabei sind folgende GréRen von Bedeutung:

e die Varianz rjj des unkorrelierten Beobachtungsfehlers der Beobachtung i

e die raumliche Kovarianz bj| der Fehler des Modells hinsichtlich der Messorte i (i
=1 ... N) und des Interpolationspunkts | und die Kovarianz bij zwischen den Messor-
ten i und j.

Der Beobachtungsfehler charakterisiert den reinen Messgeratefehler und den so genannten
Représentativitatsfehler. Letzterer beschreibt statistisch die Streubreite der Abweichung der
Beobachtungen von dem ,,wahren* Gitterboxmittelwert (die Gitterbox wird aufgespannt
durch das gewahlte Interpolationsraster) aufgrund der Tatsache, dass die Beobachtung nicht
vollkommen reprasentativ fur das gesamte Gebiet der Gitterbox ist. Dieser Beobachtungsfeh-
ler wird als unkorreliert zwischen den einzelnen Beobachtungen angenommen. Setzt man die
Varianz des Beobachtungsfehlers null, so folgt aus dem Gleichungssystem 1.2, dass das in-
terpolierte Feld am Messort der Beobachtung entspricht.

Die Kovarianzen des Modellfehlers beschreiben die Struktur des zugrunde liegenden Feldes.
Sie bestimmen die Grol3e des im klimatischen Sinne reprasentativen Gebietes im Bereich der
umliegenden Gitterboxen. Je langsamer die Kovarianz bjj mit zunehmender Entfernung vom

Beobachtungsort abnimmt, desto grofer ist das reprasentative Gebiet der Messung unter Be-
ricksichtigung des Beobachtungsfehlers. Die Reprasentativitat hdngt demzufolge nicht nur
von der Beobachtung selbst, sondern auch von den typischen Gradienten des zu erfassenden
Feldes am Messort ab.

Die Nichtdiagonalelemente b;; der Matrix bewirken die oben erwéhnte Eigenschaft der ,,Dec-
lusterung®. Im Rahmen der Theorie wird ein verschwindender Erwartungswert des Beobach-
tungsfehlers vorausgesetzt, d.h. Beobachtung und Modell sind ohne Bias. Gleichzeitig mis-
sen die Fehler einer GauBverteilung gehorchen, um die Kovarianzen (Erwartungswerte)
durch Mittelbildung gewinnen zu kdénnen.

2.2 Schatzung der Kovarianz des Modellfehlers und des
Beobachtungsfehlers

2.2.1 Kovarianzmodell

Die Gleichungen (1.1) und (1.2) beschreiben die allgemeine Struktur der Optimalen Interpo-
lation. Das Ergebnis der Interpolation, d.h. die Eigenschaften des interpolierten Feldes, hangt
jedoch wesentlich von der korrekten Bestimmung der Fehlerstatistiken von Beobachtung und
Modellfeld ab. Sie ist das eigentliche Hauptproblem bei der Optimalen Interpolation.
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Die groRRe Anzahl der flr die Interpolation eines Feldes notwendigen Kovarianzen kann nicht
explizit ermittelt werden und wird deshalb mit Hilfe eines Kovarianzmodells zusammenge-
fasst. Die fur die Interpolation auf das Gitter notwendigen Kovarianzen b;; werden nun mit
diesem Kovarianzmodell bestimmt.

Das Kovarianzmodell ist meist eine analytische Darstellung einer im Allgemeinen 2-di-
mensionalen und rdumlich variablen Kovarianzfunktion. Da die Kovarianz ein Ensemble von
Daten charakterisiert und aus einem Ensemble geschétzt werden muss, ist die Gewinnung
eines vollstandigen Autokovarianzmodells nur schwer mdglich. Es werden deswegen An-
nahmen notwendig, um Daten mit gleichen vermuteten statistischen Eigenschaften zusam-
menzufassen. Bei der Standard-Anwendung der Optimalen Interpolation wird die Annahme
von Isotropie und Homogenitat vorausgesetzt, so dass die Kovarianz des Modellfehlers un-
abhangig von der Richtung des Abstandes zwischen zwei Feldpunkten ist und die Kovarianz
und Varianz in allen Gebieten des Feldes gleich ist. Die Kovarianz des Modellfehlers hangt
damit nur vom Abstand der Punkte im Feld ab und das Autokovarianzmodell ist eine rein
abstandsabhéngige Kovarianzfunktion.

Fur die Varianz des Beobachtungsfehlers bedeutet die Annahme von Isotropie und Homoge-
nitat, dass allen Beobachtungen die gleiche Fehlervarianz zugesprochen wird. Hinsichtlich
der rdumlichen Représentativitat wird demzufolge kein Unterschied zwischen den Stationen
gemacht.

Die Schatzung nur eines Kovarianzmodells zur Optimalen Interpolation von Immissionsdaten
hat weiterhin das Problem, dass das Datenensemble aus einem tberproportionalen Anteil von
stadtischen und verkehrsbelasteten Stationen besteht. Das abgeleitete Kovarianzmodell ent-
sprache dann einer grofRrdumigen Immissionsverteilung mit urbaner Charakteristik. Dadurch
wird die Kovarianz tberschétzt und der Einfluss der Stadtstationen zu stark in die l&ndlichen
Gebiete hinein getragen. Gleichzeitig kdnnen damit stadtnahe Landstationen die Spitzenwerte
in den Belastungszentren verringern.

Aus diesen Griinden wurden mehrere Ansatze fiir die inhomogene Kovarianzmodellierung in
Flemming (2003 b) getestet. Die inhomogenen Kovarianzmodelle wurden mit einer klimati-
schen Herangehensweise ermittelt, bei der nicht nur die Daten eines Termins verwendet wer-
den. Der klimatologische Ansatz bedeutet, dass gefilterte Zeitreihen der Immissionsbeobach-
tung zur Schétzung der Kovarianzmodelle verwendet werden.

Mit der Filterung (siehe Flemming 2003b) werden zeitliche Variabilitaten wie Jahres- und
Wochengang sowie die synoptische Schwankung entfernt, da sie die Schatzung der raumli-
chen Momente beeinflussen wiirden. Der meist noch bedeutendere Tagesgang wird durch
Separation eliminiert, indem fir jede Tagesstunde ein eigenes Kovarianzmodell entwickelt
wurde. Die besten Ergebnisse wurden nach Flemming (2003b) mit dem im folgenden Kapitel
beschriebenen inhomogenen Kovarianzmodell erzielt.

2.2.2 Ol mit einem inhomogenen Kovarianzmodell unter
Beriicksichtigung verschiedener Immissionsregimes

Das inhomogene Kovarianzmodell benutzt die von Flemming (2003c) entwickelte stoff-
spezifische Einordnung der an den Messstationen beobachteten Zeitreihen in Immissionsre-
gime. Diese Klassifikation erfolgt separat fir jede Spezies mit einem hierarchischen Cluster-
verfahren fiir ausgewéhlte klimatologische Parameter der Jahreszeitreihen, die durch Tests
der linearen Unabhéngigkeit und der Stabilitat des Clusterergebnisses fur die Clusterung aus-
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gewahlt und skaliert wurden. Die Klassifikation beruht flr alle Spezies auf einem MalR fiir die
mittlere Belastung und einem fir die Ausprédgung des Tagesganges (normierte Tages-
schwankung). Fir NO, NO,, SO, und PM10 spielt der Tagesgang eine untergeordnete Rolle,
fur Ozon ist er jedoch fiir eine stabile Clusterung von Bedeutung.

Fur Ozon unterscheidet die mit der Cluster-Methode abgeleitete Klassifikation flr die Mess-
stationen die Regime:

e B =Berg

e R=Land

e Ul = Vorstadt
e U2 = Stadt

e U3 = belastete Stadt

e S = Strasse

Fur NO und NO, werden mit Ausnahme der Kategorie ,,Berg* die gleichen Regimetypen wie
beim Ozon ermittelt. Zuséatzlich ergibt die Clusterung bei den Stickoxiden noch das Regime
»Stralle extrem®. Die SO,- und PM10-Immissionen werden in funf Regime mit zunehmender
Belastung eingeteilt. Die flr die Messungen abgeleiteten Klassifikationskriterien wurden
auch auf die modellierten Zeitreihen angewendet, so dass auch fiir jeden Ort im Modellgebiet
(definiert durch die Gitterpunkte I, J) das modellierte Immissionsregime angegeben werden
kann. Eine Zusammenstellung der mit Hilfe der Clusterung ermittelten Immissionsregime
zeigt die Tabelle 1.

Das entwickelte inhomogene Kovarianzmodell bestimmt die Kovarianz b;; in Abhangigkeit
von den folgenden Eingabeparametern:

e Abstand in km

e Immissionsregime der Messorte bzw. der Gitterpunkte i und j
e Stunde des Tages

e Sommer — oder Winterhalbjahr

Das Kovarianzmodell besteht aus einer Kombination von homogenen abstandsabhéangigen
Kovarianzmodellen, die jeweils fur eine bestimmte Kombinationen der Ubrigen Eingabe-
parameter Gultigkeit hat. In Abhdngigkeit von den Eingabeparametern wird das entsprechen-
de Kovarianzmodell ausgewéhlt und dann wird mit ihm die rdumliche Kovarianz bei dem
vorgegebenen Abstand bestimmt.

Die einzelnen homogenen, d.h. rein abstandsabhangigen Kovarianzmodelle fur eine Parame-
terkombination werden mit der Beobachtungsmethode (Hollingsworth und Lonnberg 1986)
geschatzt. Die Ausgangsbasis flr die Ableitung des Kovarianzmodells ist die Schéatzung der
Kovarianzen fir alle Stationspaare gesondert fiir jede mdgliche Regime-Kombination des
Stationspaares, jede Tagesstunde und jedes Halbjahr. Die Kovarianzwerte werden aus den
gefilterten Zeitreihen der Beobachtungsinkremente, d.h. der Abweichung zwischen Modell-
rechnung und Messung, flr jedes Stationspaar einer Regime-Kombination, fur jede Tages-
stunde und jedes Halbjahr bestimmt. Diese Kovarianzwerte werden nun fir jede Parameter-
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kombination in Abstandsklassen geordnet und mit einer analytisch vorgegebenen Kovarianz-
funktion approximiert.

Da die Immissionsklasse fiir eine Messreihe und die Immissionsklasse fur die berechnete
Zeitreihe in der dem Ort der Messung entsprechenden Gitterbox aufgrund der unterschiedli-
chen Skalen nicht in jedem Fall Gibereinstimmen, ist der Kovarianzwert durch einen Abstand
und 4 Immissionsklassen (je 2 durch den Abstand verknipfte Immissionsklassen der Mes-
sungen bzw. der zugehorigen Gitterpunkte des Modellfeldes) charakterisiert. Die dadurch
mdglichen Kombinationen wiirden jedoch die Anzahl der Wertepaare pro Kovarianzmodell
sehr stark verringern. Aus diesem Grund erfolgt die Unterscheidung in dem hier vorgestellten
Ansatz nur hinsichtlich der Klassifizierung der Messzeitreihen. Damit ergeben sich aus der
Kombination der 5 Immissionsklassen (bei NO;) 15 verschiedene Kovarianzmodelle fir jede
Tagesstunde und Saison.

Da die Wahl des Kovarianzmodells von dem Immissionsregime am Ort des jeweiligen Inter-
polationsgitterpunktes abhangt, wird die Inhomogenitéat der Immissionsfelder berlicksichtigt.
Die Regimes an den Gitterpunkten werden dabei aus der Modellrechnung bestimmt. Die
Abbildung 1 zeigt beispielhaft die fir 3 mogliche Kombinationen von Immissionsklassen
ermittelten Kovarianzfunktionen bei NO, um 7 Uhr. Die Funktionen zeigen die Abstandsab-
hangigkeit der Kovarianz zwischen zwei Stadt-Stationen (U-U), zwischen zwei Land-
Stationen (R_R) und zwischen einer Stadt und einer Land-Station (und umgekehrt). Die ge-
ringe rdumliche Représentativitat der Stadtstationen zeigt sich in dem schnellen Abfall der
Kovarianzfunktion mit wachsendem Abstand. Die hohen Werte der Kovarianz bei kleinen
Absténden sind durch die hohen Messwerte zu erkléren. Die Kovarianzfunktion zwischen
den Landstationen ist durch einen geringen Abfall der Kovarianz mit zunehmendem Abstand
gekennzeichnet. Die geringe Kovarianz und der schnellere Abfall der Kovarianz fur die
Kombination Stadt-Land zeigen den geringen rdumlich-statistischen Zusammenhang zwi-
schen den Regimes. Fir die Optimale Interpolation bedeutet dies, dass die Stadt-Stationen
nur wenig bei der Interpolation fiir Punkte mit Land-Charakteristik bzw. Land-Stationen fur
Punkte mit Stadt-Charakteristik verwendet werden.

Name und Abkiirzung des Regimes
Spezies | Kriterium:
o Log (P50ME) Berg |Land |Vorstadt |Stadt Belastete StraRe
zon
P50TA B R Ul u2 Stadt U3 S
P50ME Land Stadt Belastete -
NO, Vorstadt StraBe S Stralke ex
R Ul U2 Stadt U3 trem S2
PM10 PSOME #1 #2 #3 #4 #5
SO, Log (P50ME) #1 #2 #3 #4 #5

Tabelle 1 Immissionsregimes nach Flemming (2003c). Clusterparameter sind: PSOME = Median des Ta-
gesmittelwertes und PS0TA = Median der normierten Tagesschwankung, Log = Logarithmische Trans-
formation
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Abbildung 1 Klimatische Kovarianz fiir NO, um 7 Uhr zwischen den landlichen (R_R), den urbanen
(U_U) sowie zwischen landlich und urbanen Regimes (U_R) der Beobachtungsinkremente. Dargestellt ist
das durch eine analytische Funktion approximierte Kovarianzmodell.

2.2.3 Varianz des Beobachtungsfehlers

Der Beobachtungsfehler wird als eine rdumlich nicht korrelierte Komponente der Beobach-
tung mit verschwindendem Erwartungswert angesehen (siehe Flemming 2003a). Er wurde fiir
die zeitlichen Auswahlparameter des Kovarianzmodells des Modellfehlers, d.h. Spezies, Ta-
gesstunde und Halbjahr, fiir jede Station ermittelt. Dazu wurde ein homogenes lokales Kova-
rianzmodell fur jede Station aus den Kovarianzen zwischen den betrachteten Stationen und
den Nachbarstationen abgeleitet. Durch den Vergleich der totalen empirischen Varianz der
Station mit der lokalen, durch Kovarianzmodell ermittelten Varianz des glatten Feldes kann
die Varianz des Beobachtungsfehlers geschatzt werden.

Denn fir verschiedene Orte i und j gleicht der Kovarianzwert Cj; der Beobachtungsinkremen-
te dem der Modellfehler by, fur gleiche Orte i=j entspricht der Wert der Summe der Varian-
zen des Beobachtungsfehlers oo und des Modellfehlers osi’. FUr den Kovarianzwert Cij der
Beobachtungsinkremente an den Orten i und j gilt demzufolge:

B 2 B L
bij + 0o =0 +0g =]

Cy = (Vi —Xg)(Y; — %) = { {1.3}

b;; e
Die Differenz zur totalen Varianz der Inkremente liefert dann die gesuchte Varianz des Beo-
bachtungsfehlers ooi?. Das Prinzip der Schatzung der Varianz des Beobachtungsfehlers mit

Hilfe eines Kovarianzmodells ist in Abbildung 2 dargestellt.

Mit dem klimatischen Ansatz konnen stationsspezifische Fehler ermittelt werden. Fir jede
Station ist aus der Zeitreihenauswertung der Beobachtungsinkremente die Gesamtvarianz
bekannt. Die Aufgabe besteht nun in einer moglichst guten Schatzung der Varianz des Mo-
dellfehlers bzw. des glatten Feldes am Stationsort. Hierzu wird ein lokales homogenes und
isotropes Kovarianzmodell auf Basis der empirischen Kovarianzwerte mit der betrachteten
Station in einem Radius von 100 km herangezogen.
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Abbildung 2 Schatzung der Varianz des klimatischen Beobachtungsfehlers (observation error variance)
der Station S mit Hilfe eines Kovarianzmodells nach der Beobachtungsmethode.

2.2.4 Die stationsbezogene Beobachtungsfehlervarianzen flr deutsche
Messstationen

Die Gesamtheit der stationsbezogen bestimmten Standardabweichungen, d. h. die Wurzel der
Varianz, der Beobachtungsfehler aller betrachteten Spurenstoffe, ist in Abbildung 3 zu fin-
den. Abbildung 4 gibt einen Uberblick iiber die raumliche Verteilung der Beobachtungsfehler
fir Ozon und PM10.

Fur PM10 sind die geschatzten stationsbezogenen Beobachtungsfehler deutlich gréRer als fiir
NO,, Ozon und SO, an allen Tagesstunden. Die stiindliche Variabilitdt von PM10 ist sehr
hoch und dementsprechend werden groRRe Fehler geschétzt. Da PM10 keinen ausgepragten
Tagesgang aber eine grol’e Tagesschwankung besitzt (Flemming, 2003a), ist es im Sinne der
rdumlichen Représentativitat empfehlenswert, die stindlichen Werte durch das Tagesmittel
zu ersetzen. Die zugehoérigen Beobachtungsfehler sind dann deutlich geringer.

Der Zusammenhang zwischen Beobachtungsfehler und dem Immissionsregime, d. h. der ty-
pischen Belastung, ist in Abbildung 3 und Tabelle 2 dargestellt. Fir die primér emittierten
Spurenstoffe, d. h. mit Ausnahme von Ozon, steigt der Beobachtungsfehler mit zunehmender
mittlerer Immission an. Bei PM10 und SO; bleibt der relative, d. h. auf die mittlere Belastung
bezogene Fehler, nahezu konstant in allen Regimes; bei NO; sinkt der relative Fehler leicht
mit zunehmender Belastung.

Bei Ozon ist die Standardabweichung des Beobachtungsfehlers fir alle Regimes mit Aus-
nahme der Berg-Stationen nahezu konstant. Die scheinbar geringe raumliche Représentativi-
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tat der Berg-Stationen erklart sich aus dem hier gewéhlten VVorgehen, den Beobachtungsfeh-
ler mit Hilfe der umgebenden Stationen abzuschétzen. In der Tat sind die Berg-Stationen
aufgrund der geringen Deposition in der Nacht nicht repréasentativ fir die Verhaltnisse in der
Bodenschicht tber Land. Sie entsprechen eher den Verhéltnissen in der zweiten Modell-
schicht. Der relative Beobachtungsfehler der Berg-Stationen ist ungefahr von gleicher GroRe
wie der der Land-Stationen. Mit zunehmender Urbanisierung und Verkehrseinfluss steigt der
relative Beobachtungsfehler.

Der Ausgangspunkt fur die klimatische Kovarianzmodellierung sind separate Kovarianzmo-
delle fir jede Tagesstunde. Betrachtet man die geschatzten Standardabweichungen des Beo-
bachtungsfehlers fiir jede Tagesstunde, so stellt man bei den priméren Stoffen eine Uberein-
stimmung zwischen dem Tagesgang der Immission und dem des Beobachtungsfehlers fest.
Interessant ist jedoch, dass flr Ozon in der Zeit der hdchsten Konzentrationen eine leichte
Abnahme des absoluten und eine grol3e des relativen klimatischen Beobachtungsfehlers fest-
zustellen ist. Offensichtlich ist bei der nachmittaglichen Ozonbildung und guter Durchmi-
schung die raumliche Reprasentativitat grofer als in den nachtlichen Stunden, wo lokale NO-
Immission und Depositionsprozesse die Ozonkonzentration steuern.

ALL O3 JHR ALL NO2 JHR
20 20
o 5T ] me B ITYP
m [a0]
O, 10- 8 — 0 0 10 P, . — 1
a 1 g -7 N 2
[ ) 2 0 s \\\ 3
57/*\ — 7y4/\/\\/7:/—\;: ****** 3 57\\///7 _ = 4
" - : - 4
0 ‘ ‘ ---5 0 ‘ 1 -~ -6
0 8 16 24 0 8 16 24
HOUR HOUR
ALL PM10 JHR ALL SO2 JHR
20 20
151 R 151 R
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2 ITYP 2 ITYP
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Q' — 1 4 — 1
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0 8 16 24 0 8 16 24
HOUR HOUR

Abbildung 3 Tagesgang der Standardabweichung des Beobachtungsfehlers von Oz, NO,, PM10 und SO,
flir verschiedene Immissionsregimes im Jahr 2002 in Deutschland. (O; und NO, B: Berg/Kiiste, U1: Vor-
stadt U2: Stadt, U3: belastete Stadt, S: Strasse, S2: Strasse extrem, 1-5: Immissionsregime mit wachsen-
der Verschmutzung fur SO2 und PM10 Niveau)
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Abbildung 4 Karte der stationsbezogenen Standardabweichung des Beobachtungsfehlers fir Ozon um 13
Uhr (links) und fur die Tagesmittelwerte von PM10 (rechts)

Stoff\Regime: B R/1 |U1/2|U2/3 | U3/4 | SI5 S2 Tagesgang
03 (pph) 8 6 6 6 6 6 schwach
NO2 (ppb) 3 4 5 6 7 8 schwach

PM10 (ug/m3) 8 8 10 12 15 schwach

S02 (ug/m3) 2 3 4 6 18 schwach

Tabelle 2 Geschatzte Standardabweichung des klimatischen Beobachtungsfehlers der stindlichen Mes-
sung, dargestellt als Median aller Stationen innerhalb der Immissionsregimes nach Flemming (2003) (B =
Berg, R = Land, U1 = Vorstadt, U2 = Stadt, U3 = belastetet Stadt, S = StralRe, S2 = StralRe extrem)
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3 Interpolationsguite

Wie Modellrechnungen oder Messungen muss auch die Gite des Ol-Verfahrens mit mog-
lichst objektiven Methoden bewertet werden. Fir die Bewertung der Interpolationsglte bei
der Erzeugung der Immissionsfelder aus Modellrechung und Beobachtung werden die fol-
genden zwei Anséatze verwendet:

= Auswertung des cross-validation Interpolationsfehlers an den Messstationen
= Subjektive Bewertung der Karten

Fur den cross-validation Ansatz wird die Differenz zwischen dem Messwert und dem dorti-
gen Interpolationsergebnis ausgewertet (Flemming, 2003a), wobei der Messwert bei der In-
terpolation nicht verwendet wird. Die Interpolationsgute ist nach diesem Ansatz nur an den
Messorten objektiv bestimmbar. Der cross-validation Interpolationsfehler bildet ein En-
semble, das fur jeden Termin und jeden Messort einen Wert liefert. Dieses Ensemble muss
statistisch ausgewertet werden, um zu einer verallgemeinerbaren Aussage zu kommen. Dafr
bietet sich der Mittelwert, der den Bias des Interpolationsfehlers darstellt, und der RMSE? des
Interpolationsfehlers an. Die Varianz des Beobachtungsfehlers ist dabei die untere Schranke
fir den RMSE des Interpolationsfehlers.

Von der Theorie her ist der Bias des Interpolationsfehlers bei der Optimalen Interpolation
null und der Ansatz der Interpolation beruht auf einer Minimierung des RMSE. Bei der Aus-
wertung der Interpolationsfehler muss jedoch beachtet werden, dass die vorliegenden Beo-
bachtungen verschiedenen Regimes angehdren, die unterschiedlich flachenmaliig reprasenta-
tiv sind. Dartiber hinaus stammt die Mehrzahl der Messungen aus urbanen und verkehrsbelas-
teten Regimes. Diesem ersten Punkt kann Rechnung getragen werden, in dem die Interpolati-
onsfehlerstatistik regimebezogen ausgewertet wird. Die Basis dafur ist die von Flemming
(2003c) entwickelte Klassifikation der deutschen Messstationen (Tabelle 1). Die Interpolati-
onsglite sollte dann vorrangig fur die Land- und suburbanen Stationen bewertet werden, da
diese fur eine groRere Flache reprasentativ sind.

Neben diesen quantifizierbaren Malen ist die subjektive Beurteilung der Karten notwendig,
um die Konsistenz der ermittelten Felder zu bewerten. Dies betrifft insbesondere die Flachen
der Karte zwischen den Messorten und dabei besonders die Rander des betrachteten Gebietes.
Das Qualitatsmerkmal ist eine moglichst geringe ,,Verschmierung®“ der hohen Konzentrati-
onswerte der Ballungsgebiete auf die landliche Umgebung, d.h. die Erhaltung des Konzentra-
tionsgradienten zwischen den Gebieten mit hoher Emissionsdichte und solchen mit niedrigen
Emissionsdichten. Hierbei missen auch lokale Unterschiede bewertet werden, da u.U. eine
Verbesserung in einem Gebiet zu einer Verschlechterung in einem anderen fihren kann.

Diese starken lokalen Besonderheiten sind nicht nur eine Konsequenz der Variabilitat der
Immissionsfelder sondern in hohem Malie auch der unterschiedlichen Messstrategien der
einzelnen Bundeslander. Auf die Besonderheiten der Messstrategien der Bundeslénder insbe-
sondere bei der PM10-Messung wurde bereits in Flemming (2003b) aufmerksam gemacht.
Sie werden hier in Kapitel 4.2.3 betrachtet.

2 Root Mean Square Error
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4 Auswahl der Verfahrensparameter und Stations-
auswabhl

Die Parameter der Ol-Methode wurden bereits in Flemming (2003a) festgelegt. In diesem
Bericht wird nur die Biaskorrektur vertiefend erortert, da ihr bei der gestellten Aufgabe eine
besondere Bedeutung zukommt. Dies liegt an dem Umstand, dass die stindlichen Analysen
zu Jahreswerten zusammengefasst werden und sich so ein systematischer Bias stark bemerk-
bar macht.

Im Folgenden werden die wichtigen Verfahrensparameter nochmals aufgefiihrt. Bis auf die
Frage der Biaskorrektur werden die bereits in Flemming (2003a) festgelegten Parameter ver-
wendet. Fir die Biaskorrektur ergeben sich alternative Ansatze, die zum einen die Biaskor-
rektur der Modellrechnung bzw. die Biaskorrektur der finalen Analyse umfassen. Sie werden
im Kapitel 4.1 diskutiert. Die wichtigsten Verfahrensparameter sind.

= Stationsanzahl pro Gitterpunktsanalyse, Gitterweite
a) 8 Stationen pro Gitterpunkt, 15 km Gitterweite
= Zeitliche Akkumulation der Daten und AQ Auswertung
a) Stundliche Ol und nachtragliche Auswertung
= Auswahl des Kovarianzmodells und Beobachtungsfehlers

Heterogener klimatischer Ansatz mit Diskriminierung der Regimes, individu-
elle Beobachtungsfehlermalie

Die Auswahl der bei der Ol-Methode verwendeten Stationen ist von grol3er Bedeutung fiir
das Analyseergebnis. Vom theoretischen Standpunkt aus kann das Verfahren jede beliebige
Messung skalengerecht einbeziehen, sofern nur deren Beobachtungsfehlerstatistik richtig
spezifiziert ist.

Fur jede Station wird die Varianz des stationsbezogenen Beobachtungsfehlers aufgrund um-
liegender Stationen mit Hilfe der Kovarianzmodelle geschatzt. Der Beobachtungsfehler ist
der rdumlich nicht korrelierte Anteil der Beobachtung. Aufgrund dieses Beobachtungsfehlers
stimmt haufig der Wert der flachenhaft interpolierten Karten am Messort nicht mit dem
Messwert tberein. Die Varianzschétzung geht jedoch von der tblichen Annahme aus, dass
der Beobachtungsfehler biasfrei ist und somit eine sich im Mittel ausgleichende Stérung ist.

Dieses Fehlermodell hat jedoch fir die Immissionsbeobachtungen in sehr belasteten Regimes
nur eine begrenzte Giltigkeit. Es ist hier davon auszugehen, dass die raumlich nicht reprasen-
tative Messung einen systematisch erhdhten Wert aufweist. Nach Meinung des Verfassers
gibt es in der derzeitigen Literatur zur Datenassimilation keinen Ansatz, dieses Problem zu
I6sen. Stattdessen wird der pragmatische Ansatz gewdhlt, offensichtlich unreprasentative
Stationen nicht fur die Flacheninterpolation zu verwenden. Dazu bedarf es jedoch einer
grindlichen Stationsauswabhl, die nach der subjektiven Einschédtzung der Bundeslander oder
nach den in Flemming (2003a) vorgeschlagenen Auswahlkriterien erfolgen kann.
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4.1 Methoden der Biaskorrektur

Der Hauptzweck der Biaskorrektur der Modellrechnung ist zunéchst, den statistisch theoreti-
schen Voraussetzungen des Ol-Verfahrens zu genugen. Sie fordern, dass zwischen Modell
und Beobachtung kein Bias bestehen darf. Dieser Umstand ist von besonderer Bedeutung fur
die Beobachtungsinkremente, die zur Kovarianzmodellierung verwendet werden. Da das aus-
gewdhlte klimatische Kovarianzmodell bereits vorliegt, ist dieser Umstand flr die hier be-
sprochene Interpolation nicht mehr entscheidend.

Wahrend fur die Kovarianzmodellierung aus statistischen Griinden ein Bias = 0 fiir das En-
semble der Beobachtungsinkremente gefordert wird, kann die Biaskorrektur der Modellre-
chung bzw. auch der Analyse anwendungsorientiert erfolgen. Das Problem bei der Biasbe-
stimmung zwischen Modellfeld und Messung ist, dass die Uberzahl der Messungen aus den
belasteten, flachenmaRig aber kleinen Gebieten stammt. Bestimmt man den Bias tber alle
Stationen, so erscheint ein Modellfeld als biasfrei, das groRflachig eine urbane Charakteristik
aufweist. Fir so ein Modellfeld wiirde jedoch eine generelle Uberschatzung in groRen Teilen
des Modellgebietes auftreten, da der Bias dann von den hochbelasteten Stadtstationen domi-
niert wird. Aus diesem Grund ist in Flemming (2003a) vorgeschlagen worden, den Modell-
und Analysebias allein mit den Landstationen oder zusétzlich noch mit den suburbanen Stati-
onen zu ermitteln.

Der so ermittelte Bias kann verwendet werden, um die Modellrechnung bzw. die aus Modell-
rechnung und Beobachtung gewonnen Analyse zu korrigieren. Es zeigte sich, dass die Bias-
korrektur der Modellrechnung einen sehr geringen Einfluss auf Mittelwert und Standardab-
weichung des cross-validation Interpolationsfehlers hat. Es macht an den Messstationen, an
denen der cross-validation Interpolationsfehler nur ermittelt werden kann, offensichtlich kei-
nen Unterschied, ob das biaskorrigierte Modellfeld mit einer geringen Abweichung der Beo-
bachtung oder das unkorrigierte Modellfeld mit einem gréReren Beobachtungsinkrement ge-
andert wird. Die Korrektur des Modellbias hat jedoch einen Einfluss zwischen den Stations-
orten. Dieser ist jedoch bei der hier vorliegenden hohen Stationsdichte gering.

Die erzeugte Flacheninterpolation (Analyse) ist bei der Optimalen Interpolation per se bias-
frei hinsichtlich des gesamten Kollektivs der Beobachtungen. Eine Biaskorrektur der Analyse
kann angewendet werden, um nachtraglich Biasfreiheit hinsichtlich des Ensembles der Land-
bzw. dem der Land- und Vorstadtstationen zu erzielen. Das erscheint sinnvoll, da diese Stati-
onen im Allgemeinen flachenmé&Rig repréasentativer als die Stadtstationen sind. Fir NO, und
PM10 bedeutet das eine homogene Absenkung des Niveaus, so dass der Bias Uber die ge-
nannte Stationsauswahl minimiert wird.

Die folgenden Abbildungen zeigen den Mittelwert (Bias) und die Standardabweichung des
cross-validation Interpolationsfehlers sowie Karten des Jahresmittelwertes fur die folgenden
Versionen der Biaskorrektur fiir PM10 und NO;:

a) Homogene Biaskorrektur der Modellrechnung mit Land- und Vorstadt Statio-
nen (=> Minimaler Modellbias Uber alle Land- und Vorstadtstationen)

b) Nachtragliche homogene Biaskorrektur der Analyse mit dem Modellbias der
Land-Stationen (=> Minimaler Analysebias uber alle Land- und Vorstadtstati-
onen)
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c) Nachtragliche homogene Biaskorrektur der Analyse mit dem Modellbias der
Land- und Vorstadt-Stationen (=> Minimaler Analysebias Uber alle Land-
Stationen)

Die Biaskorrektur der Modellrechnung a) hat einen sehr kleinen Mittelwert (Bias) des cross-
validation Interpolationsfehlers hinsichtlich aller Stationen (siehe Abbildung 5 und
Abbildung 7). Betrachtet man jedoch die Aufteilung in die Regimes, so wird offensichtlich,
dass eine Uberschatzung an den Orten der Landstationen und eine kleine Unterschatzung an
den Orten der verschiedenen urbanen Stationsklassen auftreten. Durch die Biaskorrektur der
Analyse (Variante b) kann der Interpolationsbias an den Landstationen zuungunsten eines
erhdhten Gesamtbias verringert werden. Einen Kompromiss stellt die Biaskorrektur der Ana-
lyse (Variante c) hinsichtlich des Ensembles der Land- und Vorstadtstationen dar.

Die Karten der Jahresmittelwerte (Abbildung 6 und Abbildung 8) zeigen die Unterschiede
der verschiedenen Biaskorrekturen. Die Biaskorrektur der Analyse mit den Landstationen
(Variante b) hat ein deutlich geringeres Niveau als die beiden anderen Methoden. Die Analy-
sebiaskorrektur mit den Land- und Vorstadtstationen c) liegt naher an der Variante a) ohne
Analysebiaskorrektur.

Die Entscheidung, ob eine Analysebiaskorrektur sinnvoll ist, hangt von der gegebenen Auf-
gabestellung ab. Da fiur die Luftgutebewertung vorrangig die htheren Werte von Interesse
sind, wird vorgeschlagen, auf eine Biaskorrektur der Analyse zu verzichten. In der Standard-
Anwendung der Ol wird die Modellrechnung also mit dem Bias der Land- und Vorstadtstati-
onen Kkorrigiert (\Variante c).
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Abbildung 5 Mittelwert (links) und RMSE (rechts) des cross-validation Interpolationsfehlers von PM10
bei verschiedenen Biaskorrekturen. Bias_M_12: Biaskorrektur der Modellrechnung (Variante a), Bi-
as_A_1: Biaskorrektur der Analyse mit den Stationen des Regimes #1 (Variante b), Bias_A_12: wie Vari-
ante b und zusatzlich des Regimes #2 (Variante c). Dargestellt fur alle Stationen (BIA_AL, SDV_AL) und
separat fur die Stationen der Regime #1 bis #5 (BIA_S1, SDV_S1 ... BIA_S5, SDV_S5).
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Abbildung 6 Jahresmittelwert der PM10 Konzentration fur 2002 aus der Kombination von Beobachtung
und Modellrechnung nach der Ol-Methode mit verschiedenen Ansétzen zur Biaskorrektur. Links: Bias-
korrektur der Modellrechnung (Variante a), Mitte: Biaskorrektur der Analyse mit den Stationen der

Regimes #1 und #2 (Variante ¢) Rechts: Biaskorrektur der Analyse mit den Stationen des Regimes #1
(Variante b)
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Abbildung 7 Mittelwert (links) und RMSE (rechts) des cross-validation Interpolationsfehlers von NO, bei
verschiedenen Biaskorrekturen. Bias_M_12: Biaskorrektur der Modellrechnung (Variante a), Bias_A_1:
Biaskorrektur der Analyse mit den Land-Stationen (Variante b), Bias_A 12: wie Variante b und zusatz-
lich mit den Vorstadt-Stationen (Variante c). Dargestellt fir alle Stationen (BIA_AL, SDV_AL) und se-
parat fur die Stationen der Regime Land (BIA_S1/SDV_S1) Vorstadt (BIA_S2/SDV_S?2), Stadt (BIA_S3/
SDV_S3), belastete Stadt (BIA_S4/ SDV_S4) und Stral3e (BIA_S5/ SDV_S5).
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Abbildung 8 Jahresmittelwert der NO, Konzentration fur 2002 aus der Kombination von Beobachtung
und Modellrechnung nach der Ol-Methode mit verschiedenen Ansétzen zur Biaskorrektur. Links: Bias-
korrektur der Modellrechnung (Variante a), Mitte: Biaskorrektur der Analyse mit den Land- und Vor-
stadt-Stationen (Variante c), Rechts: Biaskorrektur der Analyse mit den Land-Stationen (Variante b).

4.2 Stationsauswahl

Bei der Stationsauswahl sollten folgende Gesichtspunkte berticksichtigt werden:
= Vollstandigkeit
» Reprasentativitat

= Unterschiedliche Messstrategie (Messmethode, Netzwerkstruktur) in den einzelnen Bun-
deslandern

4.2.1 Vollstandigkeit

Die Vollstandigkeit der stiindlichen Messwerte einer Messstation muss groRer als 90% sein,
wenn diese geméal den EU-Tochterrichtlinien fur die Luftgitebewertung herangezogen wer-
den soll. Dieses Kriterium wird fir alle Stoffe auer PM10 angewendet. Messreihen, die we-
niger Werte haben, werden nicht in den Ol-Prozess einbezogen. Fir PM10 hat sich dieses
Kriterium als nicht praktikabel erwiesen, da urspriinglich die ausschlieRlich gravimetrischen
Messungen der Bundeslander NRW und BW nur fiir héchstens jeden zweiten Tag vorlagen.
Aus diesem Grund wurden fur die PM10 Daten das Vollstandigkeitskriterium fir alle Statio-
nen in Deutschland nicht angewendet. Ende August 2003 wurden jedoch zum Teil fehlwert-
ersetzte Daten von den Landern zu Verfugung gestellt, auf die Anwendung eines Vollstan-
digkeitskriteriums fiir PM10 wurde jedoch weiterhin verzichtet. Es muss dabei berlicksichtigt
werden, dass die unvollstandigen Messreihen einen entsprechend geringeren Einfluss auf die
Karten der jahrebezogenen Luftgitekriterien haben, da letztere aus stindlichen Analysefel-
dern ermittelt werden. Dies kann inshesondere bei der Anzahl der Tage mit Uberschreitungen
von Grenzwerten einen deutlichen Einfluss haben. Aus diesem Grund wird fir zukinftige
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Anwendungen eine generelle Datenersetzung fiir moglichst viele Ausfallwerte vorgeschla-
gen.

4.2.2 Reprasentativitat

Die Auswahl der fiir die Kartierung zu verwendenden, flachenrepréasentativen Stationen wur-
de durch die einzelnen Bundeslander fir die Messungen von NO;, und PM10 vorgenommen.
Die Stationen wurden dazu in die Kategorien ,,Spot — keine flaichenméaRige Reprasentativitat*
und ,,Area — flaichenmalig reprasentativ* eingeteilt. Neben dieser subjektiven Einteilung gibt
es das in Flemming (2003a) vorgeschlagene Kriterium, die Stationen des Typs ,,Strale” und
»otrale belastet” bzw. der Belastungsstufe #5 nach Flemming (2003c, siehe Tabelle 1) nicht
in der Interpolation zu verwenden. In Anbetracht der Auflésung von ca. 15 km erscheint es
weiterhin sinnvoll, auch die Stationen des Typs ,,belastete Stadt“ (Ozon und NO;) bzw. Be-
lastungsstufe #4 (PM10 und SO,) einer genaueren Uberpriifung ihres Nutzens fir die Fla-
cheninterpolation zu unterziehen. Es wird vorgeschlagen, nur die Stationen dieses Typs zu
verwenden, wenn die zugehorige Modellrechnung kein landliches oder suburbanes Regime
(analog #1 oder #2) am Stationsort ermittelt. Die Regimeklassifikation der fiir alle Gitter-
punkte berechneten Zeitreihen erfolgt entsprechend der VVorgehensweise fir die Beobachtun-
gen.

Es ergeben sich damit die folgenden Variationen fir die Stationsauswabhl:

a) Keine Messung mit Punktcharakteristik nach Einschatzung der Bundeslénder.
fir PM10 und NO2 (,,Spot—-Messung“)

b) Keine Messung nach a) und keine aus den Regime ,,Stralle“/#5 und ,,StralRe
extrem* nach der Klassifikation von Flemming (2003c, siehe Tabelle 1).

c) Keine Messung nach b) und zusatzliche nur Messungen aus den Regimes ,,be-
lastete Stadt“/#4“, falls die zughorige Modellrechnung ,,Land“/#1 oder ,,Vor-
stadt“/#2 ist.

Zwischen der Einteilung der Reprasentativitat durch die Bundeslander nach a) (,,Spot“ oder
»Area”) fir NO, und PM10 und der aus den Immissionsregimes abgeleiteten Stationsaus-
wahl b) existieren Unterschiede, die in Abbildung 9 und Abbildung 10 dargestellt sind. Bei
den als nicht flachenreprasentativ eingeschéatzten Spots befinden sich Stationen aus den Re-
gimes ,,Vorstadt®, ,Stadt“ und ,,belastete Stadt“ bzw. #2, #3 und #4. Umgekehrt sind bei
NO; einige Messungen des ,,StraBen“ — Regimes als flachenreprésentativ eingestuft worden.
Eine vollstandige Auflistung der Stationen, die durch die Kriterien a) und b) unterschiedlich
bewertet werden, ist im Anhang B zu finden.
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Abbildung 9 Verteilung der Immissionsregimes fir NO,, geordnet nach der Repréasentativitatseinschat-
zung “AREA” und “SPOT” durch die Bundeslander. (R=Land, U1=Vorstadt, U2=Stadt U3=Stadt-StralRe
S=StraRe, S2=Strale extrem) Die Immissionsregimes R bis U3 sind das Kriterium fur die Stationsaus-
wabhl bei der Ol-Methode nach Flemming (2003a)
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Abbildung 10 Verteilung der Immissionsregimes fur PM10, geordnet nach der Représentativitatsein-
schatzung “AREA” und “SPOT” durch die Bundeslander. #1 bis #5 sind PM10 -Regimes mit zunehmen-
der mittlerer Belastung. Die Immissionsregimes #1 bis #4 sind das Kriterium fir die Stationsauswahl bei
der Ol-Methode nach Flemming (2003a)

Die unterschiedlichen Ansatze a), b) und c) fur die Stationsauswahl zeigen eine geringe
Auswirkung bei dem bundesweit zusammengefassten cross-validation Interpolationsfehler.
Sein Mittelwert und sein RMSE sind fiir PM10 und NO; in Abbildung 14 und Abbildung 12
dargestellt. Der erkennbare Unterschied bei den Regimes #4 bzw. U3 ergibt sich hauptséch-
lich durch den Umstand, dass Stationen dieses Typs nach c) nicht fir die Interpolation ver-
wendet wurden. Die Auswirkung der Stationsanzahl pro Regime durch Stationsauswahl ist
Abbildung 15 zu entnehmen.

Betrachtet man jedoch die Karten der Jahremittelwerte (Abbildung 11 und Abbildung 13) so
erkennt man lokale Unterschiede. Durch den Ausschluss der Stationen aller Stationen der
Regimes ,,Stralle” und ,,Stral’e extrem* aus der Menge der von den Bundeslandern als fl&-
chenreprésentativ angesehenen Stationen (Variante b) wird bei NO, der sehr hohe Flachen-
wert im Raum Frankfurt etwas verringert.

Durch den weiteren Ausschluss der Stationen des Typs ,.belastete Stadt* bzw. der PM10-
Belastungsstufe #4, wenn dies mit dem entsprechenden Modellergebnis nicht vereinbar ist
(Variante c), ergeben sich merkliche Reduzierungen der grol3flachigen Belastung im Bundes-
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land Bayern. Wie in Kapitel 4.2.3 weiter erlautert fuhrt die Messstrategie Bayerns zu einer
flachenhaften Uberschatzung der Konzentrationswerte. Aus diesem Grund ist die durch die
Variante c¢) herbeigefuhrte Absenkung des Immissionsniveaus als eine Verbesserung des In-
terpolationsergebnisses zu betrachten. Die Variante ¢ wird deshalb in der Standard-An-
wendung der Ol verwendet.
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Abbildung 11 Jahresmittelwert der NO, Konzentration fir 2002 aus der Kombination von Beobachtung
und Modellrechnung nach der OI-Methode mit verschiedenen Ansétzen zur Stationsauswahl. Links:
Keine Beobachtung mit Spot-Charakteristik nach Bundeslandereinschatzung (Version a), Mitte: wie
Version a und zusatzlich keine Beobachtung des Regimes ,,Stralle” und ,,StralRe extrem* (Version b),
Rechts: wie Version b) und zusétzlich keine Beobachtung des Regimes ,,belastete Stadt* (Version c).
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Abbildung 12 Auswirkung der Stationsauswahl auf den Mittelwert (links) und den RMSE (rechts) des
cross-validation Interpolationsfehlers von NO, fur alle Stationen (BIA_AL, SDV_AL) und separat fir die
Stationen der Regime #1 bis #5 (BIA_S1, SDV_S1, ...). SA_BL = Keine Beobachtung mit Spot-
Charakteristik nach Bundesldndereinschatzung (Version a), SA_BL5 = wie Version a und zusatzlich
keine Beobachtung des Regimes ,,Stral3e” und ,,Stral3e extrem* (Version b), SA_BL4: wie Version b und
zuséatzlich keine Beobachtung des Regimes ,,belastete Stadt* (Version c).
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Abbildung 13 Jahresmittelwert der PM10 Konzentration fiir 2002 aus der Kombination von Beobach-
tung und Modellrechnung nach der Ol-Methode mit verschiedenen Ansatzen zur Stationsauswahl. Links:
Keine Beobachtung mit Spot-Charakteristik nach Bundesldndereinschatzung (Variante a), Mitte: wie

Version a und zusétzlich keine Beobachtung des Regimes #5 (Variante b), Rechts: wie Variante b und
zusatzlich keine Beobachtung des Regimes #4 (Variante c).
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Abbildung 14 Auswirkung der Stationsauswahl auf den Mittelwert (links) und den RMSE (rechts) des
cross-validation Interpolationsfehlers von PM10 fir alle Stationen (BIA_AL, SDV_AL) und separat fir
die Stationen der Regime #1 bis #5 (BIA_S1, SDV_S1, ...). SA_BL = Keine Beobachtung mit Spot-
Charakteristik nach Bundeslandereinschatzung (Version a), SA_BL5 = wie Version a und zusatzlich

keine Beobachtung des Regimes #5 (Version b), SA_BL4 = wie Version b und zusatzlich keine Beobach-
tung des Regimes #4 (Version c).
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Abbildung 15 Anzahl der Stationen, gesamt (ANZ_AL) und pro Regime fiir die Ol von NO2 (links) und
PM10 (rechts) bei verschiedenen Versionen der Stationsauswahl: SA_BL = Version a, SA_BL4 = Version
¢, SA_BL5 = Version c.

4.2.3 Homogenisierung der bundeslanderspezifischen Besonderheiten

Die Aufgabe der angewandten Ol-Methode ist es, eine bundesweite und moglichst einheitli-
che Darstellung der Luftglte in einer rdumlichen Auflésung von ca. 15 km bereitzustellen.
Aufgrund der Tatsache, dass die operationelle Messung der Luftguite von den einzelnen Bun-
deslandern verantwortet wird, ergeben sich bei den gelieferten Daten bundeslandspezifische
Besonderheiten, die sich in den folgenden Punkten bemerkbar machen:

= Zeitliche Auflésung der PM10-Messung

= Verhaltnis der Stationsanzahl zwischen den landlichen und den stérker belasteten Re-
gimes

= Auswahl der flachenreprésentativen Stationen

Die Bundeslander Nordrhein-Westfalen (NRW) und Baden-Widrttemberg (BW) lieferten (fur
2002) nur gravimetrisch gemessene Tagesmittelwerte der PM10 Konzentration, Bayern (BY)
lieferte 3-stiindige Daten wahrend aus den tbrigen Bundeslandern und vom Umweltbundes-
amt 1h-Werte bereitgestellt wurden. Aus Griinden der Verallgemeinerung wurde deswegen
die gesamte PM10 Analyse auf Basis der Tagesmittelwerte durchgefuhrt. Dies ist moglich, da
die in den EU-Richtlinien definierten PM10-Grenzwerte keine hohere zeitliche Auflésung
verlangen. Zusatzlich wird durch die zeitliche Mittelung der Anteil des Rauschens im Stun-
denbereich beseitigt und somit auch die radumliche Reprasentativitat der einzelnen Stationen
erhoht (siehe Flemming, 2003a).

Jedes Bundesland hat verschiedene Messstrategien, was insbesondere an dem Verhéltnis zwi-
schen den Stationen aus wenig und aus stark belasteten Regimes deutlich wird. Die Erfah-
rungen im Projekt zeigen, dass dies offensichtlich nicht nur eine Folge der unterschiedlichen
Emissionsstruktur der Bundeslander ist. Um diesen Umstand beispielhaft zu illustrieren, wird
die Anzahl der Stationen pro Immissionsregime nach Flemming (2003a) fiir die drei Bundes-
lander Baden-Wurttemberg, Bayern und Nordrhein-Westfalen in Abbildung 16 gegeniiberge-
stellt. Geht man davon aus, dass Bayern und Baden-Wirttemberg eine vergleichbare raumli-
che Emissionsstruktur besitzen, lasst die unterschiedliche relative Anzahl der landlichen und
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urbanen Stationen auf einen deutlichen Unterschied in der Messstrategie beider Lander
schlieen.

Dieses unterschiedliche Verhéltnis ist fur die Interpolation insofern von Interesse, weil fur die
deutschlandweite Kartierung den Beobachtungen im landlichen Bereich eine besondere Be-
deutung zukommt. Sie sollen - neben der Modellrechnung - einen flachenmalRig zu grofen
Einfluss der urbanen und verkehrsbelasteten Stationen verhindern.

Als besonderes Problem in diesem Sinne hat sich hier das Gebiet Bayerns erwiesen, da hier
relativ wenige landliche Messungen vorliegen und urbane Messungen aus kleineren und mitt-
leren Stadten jedoch als flachenmaRig représentativ durch die Landesbehdrde eingestuft wur-
den.
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Abbildung 16 Anzahl der Stationen in den verschiedenen Immissionsregimes von PM10 (links) und NO,
(rechts) fur die Bundeslander Baden-Wiirttemberg (BW), Bayern (BY) und Nordrhein/Westfahlen (NW)
im Jahr 2002.

Es liegt in der Natur der Sache einer subjektiven Expertenauswahl der nicht flachenreprasen-
tativen Stationen, dass Stationen in einigen Landern noch als représentativ in anderen als
nicht mehr représentativ angesehen werden. Zur Untersuchung dieses Sacherverhaltes wére
eine bundeslandabhéngige Spezifizierung des Vergleich zwischen dem subjektiven (,,Spot“ —
»Area*) und dem objektiven Auswahlkriterium nach Flemming (2003a) (siehe Kapitel 4.2.2)
geeignet. Die in Anhang B aufgeflhrten Stationen kdnnen der Ausgangspunkt fiir eine solche
Untersuchung sein. Dabei muss jedoch beachtet werden, dass die objektive Einteilung im
Wesentlichen aufgrund der mittleren Belastung erfolgt. Messungen mit urbaner Charakteris-
tik (z.B. U3) kdnnen in den weitrdumigen Ballungsgebieten von NRW sehr flachenreprésen-
tativ sein, wahrend sie dies beispielsweise im landlichen Mecklenburg-Vorpommern nicht
sind.
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5 Kleinraumige Anwendung

Die bisherige deutschlandweite Anwendung der Ol-Methode griff auf die groRraumigen
RCG-Modellrechnungen mit einer Aufldsung von ca. 25x25 km? zuriick. Im Folgenden wer-
den erste Anwendungen der Ol-Methode auf Basis der Modellierung fir die Region Ber-
lin/Brandenburg im Jahr 1999 mit einer Auflésung von 2x2 km? présentiert (Stern et al.,
2003).

Aufgrund der grolieren Gitterpunktsanzahl pro Flacheneinheit ist das kleinrdumige Interpola-
tionsproblem in héherem MaRe unterbestimmt als das der groRraumigen Anwendung. Das
Verhéltnis zwischen Gitterpunktanzahl und Anzahl der Messstationen ist in der urbanen An-
wendung deutlich groRer als in der Uberregionalen Anwendung. Dies hat zu Folge, dass der
Strukturinformation des Modells eine héhere Bedeutung zu kommen muss. Deshalb wird
zusétzlich zu dem Auswahlkriterium nach Flemming (2003a) eine gitterpunktsbezogene Sta-
tionsauswahl eingeftihrt: Flr die Interpolation an Gitterpunkten mit dem landlichem Regimes
(,Land“/#1) hinsichtlich der Modellrechnung dirfen keine Stationen mit dem gemessenen
Regimes ,,Stadt“/#3 und ,,belastete Stadt“/#4 verwendet werden. Aufgrund der sehr geringen
Anzahl der PM10-Beobachtungen werden fur dieses Jahr auch mit 0.83 um gerechnete TSP-
Messungen fur die PM10 Interpolation herangezogen.

Abbildung 17 bis Abbildung 20 zeigen den Jahresmittelwert der Konzentration von NO,, Os,
PM10 und SO, aus der kleinrdumigen Modellanwendung mit dem RCG-Modell und aus der
Rechnung mit Messung verknipfenden OI-Methode, die stationsbezogenen Mittelwerte aller
vorhandenen Messungen, auch wenn diese nicht bei der Interpolation verwendet wurden,
sowie die Jahresmittelwerte aus der Ol-Interpolation ausschlieflich auf der Basis der Mes-
sungen.

Bei der Betrachtung der Karten kann festgestellt werden, dass auch die kleinrdumige Anwen-
dung der Ol-Methode zu plausiblen Ergebnissen hinsichtlich der in Kapitel 3 aufgefiihrten
Gutekriterien fuhrt. Die in erster Linie auf der Verteilung der Emissionen beruhende Struk-
turinformation des Modells wird auf das Niveau der vorliegenden Messungen transformiert.
Die Karten erhalten somit einerseits Strukturen, die durch eine reine Messwertinterpolation
nicht zu gewinnen sind, andererseits ergeben sich durch die Ol Bereiche erhohter Konzentra-
tionen, die in der reinen Modellrechnung nicht auftreten. Im Allgemeinen findet im Vergleich
zur groRraumigen Anwendung eine geringere Anderung des Modellfeldes statt. Dies ist die
Folge der bereits erzielten Gilite des kleinrdumigen Modellfeldes aber auch der vergrof3erten
Unterbestimmtheit des Interpolationsproblems (sehr viele Gitterzellen, im Vergleich dazu
wenige Messungen). Der starke Einfluss des Modellfeldes zeigt sich deutlich in dem Gebiet
hoher SO,-Jahresmittelwerte im ndrdlichen Brandenburg an der Grenze zu Polen (Abbildung
19), die ausschliellich auf die aufgrund hoher Industrieemissionen berechneten Maxima zu-
rickzufihren sind. Da es in dieser Region keine Messstation gibt, wird der hohe Rechenwert
unverandert in die Ol-Analyse Gbernommen. Aufgrund der wenigen Messstationen ergibt die
nur auf Messungen beruhende Ol so gut wie keine Struktur im interpolierten SO,-Feld. Ahn-
liches zeigt sich auch bei den Ol-Feldern der anderen betrachteten Stoffe, die im Bereich der
Autobahnen um Berlin vor allem fur NO, erhohte (Abbildung 17) beziehungsweise fir O3
erniedrigte Konzentrationen (Abbildung 18) aufweisen. Beim PM-Feld ergibt sich im stdost-
lichen Brandenburg ein deutliches Maximum, das ebenfalls aus der Modellrechnung uber-
nommen wird. In der reinen Messinterpolation ist die Struktur aufgrund der geringen Mess-
dichte dagegen deutlich geringer.
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Abbildung 17 Jahresmittelwert der NO,-Konzentration fur Berlin\Brandenburg aus der kleinrdumigen
RCG-Modellrechung (links, oben), der Ol-Methode aus Modell und Beobachtung (links unten ) und der
Beobachtung (rechts oben) und der Ol-Methode ausschlief3lich aus Messungen fur das Jahr 1999.
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Abbildung 18 Jahresmittelwert der Os-Konzentration fir Berlin\Brandenburg aus der kleinrdumigen
Modellrechung (links, oben), der Ol-Methode aus Modell und Beobachtung (links unten ) und der Beo-
bachtung (rechts oben) und der Ol-Methode ausschlief3lich aus Messungen fur das Jahr 1999.
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Abbildung 19 Jahresmittelwert der SO,-Konzentration fiir Berlin\Brandenburg aus der kleinrdumigen
Modellrechung (links, oben), der Ol-Methode aus Modell und Beobachtung (links unten ) und der Beo-
bachtung (rechts oben) und der Ol-Methode ausschlief3lich aus Messungen fur das Jahr 1999.



UBA F&E Vorhaben 201 43 250 29

PM10 MEAN 1999 BERLIN/BRB

RCG aBs
B
45
4
38
31
2n
20
15
1
il

01 Cbs onky
]
43
41
Al
kil
an
20
15
1
5
HIE 1 posm?

Abbildung 20 Jahresmittelwert der PM10-Konzentration fir Berlin\Brandenburg aus der kleinraumigen
Modellrechung (links, oben), der Ol-Methode aus Modell und Beobachtung (links unten ) und der Beo-
bachtung (rechts oben) und der Ol-Methode ausschlie3lich aus Messungen fur das Jahr 1999.
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6 Zusammenfassende technische Verfahrensbe-
schreibung

Die Methodik der Optimalen Interpolation (Ol) bildet die Grundlage der hier vorgestellten
Kartierung der flachenhaften Immissionsbelastung in Deutschland fur das Jahr 2002. Dazu
wurden fiir jede Stunde (bzw. jeden Tag bei PM10) des Jahres Immissionsfelder mit der Ol-
Methode aus einer Verknipfung von Messungen und Modellrechnung gewonnen. Die Zeit-
reihen fir jeden Gitterpunkt wurden anschlieBend nach den Luftgutekriterien der EU-
Richtlinien ausgewertet und in Karten dargestellt. Diese Karten sind in Kapitel 9 zusammen-
gestellt.

Die grolRrdumigen Modellergebnisse stammen aus einer Anwendung des photochemischen
Transportmodells REM-CALGRID fir West- und Zentraleuropa in einer zeitlichen Aufl6-
sung von 1 Stunde und einer raumlichen Auflésung von 0,5° Lange und 0,25° Breite. Die Ol
benutzt die Modellergebnisse als Hintergrundfeld, in das die Messungen integriert werden.
Dazu werden Reprasentativitatsgebiete der Messungen aus den statistisch abgeleiteten Struk-
turen (rdumliche Autokovarianz) gewonnen. Rechenergebnisse werden dann starker aufer-
halb dieser Gebiete benutzt.

Zur deutschlandweiten Interpolation wurde ber das Gebiet ein Raster mit einer Seitenlédnge
von circa 15 km gelegt. Wie bei nahezu jeder Interpolation kommt es dadurch zu einer Nivel-
lierung singulérer Ereignisse im Raster, d. h. der Messwert wird dem Umgebungsniveau an-
gepasst, sofern die Extremmessung nicht durch andere Messungen im Raster bestatigt wird.
Die gewonnenen Karten geben die Konzentrationsverhéltnisse mit der Mittelwertcharakteris-
tik der raumlichen Auflésung von ca. 15 km an. Dadurch werden hohe Messwerte, die nur
isoliert an einer Station auftreten (sog. ,,Spots*), in den flachenhaften Darstellungen fur ganz
Deutschland nicht erfasst.

Die kleinrdumige Anwendung der Ol-Methode mit einer Maschenweite von 2 km auf die
Region Berlin-Brandenburg hat gezeigt, dass der Strukturinformation der Modellrechnung in
der urbanen Anwendung ein starkeres Gewicht zu kommt als in der deutschlandweiten An-
wendung. Ursache dieser Gewichtsverschiebung ist die im Vergleich zu der Anzahl der Git-
terpunkte geringere Anzahl von Messungen. Das resultierende Ol-Feld reflektiert dadurch
deutlich die im Transportmodell verwendete Emissionsverteilung, die von der reinen Mess-
Interpolation nicht wiedergegeben wird, da die geringe Anzahl der Messungen keine Auflo-
sung der Emissionsstruktur gestattet. Die Ol-Methode ist also auch ein geeignetes Hilfsmittel
zur Erstellung von Konzentrationsverteilungen in der urbanen Skala.

Die standardmafige Erstellung der Immissionsfelder auf Basis der Ol-Methode sollte unter
folgenden technischen Randbedingungen erfolgen:

1. Stationsauswahl: Die Messdaten stammen aus den Messnetzen der Bundeslander
und des Umweltbundesamts. Die Beobachtungsdaten sind stiindliche Zeitreihen der
bodennahen Messung fiir Stickstoffdioxid (NO,), Feinstaub (PM10). In BY und NRW
werden flr die PM10-Auswertung die gravimetrischen Messreihen mit Tagesmittel-
werten verwendet, solange keine hoher aufgeldsten Messungen vorliegen. Es werden
keine Messung mit ,,Spot* - Charakter nach der Einschétzung der Bundeslander, kei-



UBA F&E Vorhaben 201 43 250 31

ne Stationen des Regimes ,,Stralle“/#5 und ,,StralRe extrem® und weiterhin keine des
Regimes ,,Belastete Stadt“/#4 verwendet, falls ein solches Regime nicht durch die
Modellrechnung bestatigt wird. Die Regimeeinteilung erfolgt nach Tabelle 1.

2. Vollstandigkeit: In den Tochterrichtlinien zur EU-Luftqualitatsrahmenrichtlinie ist
festgelegt, dass mindestens 90% der Daten einer kontinuierlichen Jahreszeitreihe fir
die Ableitung der Luftgltekriterien vorhanden sein mussen. Fiur NO, wird dieses Kri-
terium angewendet. Fir PM10 wird kein Vollstandigkeitskriterium angesetzt, weil aus
einigen Bundeslandern lediglich gravimetrische Messungen fir PM10 mit einer Da-
tenverfligbarkeit von deutlich weniger als 90% vorlagen. Eine eigenstandige Fehl-
wertersetzung wird nicht vorgenommen.

3. Homogene Biaskorrektur der Analyse mit Land- und Vorstadt-Stationen Die
Theorie der Optimalen Interpolation verlangt, dass kein Bias zwischen Messung und
Analyse besteht. Da die Mehrzahl der Stationen in Deutschland vorrangig einem ur-
banen Regime zugeordnet werden kann, ist der Mittelwert Uber alle Messstationen
nicht flachenméaRig reprasentativ fur ganz Deutschland. Aus diesem Grund erfolgt ei-
ne Biaskorrektur der Analyse anhand des Mittelwertes der landlichen und suburbanen
Messstationen, da diese eine hohere raumliche Représentativitat als die urbanen Stati-
onen besitzen.

4. Heterogener Ansatz zur Autokovarianzmodellierung mit Diskriminierung der
Regimes und individuelle Beobachtungsfehlermal3e: Standard-Verfahren der Op-
timalen Interpolation bzw. des Kriging (Cressie 1993) gehen von homogenen und i-
sotropen statistischen Eigenschaften der betrachteten Felder aus. Diese Eigenschaften
sind bei den heterogenen Immissionsdaten nur unzureichend erflllt. Deshalb wurde
ein inhomogener Ansatz zur Kovarianzmodellierung entwickelt, der auf einer Kombi-
nation von verschiedenen Kovarianzmodellen fir unterschiedliche Immissionsre-
gimes beruht. Das Regime der verwendeten Messung und das modellierte Regime fur
den zu interpolierenden Gitterpunkt ohne Messung sind dabei die Auswahlkriterien.

Die technische Durchfuhrung der Ol-Methodik umfasst vier aufeinander folgende Teilschrit-
te:

1. Bestimmung der Immissionsregime flr alle vollstandigen beobachteten Stationszeit-
reihen und Gitterpunkte der 1-jahrigen Modellrechnung.

2. Schatzung der klimatischen regimeabhangigen Kovarianzmodelle und individuellen
Beobachtungsfehlervarianzen auf Basis gefilterter Zeitreihen fur jede Tagesstunde
und Sommer- und Winterhalbjahr.

3. Durchfiihrung der Optimalen Interpolation fir jede Stunde des Jahres mit allen aus-
gewahlten Stationen unter Verwendung der Kovarianzmodelle und gleichzeitiger Be-
stimmung des cross-validation Interpolationsfehlers.

4. Auswertung der stiindlichen Felder nach den Luftgltekriterien der EU-Richtlinien
und deren Darstellung mit einem Grafikmodul (Fath 2003).

Der Datenfluss flr die beiden vorbereitenden Teilschritte 1. zur Regimeklassifikation und 2.
zur Kovarianzmodellierung ist in Abbildung 21 dargestellt. Abbildung 22 zeigt den Daten-
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fluss bei der Analyse fir einen Zeitpunkt. Die Schritte 1 — 3 werden jeweils mit einem eigen-
stdndigen Fortran-Programm berechnet. Eine Zusammenstellung wichtiger Fortran—Routinen
enthalt der Anhang C.

vollstandige
stindliche Zeitreihen
fir ein Jahr

stiindliche Modellfelder
fir ein Jahr

Klassifikation des Klassifikation des

Immissionsregimes fiir jede Immissionsregimes fur

Station - jeden Feldpunkt
Bilden der

Beobachtungsinkremente
(Messung minus Modell an
den Messorten)

Entfernen des Jahres- und
Wochengangs und der
synoptischen Schwankung

Bilden der Kovarianzmatrix
zwischen allen Zeitreihen der
Beobachtungsinkrementen

/\

Schéatzung der Varianz des Approximation der
Individuellen regimeabhangigen
Beobachtungsfehlers Kovarianzmodelle

Abbildung 21 Datenfluss bei der Klassifikation der Immissionsregimes und der Kovarianzmodellierung
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* individuelle
Messdaten fur alle Beobachtungsfehler

Stationen zu einem Termin * regimeabhangige

Kovarianzmodelle

Modellfeld zum Termin

Berechnung der /
Beobachtungsinkremente fir jeden

Messort

Berechnung der Analysegewichte der
umliegenden Stationen fiir jeden
Gitterpunkt

Analyse fur jeden Messort zur
cross validierung

vollstandiges
Analysefeld

Abbildung 22 Datenfluss bei der Analyse (Ol-Methode) fiir die Kombination von Beobachtung und Mo-
dell fur einen Termin
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9 Anhang A: Karten flr 2002

Die Karten wurden mit den in Kapitel 6 (Zusammenfassende technische Verfahrens-
beschreibung) beschriebenen Verfahrensparametern erstellt.
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Abbildung 23: PM10-Jahresmittel 2002
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FMT1C  Daily Mean = LV
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Abbildung 24 Uberschreitungen von PM10-Tagesmittelwerten > 50 pg/m3



UBA F&E Vorhaben 201 43 250

FMTO Daily Mean > LV+MOT
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Abbildung 25 Uberschreitungen von PM10-Tagesmittelwerten > 65 pg/m3
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FMT1C Areas of Exceedances Daily Means
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Abbildung 26 Flachen mit Uberschreitungen der Tagesmittelwerte
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NOZ Annual

Mean
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Abbildung 27 NO2-Jahresmittel
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Hourly Mean NOZ > LAT
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Abbildung 28 Uberschreitungen von NO2-Stundenmittelwerten > 100 pg/m3
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03 Mean In simulaticn period
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Abbildung 29 Ozon Jahresmittel
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03 Maxima in simulation pericd
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Abbildung 30 Stundliches Ozon-Maximum im Jahr 2002
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03 Highest 8hmean {max),
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Abbildung 31 Hdéchstes Ozon-8-Stundenmittel
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03 8hmean days > 120 pug/m?
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Abbildung 32 Tage mit einer Uberschreitung des Ozon-8-Stundenmittel von 120 ug/m?®
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Arnnual Mean
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Abbildung 33 SO2-Jahresmittel
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10 Anhang B: Liste der Stationen mit unterschiedli-
cher Einschatzung der Reprasentativitat

Dieser Anhang listet PM10 und NO, messende Stationen auf, bei denen die Einschatzung der
Reprasentativitat durch die subjektive Auswahl der Landesamter und der nach objektiven
Immissionsregimes zu einem unterschiedlichen Ergebnis kommt (siehe Kapitel 4.2.2)

Einschétzung der Bundeslénder:
Plottyp=AREA (zur Fl&cheninterpolation geeignet)
Plottyp=SPOT (zur Flacheninterpolation nicht geeignet)

Einschéatzung nach dem Immissionsregime (AQ-Regime, siehe Kapitel 4.2.2 und Flemming
2003 a). Eine Beschreibung der Regimes kann in Tabelle 1 gefunden werden.

Die Regimes “Stral3e (S)”, "Belastungsstufe #5” sowie “Stral’e, extrem (S2)” sind nicht zur
Flacheninterpolation geeignet.

Spezies Station Plot-typ AQ-Regime
NO2 HEO005 AREA s
NO2 HEO010 AREA S
NO2 HEO11 AREA S
NO2 RP009 AREA S
NO2 RP010 AREA S
NO2 RP011 AREA S
NO2 RP012 AREA S
NO2 RP020 AREA S
NO2 RP026 AREA S
NO2 RP029 AREA S
NO2 RP041 AREA S
NO2 SH025 AREA S2

Tabelle 3 Stationen, flachenreprasentativ nach dem Kriterium der Bundeslander, aber nicht nach dem
hinsichtlich des Immissionsregimes

Spezies Station Plot-typ AQ-Regime
NO2 BB044 SPOT U3
NO2 BB049 SPOT

NO2 BW097 SPOT U3
NO2 BW106 SPOT U3
NO2 BY061 SPOT u2
NO2 HB006 SPOT

NO2 HHO15 SPOT us3
NO2 HHO70 SPOT

NO2 MV002 SPOT u2
NO2 MVO003 SPOT u2
NO2 MVO005 SPOT u2
NO2 MV006 SPOT u2
NO2 NW098 SPOT U3
NO2 NW100 SPOT U2
NO2 NW102 SPOT U3
NO2 SHO010 SPOT U3
NO2 SHO019 SPOT U3
NO2 SH021 SPOT Ul

NO2 SHO022 SPOT U3
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NO2 SH023 SPOT Ul
NO2 SH024 SPOT U3
NO2 STO75 SPOT U3
NO2 STO76 SPOT U3
NO2 ST081 SPOT uz2
NO2 ST091 SPOT uz2
NO2 ST092 SPOT U3
NO2 ST095 SPOT u3
NO2 ST096 SPOT u3
NO2 THO39 SPOT u3

Tabelle 4 Stationen, nicht flachenreprésentativ nach dem Kriterium der Bundeslander, aber nach dem
hinsichtlich des Immissionsregimes fiir NO,

Spezies Station Plot-typ AQ-Regime
PM10 BB044 SPOT #4
PM10 BEO14 SPOT #4
PM10 BEO61 SPOT #4
PM10 BE065 SPOT #4
PM10 BWO080 SPOT #3
PM10 BWO096 SPOT #3
PM10 BW097 SPOT #3
PM10 BW098 SPOT #4
PM10 BW099 SPOT #4
PM10 BW106 SPOT #2
PM10 BY003 SPOT #4
PM10 BY038 SPOT #4
PM10 BY040 SPOT #4
PM10 BY053 SPOT #4
PM10 BY059 SPOT #4
PM10 BY061 SPOT #4
PM10 BY063 SPOT #4
PM10 BY085 SPOT #4
PM10 HB006 SPOT #4
PM10 HBOO7 SPOT #4
PM10 HEO037 SPOT #3
PM10 HE040 SPOT #4
PM10 HE049 SPOT #4
PM10 HHO15 SPOT #3
PM10 HHO026 SPOT #3
PM10 HHO70 SPOT #3
PM10 MV002 SPOT #1
PM10 MVO003 SPOT #2
PM10 MV005 SPOT #2
PM10 MV006 SPOT #3
PM10 NI008 SPOT #4
PM10 NW043 SPOT #3
PM10 NwW082 SPOT #4
PM10 NWO097 SPOT #3
PM10 NWO098 SPOT #3
PM10 NW099 SPOT #3
PM10 NW100 SPOT #2
PM10 NW105 SPOT #3
PM10 NW106 SPOT #4
PM10 SH021 SPOT #2
PM10 SH023 SPOT #2

PM10 SNO020 SPOT #3
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PM10 SNO025 SPOT #3
PM10 SNO060 SPOT #2
PM10 SNO061 SPOT #3
PM10 STO75 SPOT #4
PM10 STO76 SPOT #3
PM10 ST081 SPOT #2
PM10 ST091 SPOT #3
PM10 ST092 SPOT #4
PM10 THO39 SPOT #3
PM10 THO72 SPOT #3

Tabelle 5 Stationen, nicht flachenreprésentativ nach dem Kriterium der Bundeslander, aber nach dem

hinsichtlich des Immissionsregimes fiir PM10.
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11 Anhang C: Liste der Fortan Routinen

Main routine | Subroutine Zweck

M_det class. Bestimmen des Immissionsregimes fir eine stiindliche Jahreszeitreihe
inptsall Einlesen der Stationskoordinaten
rdzeitrh Einlesen der gemessenen Zeitreihen
rdccenter Einlesen der Clusterzentrums fur die Klassifikation
Det_class Bestimmen der Regime

M_var_corstat Schétzen der Kovarianzmodelle und Beobachtungsfehlervarianz
inptsall Einlesen der Stationskoordinaten
rdzeitrh Einlesen der Zeitreihen
hochpassl Filtern vom Jahresgang
wochengang Filtern vom Wochengang
arpass Filtern von synoptischer Schwankung
corve Berechnen der Kovarianzmatrix (IMSL libary)
distance Berechnen der Matrix der Absténde und Sektoren

fit_local_acmodell

Schétzung der individuellen Beobachtungsfehlervarianz

fit_acmodell Schétzung der regimeabhdngigen Kovarianzmodelle
M_optinitini

inptsall Einlesen der Stationskoordinaten und Klassifikation

rdzeitrh Einlesen der Zeitreihen

get_sigobs Einlesen der Beobachtungsfehlervarianz

get_classfield

Einlesen der Modellfeldklassifikation

Get_actyp Einlesen der Parameter der regimeabhdngigen Kovarianzmodelle
diff Berechnen der Beobachtungsinkremente zum Termin

acsurf Biaskorrektur des Modellfelds

s ord Raubssuchen der 8 néchsten Stationen fiir jeden Gitterpunkt

Correcs_test

Analyse am Messort ohne Verwendung des Messwertes

Put_stat_ana

Bestimmen und Zusammenfassung des cross validation Interpolati-
onsfehlers

Correcs

Analyse fir alle Gitterpunkte

Put field ana

Rauschreiben der Analyse in grads Container

Tabelle 6 Wichtige Fortran Routinen und deren Kurzbeschreibung
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