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Evaluierung flachenhafter Daten der
Luftschadstoffbelastung in Deutschland
aus der Chemie-Transportmodellierung

S. Nordmann, A. Mues, S. Feigenspan

ZUSAMMENFASSUNG Zur Beurteilung der Luftqualitat
erstellt das Umweltbundesamt (UBA) auf Basis von Berech-
nungen mit dem Chemie-Transportmodell (CTM) REM-Calgrid
(RCG) flachenhafte Konzentrationsfelder der mittleren deutsch-
landweiten Luftschadstoffsituation. CTM-Rechnungen weisen
im Allgemeinen Unsicherheiten auf, die auf die Eingangsdaten,
aber auch auf Unsicherheiten in der Prozessbeschreibung im
Modell zuriickgeflihrt werden konnen. Diese Unsicherheiten
driicken sich in Abweichungen der Modellergebnisse zu den
Luftschadstoffmessungen aus und kdnnen durch die Assimila-
tion von Messdaten verringert werden. Fir die RCG-Rechnun-
gen hat sich daflir das Verfahren der Optimalen Interpolation
(Ol) bewahrt. Zur Evaluierung des finalen Datenproduktes der
mittleren flachenhaften Luftschadstoffbelastung in Deutsch-
land wurde die Methode der Kreuzvalidierung verwendet, bei
der unabhangige Daten fiir die Evaluierung genutzt werden.
Die Modellwerte fiir die betrachteten Luftschadstoffe Stickstoff-
dioxid (NO,), Feinstaub (PM;,) und Ozon (O3) kdnnen mit Ol
deutlich verbessert werden. Die mittleren prozentualen Abwei-
chungen verringerten sich fiir PM;, von maximal -38 % ohne Ol
auf -7 % mit Ol, fir NO, von maximal -42 % ohne Ol auf 12 %
mit Ol und fiir O3 von maximal 30 % ohne Ol auf 9 % mit Ol.
Die zeitliche Variabilitat, d. h. das Auftreten und die Auspra-
gung von Spitzenkonzentrationen, konnte mit der Ol fiir alle
Schadstoffe ebenfalls deutlich besser wiedergegeben werden.

1 Einleitung

Zur Berechnung der Konzentrationsfelder von Luftschadstof-
fen fiir ein Gebiet wie Deutschland werden hiufig Chemie-Trans-
portmodelle (CTM) verwendet. Diese Modelle simulieren die
Ausbreitung und Bildung von Luftschadstoffen auf Basis von
Emissionsdaten und meteorologischen Groflen. Dabei wird eine
Vielzahl von chemischen Umwandlungen und physikalischen
Prozessen beriicksichtigt. Die Modelle bieten damit die Moglich-
keit,

+ die Luftqualitit fiir unterschiedliche Emissionsszenarien zu
projizieren, z. B. Minderung des Schadstoffausstofles in der
Landwirtschaft,

+ Verursacher fiir Luftverschmutzung zu identifizieren,

« die Luftqualitit vorherzusagen sowie

« zunechmend als ein mogliches Werkzeug die Beurteilung der
Luftqualitdt mit flichendeckenden Informationen und deren
Entwicklungen auch im Hinblick auf die Einhaltung von
Grenzwerten zu unterstiitzen.

Das Umweltbundesamt (UBA) fiihrt jahresweise Ausbreitungs-

rechnungen mit dem CTM REM-Calgrid (RCG) [1; 2] zur Be-
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modelling

ABSTRACT For the assessment of the air quality, the
German Environment Agency (UBA) produces concentration
fields of the average air quality situation on the basis of simu-
lations with the chemistry-transport model (CTM) REM-Calgrid
(RCG). Such CTM simulations generally show uncertainties
due to the input data and limited understanding of relevant
processes in the model. These uncertainties express in devia-
tions between raw model data and observations and may be
reduced by applying data assimilation techniques. For the RCG
simulations, the optimal interpolation (Ol) technique was iden-
tified to be suitable for improving the model output. For the
evaluation of the final data product, the cross-validation meth-
od was applied to compare an independent data set. The mod-
eled values of nitrogen dioxide (NO,), particulate matter (PM;;)
and ozone (O3) could be considerably improved. The average
percentage deviation could be reduced for PM;, from maxi-
mum -38% without Ol to -7% with Ol, for NO, from maximum
-42% without Ol to 12% with Ol and for O3 from maximum
30% without Ol to 9% with Ol. In addition, the temporal varia-
bility, i. e. the occurrence of peak values, was considerably im-
proved for all pollutants by combining RCG model values with
observations by applying the Ol methodology.

stimmung der Jahresmittelwerte flaichenhafter Konzentrationsfel-
der von Luftschadstoffen fiir Deutschland durch. Das RCG-Mo-
dell hat sich in mehreren Studien hinsichtlich der Qualitit der
Modellierungsergebnisse im Vergleich zu anderen CTM bewihrt
[3; 4].
Deutschland Emissionsdaten aus der jihrlichen Emissionsbericht-
erstattung [5] des UBA verwendet, die raumlich mit dem Grid-
ding Emission Tool for ArcGIS (GRETA) [6] verteilt wurden.
Fiir Gebiete aulerhalb von Deutschland wird ein skalierter euro-
pdischer Emissionsdatensatz aus dem Projekt Luft 2020/2030
[7] verwendet. Die meteorologischen Eingangsdaten stammen aus
den Modellen Icosahedral Nonhydrostatic (ICON) und Consor-
tium for Small-scale Modeling (COSMO) [8] des Deutschen
Wetterdienstes. Die Ausbreitungsrechnungen werden fiir drei un-
terschiedlich grofle und ineinander liegende Modellgebiete mit
zunehmend hoherer Auflosung durchgefithrt. So kann eine Mo-
dellaufldsung von ca. 2x2 km? iiber Deutschland erreicht werden.
In der Simulation werden eine Vielzahl chemischer Verbindungen
z. B. Stickstoffdioxid (NO,), Ammoniak (NHj), Schwefeldioxid
(SOZ) sowie Partikelbestandteile wie elementarer Kohlenstoff
(EC) und organischer Kohlenstoff (OC) berticksichtigt. Die auf

Fur die RCG-Ausbreitungsrechnungen werden fiir
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dieser Datengrundlage simulierten stiindlichen Konzentrationsfel-
der weichen abhingig vom Luftschadstoff unterschiedlich stark
von den Messungen der Messnetze der Bundeslidnder ab. Fiir den
Vergleich werden Daten mit zur Modellauflésung passender
rdumlicher Reprisentativitit verwendet. Ursachen fiir die Abwei-
chungen sind beispielsweise Unsicherheiten in der Prozessbe-
schreibung und den Modelleingangsdaten. Die auf Basis von Mo-
dellrechnungen erzeugten flichenhaften Konzentrationsfelder
werden als Datenprodukte im Kartendienst des UBA [9] verof-
fentlicht.

Im Folgenden wird der Fokus auf die Luftschadstoffe Fein-
staub (PM), Stickstoffdioxid (NO,) und Ozon (O3) gelegt. Die
Berechnungen erfolgten fiir das Jahr 2018.

2 Methode der optimalen Interpolation (Ol)

Um die Qualitit der Modellierungsergebnisse zur erhdhen,
d. h. die Abweichungen zwischen Modell- und Messwerten zu
verringern, werden die modellierten Konzentrationsfelder nach-
traglich mit der Methode der Optimalen Interpolation (OI) [10]
mit stiindlichen Messungen nivelliert. Bei der OI werden raum-
liche Beziehungen der Messungen untereinander quantifiziert
und mogliche Messfehler beriicksichtigt. Die Klassifizierung und
die Einstufung des Gebietes der Messungen erfolgt in der Verant-
wortung der Messnetze der Bundeslinder nach europiisch ein-
heitlichen Regelungen [11; 12]. Fir die OI und deren Evaluie-
rung werden Messungen der Stationsklassen landlicher Hinter-
grund, stidtischer Hintergrund, vorstidtischer Hintergrund und
Verkehr herangezogen. Jeder Beobachtung wird dabei fiir die OI
entsprechend der Stationsklassifizierung ein Einflussbereich zu-
gewiesen. Diese Informationen werden mit den RCG-Modellkon-
zentrationsfeldern kombiniert, um die Modellwerte raumlich dif-
ferenziert zu korrigieren. Die OI modifiziert den modellierten
Zustand der Atmosphire dahingehend, dass sich die modellierten
Konzentrationen den beobachteten Werten annidhern. Ein Nach-
teil ist, dass diese Anndherung nicht auf physikalisch-chemischen
Gesetzmifligkeiten beruht, sondern rein statistischer Natur ist.
Daraus kann geschlussfolgert werden, dass CTM-Simulationen
mit Ol nicht verwendet werden sollten, wenn damit beispielswei-
se auf den Einfluss einzelner Emissionsquellen riickgeschlossen
werden soll. Der Vorteil der RCG-Rechnung mit OI liegt insbe-
sondere in der prizisen Erfassung der mittleren Luftschadstoff-
konzentrationen. Die Ergebnisse konnen somit verwendet wer-
den, um sich einen Uberblick iiber die grofriumige Luftschad-
stoffsituation zu verschaffen. Aulerdem eignen sich die Daten fiir
weiterfithrende Auswertungen zur Luftschadstoffexposition der
Bevolkerung mit nachgeschalteten Ableitungen der Krankheitslas-
ten [13].

Fir die Anwendung der Ol am UBA wird die Software
FLADIS [14] verwendet. Eine Beschreibung der zugrundeliegen-
den Theorie wird im FLADIS-Benutzerhandbuch gegeben.

3 Methode der Evaluierung

Da bei der OI die Messdaten direkt einflieflen, kann keine un-
abhingige Evaluierung des RCG-OI-Produktes mit Messungen
erfolgen. Vielmehr muss die Methode der Kreuzvalidierung ange-
wendet werden. Bei dieser Methode werden fiir jedes betrachtete
Stundenmittel der Konzentration mehrere OI-Rechnungen unter
Vernachlassigung der Daten jeweils einer Messstation durchge-
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fithrt. Der Modellwert wird anschliefend mit dem bei der OI
nicht beriicksichtigten Messwert verglichen. Diese in der Richt-
linie VDI 4280 Blatt 5 [15] beschriebene Methode wird auch als
»leave one out“-Verfahren bezeichnet und ist ebenfalls in FLADIS
implementiert. Die Datenpaare aus Modell (M) und unabhingi-
gen Messungen (O) werden mit der Metrik mittlere Abweichung
(Bias)

Bias=M -0 (1)
als Mittelwert der Beobachtungen mit

- 1 <N

0= ﬁziﬂ 0; 2)
und M = %ZilMi verglichen. (3)

Weitere in dieser Studie verwendete statistische Mafizahlen sind
der normierte Bias (mittlere Abweichung normiert mit dem Mit-
telwert der Messungen),

Qi

M-
NMB = ——— 4
= 4)

die mittlere quadratische Abweichung (RMSE)
1

N 2
NZM(Mi_Oi) (5)
und das Bestimmtheitsmafl R2.

Zur besseren Einordnung der berechneten Metriken wurden
diese zusitzlich fiir die Modellrechnung ohne OI und Kreuzvali-

RMSE =

dierung bestimmt.

Die europiische Luftqualititsrichtlinie 2008/50/EG sieht der-
zeit fiir Modellrechnungen einen Modellqualititsindikator vor,
der als maximale Abweichung bezeichnet wird. Das Modellquali-
titsziel wird beispielsweise fiir die modellierten NO,-Stunden-
mittelwerte als maximale Abweichung von 50 % im Bereich des
Grenzwertes festgelegt. Der Vergleich zwischen Modell und Mes-
sungen erfolgt dabei unabhingig vom betrachteten Zeitpunkt.
Zur Erweiterung dieses wenig ambitionierten Modellqualitits-
zieles wurde vom Forum for air quality modelling in Europe
(FAIRMODE) ein Modellqualititsindikator (MQI) entwickelt,
der aus der Abweichung zwischen Messungen und Modell sowie
anschliefender Normierung mit der Messunsicherheit berechnet
wird. Die Messunsicherheit wird dabei mit einem Faktor skaliert,
der die Strenge des MQI bestimmt. Der MQI wird an einem Mo-
dellqualitatsziel (MQO) gemessen, das zur Erfiillung kleiner als 1
sein muss. Die Messunsicherheit wird schadstoffspezifisch para-
metrisiert. Die Methodik wird im Detail in [16] beschrieben und
ist Gegenstand aktueller Normungsaktivititen auf europdischer
Ebene in CEN/TC 264/WG43 [17]. Die Methodik ist im Delta-
Tool [18] aus FAIRMODE implementiert.

Die Modellqualitit kann mit diesen Metriken nur im Umfeld
der Messstandorte untersucht werden. In Gebieten, in denen das
Messnetz groflere Liicken aufweist, konnen Aussagen zur Mo-
dellqualitdt nur anhand von Analogieschliissen getroffen werden.

4 Ergebnisse
Die Untersuchung der Modellqualitat fiir die Luftschadstoffe
NO,, PM,, und Oj; erfolgte auf Basis der stiindlichen Modell-

und Messwerte und wurde fiir alle Stationen fiir die Belastungs-
regime landlicher, urbaner und suburbaner Hintergrund erstellt.
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Bild 1. Kartendarstellung der NO,-Jahresmittelwerte aus den Ergebnissen der RCG-Simulation ohne Ol (links) und mit Ol (rechts). Quelle: Umweltbundesamt

Zusitzlich wurden die Auswertungen auch fiir Verkehrsstationen
durchgefiihrt, deren Messungen allerdings nur fiir Gebiete aussa-
gekriftig sind, die deutlich kleiner sind als die Gitterweite der
RCG-Rechnung von 2 x 2 km?. Fiir den Vergleich wurden alle
verfiigbaren Messungen fiir jede Stunde iiber alle Stationen im je-
weiligen Belastungsregime gemittelt und fiir diese mittleren Zeit-
reihen die in Abschn. 3 beschriebenen Metriken berechnet. Fiir
den Vergleich wurden sowohl die RCG-Rechnungen ohne OI als
auch die Rechnungen mit OI herangezogen. Zur Veranschau-
lichung des Effektes der OI wird in Bild 1 beispielhaft ein Ver-
gleich der mittleren NO,-Konzentrationsfelder mit und ohne OI
im Jahr 2018 gezeigt. Die Karten verdeutlichen, dass die OI die
RCG-Modellwerte unter Beibehaltung der riumlichen Strukturen
nahezu iiberall erhoht. Die Erhohung ist vor allem im lidndlichen
Hintergrund ausgepragt.

4.1 NO,

Die Modellergebnisse fiir NO, werden beispielhaft anhand
einer Zeitreihe der stiindlich gemessenen und modellierten Kon-
zentrationen an der zufillig ausgewihlten sichsischen Station
Glauchau (stadtischer Hintergrund) im Januar 2018 in Bild 2
dargestellt. Die Messstation befindet sich in einer stidtischen
Umgebung mit lockerer Bebauung ohne gréfere Emissionsquel-
len in unmittelbarer Nihe. Das Gebiet ist schwach orografisch
gegliedert, sodass die meteorologische Situation mit der rdum-
lichen Auflosung der Eingangsdaten in die RCG-Modellrechnung
hinreichend genau beschrieben werden kann. Dennoch sind die
Werte aus der RCG-Modellrechnung ohne OI deutlich geringer
als die Messwerte, was vermutlich auf Unsicherheiten im einge-
henden Emissionskatastet zuriickgefithrt werden kann.
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Bild 2. Zeitreihe der stiindlichen NO,-Konzentrationen in ug/m?im Januar
2018 an einer sachsischen Station im urbanen Hintergrund (Glauchau) fir
Messung (schwarz), Modell (blau) und Modell mit optimaler Interpolation
(orange). Quelle: Umweltbundesamt

Die Werte aus der Kreuzvalidierung der RCG-OI-Rechnung
nihern sich hingegen den beobachteten Werten an.

Zur Quantifizierung der Abweichungen zwischen Modell- und
Messwerten wurden die Metriken aus Abschn. 3 auf Basis des
deutschlandweiten Datensatzes berechnet (Bild 3). Der mittlere
Modell-Bias ist in Bild 3 fiir die unterschiedlichen Belastungs-
regime dargestellt. Fiir die Bereiche im stddtischen Hintergrund
werden die Messungen vom RCG-Modell ohne OI um bis zu
8 pg/m3 unterschitzt. Mit OI hingegen verbessert sich dies deut-
lich auf Werte von hochstens 2 pg/m3. Dies entspricht im nor-

mierten Fall — wie in Bild 3 ersichtlich — bis zu 40 % fiir RCG
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Bild 3. Zusammenfassende Statistik zum Vergleich von Modell- und Messwerten fiir NO,, berechnet aus den Daten fiir die einzelnen Stationen und gemittelt
flr unterschiedliche Belastungsregime in Deutschland fiir 2018. Gezeigt werden die mittlere Abweichung (Bias) oben links, das Bestimmtheitsmaf3 (R?) oben
rechts, die mittlere quadratische Abweichung (RMSE) unten links und die normierte mittlere Abweichung (NMB) unten rechts. Quelle: Umweltbundesamt

und hochstens 5 % fir RCG mit Ol Fiir den lindlichen Hinter-
grund fithrt die OI zu einer leichten Uberschitzung der Werte,
deren Ursache im Rahmen dieser Untersuchung nicht abschlie-
fend geklirt werden konnte. Deutlich schlechter wird der Ver-
gleich fiir die Verkehrsstationen, da das Modell nicht in der Lage
ist, die raumlichen Strukturen entsprechend aufzulgsen.

Dies fiihrt zu einer Unterschitzung von 23 pg/m?® (60 %)
ohne und 17 pg/m?® (46 %) mit OL Die Methode ist demzufolge
nicht fiir die Analyse der kleinrdumigen NO,-Variabilitit in Stra-
Renschluchten geeignet. Ahnliche Schlussfolgerungen kénnen aus
der Auswertung der mittleren quadratischen Abweichungen zwi-
schen Modell und Messung gezogen werden (Bild 3).

Mit den zuvor diskutierten Metriken konnen die absoluten
Konzentrationen aus der Modellrechnung im Vergleich zu den
Messungen bewertet werden. Dies ist vor allem fiir jahrliche Mit-
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telwerte relevant. Fiir die Bewertung der Qualitit des Modells
hinsichtlich der Wiedergabe der zeitlichen Variabilitdt innerhalb
eines Jahres (z. B. Episoden mit hoherer Belastung) bietet sich
dagegen die Berechnung des Bestimmtheitsmafes (R?) zwischen
Modell und Messungen an. Die mittleren Werte fiir das Be-
stimmtheitsmaf} fiir die unterschiedlichen Belastungsregime sind
ebenfalls in Bild 3 dargestellt. Fiir den ldndlichen und stidtischen
Hintergrund liegt das jeweilige Bestimmtheitsmaf} fiir RCG ohne
OI bei etwa 0,60. Die zeitlichen Verldufe der gemessenen und
modellierten Konzentrationen weisen damit eine gewisse Ahn-
lichkeit auf. Mit Ol werden die Modellwerte, insbesondere fiir
den urbanen Hintergrund, deutlich besser und erreichen ein
Bestimmtheitsmafl von iiber 0,90. Somit wird mit der OI die
zeitliche Variabilitdt fiir den landlichen und stddtischen Hinter-
grund sehr gut erfasst. Fiir die verkehrsnahen Stationen werden
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Bild 4. Target-Diagramm aus dem FAIRMODE Delta-Tool mit Modellqualitatsindikator (MQI) fir stiindliche Werte (HD) und Jahresmittelwerte (YR) in
Deutschland fiir 2018. Das linke Diagramm zeigt die Auswertung der RCG-Rechnung mit Ol, das rechte ohne Ol. Quelle: Umweltbundesamt
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Bild 5. Zeitreihe der stiindlichen PM,-Konzentrationen in ug/m®im Januar
2018 an einer sachsischen Station im urbanen Hintergrund (Glauchau) fir
Messung (schwarz), Modell (blau) und Modell mit optimaler Interpolation
(orange). Quelle: Umweltbundesamt

die Bestimmtheitsmafle mit OI ebenfalls besser und liegen bei et-
was unter 0,60 im Vergleich zu 0,25 ohne OL

Eine typische Darstellungsart des MQI aus Abschn. 3 ist das
Target-Diagramm, das fiir die RCG-Rechnungen mit und ohne
Ol in Bild 4 gezeigt wird. Der MQI liegt fiir die RCG-Simulation
ohne OI fiir die Stundenwerte bei 0,77. Fiir die Berechnung mit
Ol ist der MQI-Wert mit 0,60 noch etwas besser. Das MQO ist
somit in beiden Fillen erfiillt. Fiir die Jahresmittelwerte ist das
MQO nur fiir die RCG-Rechnung mit OT erfiillt. Die Ursache fiir
den Unterschied zu stiindlichen Werten liegt darin, dass die
Messunsicherheit, die fiir die Normierung des MQI verwendet
wird, fur Jahresmittelwerte kleiner ist als fiir die Stundenmittel-
werte.

4.2 PM,,

Die Evaluierung der RCG-Rechnung mit OI wurde analog zu
NO, auch fiir PM,, durchgefiihrt. In Bild 5 sind beispielhaft die
an der Station Glauchau im urbanen Hintergrund gemessenen
und modellierten Zeitreihen der PM,,-Konzentration im Januar
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2018 dargestellt. Der Zeitraum war geprigt von Episoden mit
hoheren Feinstaubwerten, die auch das RCG-Modell simuliert.
Die Feinstaubepisoden koénnen teilweise auf lokale Emissions-
quellen in unmittelbarer Nihe der Messstation aber auch auf
Quellen in groferer Entfernung zuriickgefithrt werden, da Fein-
staub auch iiber groflere Distanzen in der Atmosphire transpor-
tiert werden kann. Die Spitzenkonzentrationen — einschlieflich
der an Silvester — konnen dabei nicht wiedergegeben werden.
Deutlich besser werden dagegen die Konzentrationen vom RCG-
Modell mit OI erfasst.

In Bild 6 sind die aggregierten Auswertungen des Bias, nor-
mierten Bias, R und RMSE dargestellt. Das RCG-Modell unter-
schitzt die an ldndlichen und urbanen Hintergrundstationen ge-
messenen PM,,-Konzentrationen mit ca. 6 pg/m3. Die normier-
ten Abweichungen liegen bei Werten zwischen -30 und -40 %.
Mit der RCG-Rechnung mit OI werden die gemessenen Konzen-
trationen um etwa 1 pg/m3 (5 %) unterschitzt. Die grofiten Ab-
weichungen werden fiir verkehrsnahe Standorte ermittelt, die fiir
die reine RCG-Rechnung bei -40 % und fiir RCG mit OI bei etwa
-20 % liegen. Die RCG-OI-Karte ist damit auch fir PM;, im ver-
kehrsnahen stidtischen Bereich ungeeignet.

Die zeitliche Variabilitat der stiindlichen PM,,-Werte wird
vom RCG-Modell mit R? von maximal 0,40 fiir alle Belastungsre-
gime wiedergegeben. Die Ergebnisse sind fiir die RCG-OI-Rech-
nung mit R? {iber 0,90 fiir alle Belastungsregime besser. Auch die
zeitliche Variabilitidt an verkehrsnahen Stationen wird vergleichs-
weise gut wiedergegeben. Eine mdgliche Ursache kann in dem
Umstand begriindet sein, dass Feinstaub im Unterschied zu NO,
iiber grofere Distanzen transportiert werden kann und damit
eine grofraumigere Ausprigung aufweist. Quellen im verkehrsna-
hen Bereich, z. B. aus Reifenabrieb, liefern zwar einen lokalen
Beitrag, den das RCG-Modell nicht erfasst, dies wird aber durch
die nachgeschaltete OI kompensiert.

Die Target-Diagramme fiir PM,, sind in Bild 7 dargestellt.
Fiir die RCG-Rechnung ohne OI wird das Modellqualititsziel so-
wohl fiir die stiindlichen als auch fiir die jahrlichen Werte knapp
verfehlt. Im Gegensatz dazu wird das Modellqualititsziel fiir die
RCG-Rechnung mit O mit MQI kleiner 0,50 erfiillt.
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Bild 6. Zusammenfassende Statistik zum Vergleich von Modell- und Messwerten fiir PM,; berechnet aus den Daten fiir die einzelnen Stationen und gemittelt
flr unterschiedliche Belastungsregime in Deutschland fiir 2018. Gezeigt werden die mittlere Abweichung (Bias) oben links, das Bestimmtheitsmaf3 (R?) oben
rechts, die mittlere quadratische Abweichung (RMSE) unten links und die normierte mittlere Abweichung (NMB) unten rechts. Quelle: Umweltbundesamt

4.3 Ozon

Die Ozonkonzentration in der Auflenluft folgt aufgrund der
strahlungsabhingigen Ozonchemie iiblicherweise einem ausge-
prigten Tagesgang mit hoheren Werten am Tag und niedrigeren
Werten in der Nacht. In Bild 8 sind Zeitreihen der modellierten
und gemessenen Ozonkonzentrationen an einem zufillig ausge-
wihlten vorstddtischen Standort in Elsterwerda in Deutschland
fiir August 2018 dargestellt. Die Messstation befindet sich in
einem vorstidtischen Wohngebiet in ca. 100 m Entfernung von
einer Bundesstrafle als wesentliche Emissionsquelle. Dieser
Standort wurde fiir den Vergleich mit den Modelldaten heran-
gezogen, da die sommerlichen Ozonspitzenkonzentrationen auf-
grund der Ozonchemie in Verbindung mit Stickoxiden aus dem
Verkehr insbesondere im stidtischen und vorstidtischen Hinter-

286

grund auftreten. Das RCG-Modell ohne OI erfasst den zeitlichen
Verlauf der Messungen, gibt die Minimal- und Maximalwerte je-
doch nicht korrekt wieder.

Mit der OI werden insbesondere die tiglichen Spitzenkonzen-
trationen besser erfasst. Eine Auswertung der maximalen 8-Stun-
den-Mittelwerte in den Sommermonaten Juni, Juli und August
ergab, dass das RCG-Modell fiir lindliche und stidtische Hinter-
grundstationen um etwa 15 % unterschitzt. Mit der OI liegt die
Unterschitzung des Modells bei nur noch etwa 8 %. Die OI fiihrt
damit auch zu einer deutlichen Verbesserung bei der Erfassung
von Uberschreitungstagen des maximalen 8-Stunden-Mittelwer-
tes von 120 pg/m?3.

Der absolute und normierte Modellbias fiir die unterschied-
lichen Belastungsregime und fiir alle Stundenmittelwerte im Jahr
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Bild 7. Target-Diagramm aus dem FAIRMODE Delta-Tool mit Modellqualitatsindikator (MQI) fir stiindliche Werte (HD) und Jahresmittelwerte (YR) in
Deutschland fiir 2018. Das linke Diagramm zeigt die Auswertung der RCG-Rechnung mit Ol, das rechte ohne Ol. Quelle: Umweltbundesamt

sind in Bild 9 dargestellt. Im Falle der RCG-Rechnung ohne OI
ergibt sich fur die lindlichen und stadtischen Hintergrundstatio-
nen eine Abweichung von bis zu 30 % im Mittel tiber alle Stun-
denwerte. Dies ist hauptsichlich auf die Uberschitzung der
nichtlichen Ozonminima zuriickzufithren. Mit OI kann die RCG-
Rechnung deutlich verbessert werden, so dass die Abweichung im
Mittel nur noch bei hochstens 10 % liegt. Fiir die wenigen Ver-
kehrsstationen ergibt sich fiir beide Modellrechnungen eine deut-
lich hohere positive Abweichung. Wie bereits fiir PM,, und NO,
festgestellt wurde, ist das Modell aufgrund der Auflésung unge-
eignet, die kleinrdumige Variabilitdt an verkehrsnahen Standorten
wiederzugeben. In Bild 9 ist zudem das Bestimmtheitsmafl zwi-
schen Ozonmessung und Modellrechnungen dargestellt. Darin
wird deutlich, dass sich mit der OI die Simulation der zeitlichen
Variabilitit deutlich verbessert. Mit der OI zeigt sich ein sehr gu-
ter statistischer Zusammenhang mit R2 > 0,90 fiir alle Belastungs-
regime. Fiir die Modellrechnung ohne die OI liegt R? dagegen bei
0,60. Der Modellqualititsindikator nach FAIRMODE wird
fiir Ozon fiir die maximalen 8-Stunden-Mittelwerte berechnet
(Bild 10). Die Werte von MQI zeigen, dass die Korrektur mittels
OI zu besseren Modellergebnissen fithrt. MQO ist aber auch fiir
die RCG-Rechnung ohne OI erfiillt.

5 Ausblick

Die RCG-Rechnungen basieren gegenwirtig auf aktuellen
nationalen Emissionen, allerdings besteht fiir die europiischen
Daten auflerhalb Deutschlands Aktualisierungsbedarf. Fiir diese
Eingangsdaten ist ein Update auf anthropogene Emissionen aus
dem Copernicus Atmosphirendienst (CAMS) [19] vorgesehen.
Dieser Emissionsdatensatz basiert auf aktuelleren Informationen
zur raumlichen Verteilung der Quellen als die derzeit in RCG
verwendeten Daten. Die Emissionen aus dem CAMS basieren
auflerdem auf nationalen Berichterstattungen und aktuellen
wissenschaftlichen Erkenntnissen. Sie werden fiir den operatio-
nellen Betrieb der CAMS-Modelle regelmifig aktualisiert. Die
sektoralen und linderspezifischen Zeitprofile (Jahres-, Wochen-
und Tagesginge) der Emissionen im RCG-Modell werden aktua-
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Bild 8. Beispielzeitreihe der stiindlichen O, Konzentrationen in ug/m?im
August 2018 an einer brandenburgischen Station im vorstadtischen Hinter-
grund (Elsterwerda) fiir Messung (schwarz), Modell (blau) und Modell mit
optimaler Interpolation (orange). Quelle: Umweltbundesamt

lisiert. Dies wird derzeit in einem Forschungsvorhaben unter-
sucht, dessen Ergebnisse 2021 zur Verfiigung stehen werden.

In den RCG-Modellrechnungen werden natiirliche Emissio-
nen, z. B. aus Waldbrinden oder Saharastaub, nicht beriicksich-
tigt, obwohl diese signifikant zur Luftschadstoffbelastung beitra-
gen konnen. Um die Beschreibung des Eintrages von Luftschad-
stoffen in das Modellgebiet iiber Deutschland zu verbessern, wer-
den in Zukunft die Randbedingungen aus den europiischen
CAMS-Ensemble-Liufen verwendet. Damit wird ein deutlich
groflerer Erfahrungsschatz zur Luftschadstoffsituation in Europa
in die nationale Betrachtung einfliefen.

6 Zusammenfassung und Schluss-
folgerungen

Das RCG-Modell erfasst fiir die Luftschadstoffe PM,, NO,

und Oj bereits ohne OI den zeitlichen Verlauf der Messungen, ist
jedoch nicht in der Lage, die Minimal- und Maximalwerte wie-
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Bild 9. Zusammenfassende Statistik zum Vergleich von Modell- und Messwerten flir Ozon berechnet aus den Daten fiir die einzelnen Stationen und gemit-
telt fir unterschiedliche Belastungsregime in Deutschland fiir 2018. Gezeigt werden die mittlere Abweichung (Bias) oben links, das BestimmtheitsmaR (R?)
oben rechts, die mittlere quadratische Abweichung (RMSE) unten links und die normierte mittlere Abweichung (NMB) unten rechts.

Quelle: Umweltbundesamt

derzugeben. Mit der OI werden die Schwankungen und auftre-
tenden Spitzen deutlich besser beschrieben. In der Tabelle wird
eine zusammenfassende Auflistung der Modellqualitidtsparameter
fiir die Modellrechnung mit OI getrennt nach unterschiedlichen
Schadstoffen und Belastungsregimen gegeben. Fiir die Luftschad-
stoffe PM,,, NO, und O; kann die RCG-Simulation mit der OI
erheblich verbessert werden. Der Modellfehler liegt fiir die Belas-
tungsregime lindlicher, stidtischer und vorstidtischer Hinter-
grund iiberwiegend unter 10 %. Auch der zeitliche Verlauf der
simulierten Luftschadstoffkonzentration und damit das Auftreten
und die Hohe der Spitzenkonzentrationen wird mit der OI ver-
bessert. Die nach der Richtlinie 2008/50/EG geforderte Modell-
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qualitdt wird in allen Fillen erreicht. Das etwas strengere Modell-
qualitétsziel nach FAIRMODE ist ebenfalls erfiillt. Die Werte fiir
die verkehrsnahen Standorte werden nicht aufgefiihrt, da das
Modell nicht fiir eine kleinrdumige Interpretation geeignet ist
(siche Abschn. 3). Diese Untersuchung konnte zeigen, dass die
Methode der RCG-Luftschadstoffsimulation mit einer nachge-
schalteten OI geeignet ist, die flichendeckende Luftschadstoffbe-
lastung mit Ausnahme der kleinrdumigen Variabilitit auszuwer-
ten und im UBA-Kartendienst darzustellen. Weitere Verbesserun-
gen dieses Datenproduktes sind in Zukunft mit der Verwendung
von Daten aus CAMS zu erwarten.
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Bild 10.Target-Diagramm aus dem FAIRMODE Delta-Tool mit Modellqualitatsindikator (MQl) fir stiindliche Werte (HD) und Jahresmittelwerte (YR) in
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Tabelle. Modellqualitét der RCG-Ol-Rechnung fiir die Luftschadstoffe PM,;, NO, und O, in Deutschland fiir 2018, abgeleitet mit der Methode der Kreuzvali-
dierung. Die maximale Unsicherheit nach der Richtlinie 2008/50/EG bezieht sich fiir Ozon auf die Informationsschwelle von 180 pg/m3 fiir den maximalen

8-Stunden-Mittelwert (50 %) und fir NO, und PM,, auf Stundenwerte (50 %) bzw. Tageswerte. MQl wird bei NO, fiir Stundenwerte, bei PM,, fiirTageswerte
und bei O, fiir maximale 8-Stunden-Mittelwerte angegeben.

Anzahl der | Normierte Abweichung Modell
Stationen vs. Messung (NMB) in %
64

Feinstaub (PM;) landlich =f3
suburban 57 -6,5
stédtisch 101 -4,3
Stickstoffdioxid (NO,) landlich 76 1273}
suburban 67 -9,4
stédtisch 108 =7/ &
Ozon (O3) landlich 82 -2,6
suburban 69 8,4
stadtisch 91 8,8
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