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1 Einfdhrung

Die bisherigen Anwendungen von chemischen Transportmodellen haben gezeigt, dass die
Modelle inzwischen weit genug entwickelt sind, um ihren Einsatz fir die Kontrolle der
Luftqualitdt und fir eine MalRnahmenplanung zu rechtfertigen. Die EU-Rahmenrichtlinie
96/62/EG uber die Beurteilung und die Kontrolle der Luftqualitat (EU, Amtsblatt der Euro-
paischen Gemeinschaften, 1996) berlcksichtigt diese Tatsache und gestattet ausdriicklich zur
Erstellung einer Ausgangsbeurteilung zur Luftqualitat, zu deren spéteren regelméRigen Be-
urteilung sowie implizit zur Erstellung von Malnahmenplanen den Einsatz von Modellen.

Danach kénnen Modelle eingesetzt werden

e Zur rdumlichen Darstellung der Schadstoffverteilung in allen Skalenbereichen (Nati-
onal, Ballungsgebiet, Strae), insbesondere in Gebieten, wo die Schadstoffkon-
zentrationen unter der jeweiligen Oberen Beurteilungsschwelle liegen.

e Zur Prognose der Wirksamkeit von Malinahmen.

Nach den Verpflichtungen der EU-Richtlinien missen die zustdndigen Behorden fur Gebiete
und Ballungsrdume, in denen die Werte eines oder mehrerer Schadstoffe die Immissions-
grenzwerte Uberschreiten, Luftreinhaltepldne und Aktionsplane entwickeln, die letztendlich
zur Einhaltung der Grenzwerte fiihren sollen. Insbesondere in solch einer MaRnahmenpla-
nung ist der Einsatz von Modellen unerlésslich, da die Auswirkungen von MalRnahmen auf
die Luftqualitat nicht Giber Messungen bestimmt werden kdnnen.

Damit ein Modell fir die Belange der EU-Richtlinien zur Luftqualitat eingesetzt werden
kann, muss es den in den Richtlinien definierten Datenqualitdtsanforderungen gentigen. In
den entsprechenden Anhangen der Richtlinien sind die Datenqualitétsziele aber nur sehr all-
gemein und nicht eindeutig formuliert.

In den Richtlinien wird im Gegensatz zur VVorgehensweise bei der Messung weder eine Re-
ferenzmethode fur die Modellierung genannt noch gibt es eine néhere Spezifikation der an-
wendbaren Modelltypen. Es werden jedoch analog zur Messung Anforderungen an die Min-
destgenauigkeit der Modellergebnisse gestellt.

Die Bestimmung der Modellgiite soll dabei in folgender Weise erfolgen: ,,Die Genauigkeit
von Modellberechnungen und objektiven Schatzungen ist definiert als die groRte Abwei-
chung der gemessenen und berechneten Konzentrationswerte Uber den betreffenden Zeit-
raum in Bezug auf den Grenzwert, ohne dass die zeitliche Abfolge der Ereignisse bertick-
sichtigt wird“. Die Gutekriterien fir die Genauigkeit beruhen auf stoffabhangigen und mit-
telungszeitraumbezogenen prozentualen Toleranzgrenzen. Insgesamt ist diese Anleitung aber
nicht eindeutig interpretierbar und bedarf fur eine praxisgerechte Umsetzung weiterer Kla-
rung.

In dieser Arbeit wird daher versucht, die Vorgaben der EU-Richtlinien zu konkretisieren und
Kriterien zu formulieren, die zum Nachweis der von den EU-Richtlinien verlangten Genau-
igkeit von Modellrechnungen benutzt werden kénnen. Es werden verschiedene Mafe vorge-
schlagen und anhand einer europaweiten Anwendung des chemischen Transportmodells
REM-CALGRID (RCG) auf das gesamte Jahr 2002 und eines Vergleichs der Modellergeb-
nisse mit Messungen aus den deutschen Messnetzen diskutiert. Der Schwerpunkt der Unter-
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suchung liegt in der Umsetzung der Genauigkeitsmale fir die Schadstoffe O3, PM10, SO,
und NOa.

Ziel der in diesem Bericht vorgestellten Arbeiten ist jedoch nicht die allgemeine Evaluierung
des REM-CALGRID-Modells. Das Modell wird hier lediglich zur Demonstration der Be-
deutung verschiedener FehlermaRe fiir Glite von Modellergebnissen benutzt. Die vorge-
schlagenen Malie sind so formuliert, dass sie auf jedes Modell angewendet werden kénnen,
das in der Lage ist, die von den EU-Richtlinien geforderte Aufldsung von einer Stunde bis
zu mindestens einem Jahr zu liefern. Grundsétzlich sind die GitemaRe fir Modellrechnun-
gen in allen Skalenbereichen anwendbar, auch wenn sie hier nur fiir eine grofRraumige An-
wendung diskutiert werden.

In Kapitel 2 werden zuerst die in den EU-Richtlinien definierten Anforderungen an die Mo-
dellrechung diskutiert und interpretiert. Kapitel 3 beinhaltet die verschiedenen Ansatze und
Uberlegungen fiir eine praxisorientierte Modellevaluierung. In Kapitel 4 werden dann die
vorgestellten GutemaRe fir die Rechnungen mit dem REM-CALGRID-Modell in der grof3-
raumigen Skala fir das Jahr 2002 an den deutschen Messstationen bestimmt und ausgewer-
tet.

Im Kapitel 5 wird diskutiert, inwieweit Unzul&nglichkeiten der Beobachtung die Ermittlung
der Modellglte beeinflussen. Die Richtlinie geht bei der Modellgltebestimmung nicht auf
diese Unzulénglichkeiten ein, obwohl durch sie auch fur ein hypothetisch perfektes Modell
im Vergleich mit Messungen immer ein Modellfehler ermittelt werden wiirde. Dadurch wird
eine untere Schranke fur diesen Modellfehler und damit ein Schwellenwert fir die erreichba-
re Modellgte festgelegt. Sie kann als MaR verwendet werden, zu der die ermittelte Giite des
untersuchten Modells in Beziehung gesetzt wird. Die wichtigste Unzulénglichkeit der Mes-
sung ist deren beschrankte bzw. unbekannte raumliche Représentativitat. Weiterhin wird
untersucht, wie weit der erlaubte Messdatenausfall von bis zu 10% den Modellfehler beein-
flussen kann. Der Bericht schliel3t mit einer Zusammenfassung der gewonnenen Ergebnisse.
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2 Die Anforderungen der EU-Richtlinien an die
Modellierung

2.1 Die Grenzwertbetrachtung

Die Zielvorstellungen bezuglich der Luftglte werden in den EU-Richtlinien mit Hilfe von
Ziel- oder Grenzwerten ausgedriickt, deren Einhaltung vom Gesetzgeber innerhalb eines
Zeitrahmens, d.h. bis 2005 oder 2010 gefordert wird. Die Grenzwerte beziehen sich auf ver-
schiedene Mittelungszeitraume, die von einer Stunde, 8 Stunden, 24 Stunden bis zu einem
Jahr reichen. Damit werden die kurz- und langfristigen Wirkungen der Immission auf die
menschliche Gesundheit und die Vegetation erfasst.

Die Grenzwerte setzten sich aus einer Konzentrationsschwelle und einer zuléssigen Anzahl
von Uberschreitungen® innerhalb eines Jahres zusammen. Dies bedeutet, dass ein Konzentra-
tionsmaR und ein Haufigkeitsmall (Perzentilwert) den Grenzwert auszeichnen. Neben den
Grenzwerten, die einzuhalten sind, fuhrt die Rahmenrichtlinie 1999/30/EC fir NO,, SO,
PM10 und Blei (EU, 1996), eine System von oberen und unteren Beurteilungsschwellen ein.
Mit der Uberschreitung dieser Schwellen sind gewisse Vorgaben verbunden, die die zeitliche
und raumliche Messdichte sowie die Anwendung von weiteren Methoden der Luftgutebe-
wertung wie Modellierung und objektive Schatzungen betreffen. Die Beurteilungsschwellen
entsprechen einer Verringerung der Konzentrationsschwelle des Grenzwertes; die Anzahl
der zulassigen Uberschreitungen ist jedoch die gleiche wie bei den einzuhaltenden Grenz-
werten.

Die Grenzwerte fir die betrachteten Stoffe sind in den Tochterrichtlinien der EU-Rahmen-
richtlinie zur Luftqualitat festgelegt und in Tabelle 1 zu finden.

KOMPONENTE ART DES MITTEL KONZENTRA- | ZULASSIGE ANZAHL VON GRENZWERT
SCHWELLENWER- UBER TIONSSCHWEL-| UBERSCHREITUNGEN EINZUHALTEN BIS
TES LE
SO, Grenzwert zum Ge- 1h 350 pg/m3 24 x [ Jahr 1.1.2005
sundheitsschutz (99.73- Perzentil)
Grenzwert zum Ge- 24 h 125 pg/ms 3 x/Jahr 1.1.2005
sundheitsschutz (99.18- Perzentil)
Grenzwert zum Oko- 1 Jahr 20 pg/m? - sofort
systemschutz Winterhj.
PM 10 Grenzwert zum Ge- 24 h 50 pg/ms3 35 x / Jahr 1.1.2005
sundheitsschutz (90.41- Perzentil)
1 Jahr 40 pg/m3 -- 1.1.2005
Richtgrenzwert zum 24 h 50 pg/m? 7 x [ Jahr 1.1.2010
Gesundheitsschutz (98.08- Perzentil)
1 Jahr 20 pg/ms3 -- 1.1.2010

! Fir die jahresmittelwertbezogenen Grenzwerte ist die Anzahl der erlaubten Uberschreitungen null.
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KOMPONENTE ART DES MITTEL KONZENTRA- | ZULASSIGE ANZAHL VON GRENZWERT
SCHWELLENWER- UBER TIONSSCHWEL-| UBERSCHREITUNGEN EINZUHALTEN BIS
TES LE
NO; Grenzwert zum Ge- 1h 200 pg/m3 18 x / Jahr 1.1.2010
sundheitsschutz (99.79- Perzentil)
1 Jahr 40 pg/ms -- 1.1.2010
Ozon Zielwert zum Ge- 8h 120 pg/m3 an 25 Tagen im 3 Jahres- 1.1.2010
sundheitsschutz mittel (93.15- Perzentil)
Langfristziel zum 8h 120 pg/m3
Gesundheitsschutz
Zielwert zum Vegeta-| AOT40 18.000 pg/ms3h 1.1.2010
tionsschutz Mai - Juni

Langfristziel zum AQOT40 6.000 pg/m3h
Vegetationsschutz Mai - Juni

Informations- 1h 180 pg/m3
schwelle
Alarmschwelle 1h 240 pg/m3 --

Referenzwert  zum| AOT40 20.000 pg/m3h -
Schutz der Walder Apr.-Sept.

Tabelle 1 Ziel- bzw. Grenzwerte fiir Ozon, PM10, NO, und SO, nach den EU-Richtlinien

2.2 Aufgabe der Modellierung

In der EU-Rahmenrichtlinie ber die Beurteilung und die Kontrolle der Luftqualitidt (EU,
1996) werden Modellrechnungen und objektive Schéatzungen als Methoden zur Beurteilung
in Artikel 6, Absatz 2 und 3 genannt: ,,Die vorgesehenen Messungen kénnen durch Modell-
rechnungen ergénzt werden, um angemessene Informationen Uber die Luftqualitat zu lie-
fern.” Den Modellrechnungen und objektiven Schatzungen wird dabei besonders der Bereich
unter dem Grenzwert zugewiesen (Absatz 3). Nicht direkt genannt wird die Modellrechnung
als Hilfsmittel fir die Erstellung von Malinahmenplanen, falls die Luftgute nicht den Vorga-
ben entspricht. Insbesondere in der MaRnahmenplanung erscheint der Einsatz von Modellen
aber unerlésslich, da die Auswirkungen von Malinahmen auf die Luftqualitat nicht Uber
Messungen bestimmt werden kdnnen.

In der Tochterrichtlinie 1999/30/EG (ber die Grenzwerte fiir SO,, NO,, PM10 und Blei (EU,
1999) wird der Modellrechnung und der objektiven Schatzung vorrangig das Belastungsni-
veau unterhalb der oberen und unteren Beurteilungsschwelle zugewiesen. In Artikel 2, Punkt
13 wird die obere Beurteilungsschwelle* definiert als ,,einen Wert unterhalb dessen ... eine
Kombination von Messungen und Modellrechnungen zur Beurteilung der Luftqualitit ange-
wandt werden kann®. Weiterhin definiert Punkt 14 die untere Beurteilungsschwelle als ,,ei-
nen Wert ... unterhalb dessen fur die Beurteilung der Luftqualitat nur Modellrechnungen
oder Techniken der objektiven Schatzung angewandt zu werden brauchen®. Dabei ist laut
Tochterrichtlinie darauf zu achten, dass eine angemessene rdumliche Auflésung gewahlt
wird (Artikel 7, Absatz 3). Die Werte der oberen und unteren Beurteilungsschwellen werden
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in Anhang 1, Abschnitt 5, stoff- und grenzwertspezifisch festgelegt und betragen 40-50%
und 60-80% des Grenzwertes fir die untere bzw. die obere Beurteilungsschwellen.

Die Methodik der oberen und unteren Beurteilungsschwellen wird in der Tochterrichtlinie
2002/3/EG uber den Ozongehalt der Luft nicht eingefihrt (EU, 2002). Die Ozon-Modellie-
rung wird hier erganzend zu Messungen erlaubt, falls Messungen nicht fur den geforderten
Beurteilungszeitraum von 5 Jahren vorliegen. Weiterhin kénnen Modellrechnungen auch
Messungen ersetzen bzw. ,,die in Anhang V Abschnitt | festgelegte Gesamtzahl der Probe-
nahmestellen* (Artikel 9, Abschnitt 1) verringern, falls - zusammen mit anderen Forderun-
gen - die ,,zusatzlichen Methoden (Modellierung oder orientierende Messung) ein angemes-
senes Informationsniveau fiir die Beurteilung der Luftqualitat in Bezug auf die Zielwerte
sowie die Informations- und Alarmschwellen zur Verfligung stellen,, (Artikel 9, Abschnitt 1,
Punkt a) und weiterhin ,,die rdumliche Auflésung anderer Techniken (Modellierung oder
orientierende Messung) ausreicht, um die Ozonkonzentration im Einklang mit den in An-
hang VII Abschnitt | festgelegten Datenqualitdtszielen zu ermitteln* (Artikel 9, Abschnitt 1,
Punkt b).

Diese Ausfiihrungen bedeuten, dass bei Ozon die Modellierung auch im und tUber dem Ni-
veau der Grenzwertlberschreitung zur Luftgltebewertung anwendbar ist. Der héhere Stel-
lenwert der Modellierung in der Ozon-Richtlinie in Vergleich zu 1999/30/EG ist auch an
dem Umstand zu erkennen, dass 1. der Vergleich der Modellrechnung mit Beobachtungen
explizit in Artikel 11 zur Uberpriifung und Berichterstattung verlangt wird und, dass 2. ein
Ziel der geforderten Messung von Ozonvorlauferstoffen das verbesserte Prozessverstandnis
und die Evaluierung photochemischer Modelle ist (Anhang VI).

Neben der Beurteilung der Luftglte stellt die in der EU-Rahmenrichtlichtlinie 96/62/EG
geforderte Erstellung von MaRnahmeplinen (Artikel 7) bei Uberschreitung von Grenzwerten
ein weiteres wichtiges Anwendungsgebiet fur Modellrechnungen dar. Mit den MaRnahmen
soll sichergestellt werden, dass Grenzwertiiberschreitung bis zu dem festgelegten Termin im
Jahr 2005 oder 2010 nicht mehr auftreten. Modelle sind fur die MaRnahmenplanung unver-
zichtbar, da mit ihnen die Wirkung immissionsmindernder MalRnahmen abgeschatzt werden
kann. Die Modellierung findet aber in diesem Zusammenhang keine explizite Erwdhnung in
der Rahmenrichtlinie und den Tochterrichtlinien. Die Mallnahmen mdissen jedoch nach Arti-
kel 7 (96/62/EC) ,,einem integrierten Ansatz zum Schutz von Luft, Wasser und Boden Rech-
nung tragen* und ,,dirfen keine gréReren Beeintrachtigungen der Umwelt in den anderen
Mitgliedstaaten verursachen. Weiterhin muss der Mallnahmenplan laut Anhang IV eine
»Schatzung der zu erwartenden Verbesserung der Luftqualitat und der fir die Verwirkli-
chung dieser Ziele vorgesehenen Frist* enthalten.

Es scheint deshalb folgerichtig, die Planung von kosteneffizienten MaRnahmen zur Errei-
chung der langfristigen und kurzfristigen Ziele mit Modellrechungen zu unterstiitzen. Eine
Eignung des Modells zu Berechnung von Emissionsszenarien erscheint demzufolge eine
sinnvolle Forderung an die Modellgite.
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2.3 Festlegung von allgemeinen Mindestanforderungen an die
Modellrechnung

Die Rahmenrichtlinie erwahnt keine Referenzmethode fur die Modellierung und sie gibt
genauso wenig eine nahere Spezifikation der anwendbaren Modelltypen (Eulersche CTM,
GauBR—Modelle, Lagrangesche Modelle, Statistische Modelle) an. Aus der gestellten Aufgabe
der Modellierung von Uberschreitungen von Grenzwerten und den Beurteilungsschwellen
sowie der implizit formulierten Aufgabe der MaRnahmenplanung im Falle der Uberschrei-
tungen konnen jedoch allgemeine Modellkriterien abgeleitet werden. Diese sind die Vor-
raussetzung fir die Anwendbarkeit der Modelle im Sinne der EU-Richtlinien unabhangig
von den Genauigkeitsanforderungen. Die Modelle miissen in der Lage sein:

1. die geforderte zeitliche Auflésung der verschiedenen KenngréRen von Stundenmit-
telwerten (SO,, NO,, O3), 8h-Stundenmitteln (O3), Tagesmitteln (PM10) bis zu Jah-
resmitteln zu bestimmen,

2. Simulationen fir den gesamten Bezugszeitraum von meist einem Jahr aber auch fur 3
und 5 Jahre bei Ozon durchzufiihren (Rechenzeitaufwand, Emissionsdaten, meteo-
rologische Daten),

3. die Immissionsdaten in der Referenzhéhe der Messung (1,5 — 4 m) zu liefern (Grenz-
wertdefinition, Evaluierung),

4. die Immission in der geforderten raumlichen Auflésung von ca. 15 m (Verkehr nach
99/30/EC), einigen Kilometern (Stadtischer Hintergrund) bis zu mehren 10 km zu be-
rechnen,

5. Gebiete, die vom verkehrsnahen Regime uber den Ballungsraum bis zur kontinenta-
len Skala (10.000 km nach 2002/3/EC) reichen, zu erfassen,

6. zum Zweck der Mallnahmenplanung Emissionsszenarien plausibel in Immissionsan-
derungen zu Uberfihren.

Die Gesamtheit der Modellanforderungen 1 — 6 ist beim heutigen Stand der Modellentwick-
lung nur sehr schwer von einem einzigen Modell erflllbar. Die schwierigsten Punkte sind
die hohen Anforderungen an die rdumliche Modellauflésung und die GebietsgroRe. Das
Hauptproblem ist dabei die Bereitstellung der zum Betreiben der Modelle benétigten Emis-
sionsdaten und meteorologischen Felder in der notwendigen Genauigkeit und Aufldsung.
Der numerische Aufwand, der auch noch von der Lange des Bezugszeitraums abhangt, wird
in den ndchsten Jahren durch schnellere Rechner sicherlich besser verkraftbar sein.

Der derzeitige Ansatz zur skalenlbergreifenden Modellierung der Immission ist das Koppeln
(,,Nesting*) von Modellen mit verschiedener Auflésung, wobei die Ergebnisse fir die gro-
bere Skala als Randbedingungen fur die feinskaligere Modellierung benutzt werden. Im
Rahmen des FE-Vorhabens 29841252 ,,Modellierung und Prifung von Strategien zur Ver-
minderung der Belastung durch Ozon* und des FE-Vorhabens 29943246 ,,Entwicklung eines
Modellsystems fiir das Zusammenspiel von Messung und Rechnung fir die bundeseinheitli-
che Umsetzung der EU-Rahmenrichtlinie Luftqualitat” wurde solch eine genestete Modell-
kette auf der Basis des chemischen Transportmodells REM-CALGRID (RCG) entwickelt
und angewandt (Stern, 2003, Stern et al., 2003).

Die zeitliche Minimalauflésung von einer Stunde entspricht der von Eulerschen CT-Model-
len, die die zeitlichen Anderungen der Immission auf der Basis der relevanten physika-
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lisch/chemischen Prozesse simulieren. Modelle mit langeren Mittelungsintervallen oder Sta-
tionaritatsannahmen (z.B. immissionsklimatologische Gaul3-Modelle) missen auf statisti-
sche Beziehungen zuriickgreifen, um die Uberschreitung von Grenzwerten der Stunden- oder
Tagesmittelwerte zu ermitteln (Hogrefe, 2001). Dieses Vorgehen widerspricht aber dem An-
satz der Richtlinie, fir einen Stoff sowohl Lang- und Kurzzeitmittel als Grenzwerte fir den
Gesundheitsschutz zu definieren. Wirde eine feste Beziehung zwischen Lang- und Kurz-
zeitmittel hinsichtlich der Werte und der Schadenswirkung bestehen, so wiirde die Festle-
gung eines Langzeit-Grenzwertes genlgen.

Emissionsszenarien zur MaRnahmenplanung kénnen nur mit Modellen durchgefihrt werden,
bei denen die Emission explizit berticksichtigt wird. Ein wichtiger und in der Rahmenrichtli-
nie fast vollkommen vernachlassigter Punkt ist jedoch der Einfluss der Jahreswitterung auf
die Immission. Er findet nur bei Ozon (2003/3/EC) Beruicksichtigung, da hier der Bezugs-
zeitraum auf 3 bzw. 5 Jahre ausgedehnt wird, um zwischenjahrliche Schwankungen der Wit-
terung auszugleichen. In Anwendungen des RCG-Modells auf einen langjahrigen Zeitraum
mit getrennten Emissions- und Meteorologie-Szenarien konnte jedoch der groRe Einfluss der
meteorologischen Variabilitat auf die Mittelwerte und Maxima gezeigt werden (Flemming
und Stern, 2004). Es erscheint fir die Mallnahmenplanung unumgénglich zu sein, auch die
Verdnderung der Grenzwerttiberschreitungen durch die Wettervariabilitat zu bertcksichti-
gen. CT-Modelle, die die Wettervariabilitat bertcksichtigen kdnnen, sind hierfiir das geeig-
nete Instrumentarium.

2.4 Genauigkeitsanforderungen der Tochterrichtlinien

Die hier betrachteten Tochterrichtlinien (fur Ozon und fiir SO2, NO,, PM10 und Blei) defi-
nieren im Gegensatz zur Messung keine Referenzmethode fur die Modellierung. Es werden
jedoch anlog zur Messung Anforderungen fur die Datenqualitétsziele der Modellierung von
Ozon nach 2003/3/EG Anhang VII und von NO,, PM10 und SO, nach 1999/30/EG, Anhang
V111 festgelegt. Dabei werden in Abhéngigkeit vom Mittelungsintervall der Grenzwerte (1h,
8h, 24h, 1 Jahr) prozentuale Mindestgenauigkeiten gefordert, die in Tabelle 2 aufgefuhrt
sind.

Ozon NO2 PM10 |SO2
Stundenwerte 50% 50-60% 50-60%
Tagesmittel/ 50% - * -
8h Tagesmaximum (O5)
Jahresmittel - 30% 50% 30%

Tabelle 2 Geforderte Genauigkeit der Modellrechung (Datenqualitétsziel) fir Ozon nach 2003/3/EG
Anhang VII und fir NO,, PM10 und SO, nach EC 1999/30/EG Anhang VIII. * noch nicht festgelegt.

Die Bestimmung der Modellgiite soll dabei in folgender Weise erfolgen: ,,Die Genauigkeit
von Modellberechnungen und objektiven Schatzungen ist definiert als die groRte Abwei-
chung der gemessenen und berechneten Konzentrationswerte Uber den betreffenden Zeit-
raum in Bezug auf den Grenzwert, ohne dass die zeitliche Abfolge der Ereignisse beriick-
sichtigt wird“. In der englischen Fassung steht: ,, The uncertainty for modelling and objective
estimation is defined as the maximum deviation of the measured and calculated concentra-
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tion levels, over the period for calculating the appropriate threshold, without taking into ac-
count the timing of the events.”

Fur die nicht jahresmittelwertbezogenen Grenzwerte ist diese Anleitung in beiden Fassungen
nicht eindeutig interpretierbar und bedarf weiterer Klarung. Als unklar erweist sich der Zu-
satz ,,ohne dass die zeitliche Abfolge der Ereignisse berticksichtigt wird“. Das Aufgeben der
zeitlichen Zuordnung von Messung und Rechnung ergibt in Verbindung mit der Maximal-
forderung ein nicht sinnvolles QualitdtsmaR, da die grofite Differenz zwischen Messung und
Rechnung ohne Zeitbezug der Differenz aus dem Maximum der Messung und dem Mini-
mum der Modellrechung (oder umgekehrt) entsprechen mdisste.

Die Aufgabe der zeitlichen Zuordnung lasst vermuten, dass damit die Ubereinstimmung in
den Haufigkeitsverteilungen untersucht werden soll. Dies ist plausibel, da nach der EU-
Rahmenrichtlinie nur die Tatsache und nicht der Zeitpunkt der Grenzwertlberschreitung
innerhalb des Bezugszeitraumes (z.B. 1 Jahr, 3 Jahre oder Winterhalbjahr) von Bedeutung
ist. FUr die Mindestgenauigkeit der Stunden- oder Tageswerte mussen alle Perzentile bzw.
der gesamt Wertebereich der Konzentrationen untersucht werden. Dabei sollten die hohen
Perzentile, die den erlaubten Uberschreitungshaufigkeiten entsprechen, von besonderem In-
teresse sein. Die jahresmittelwertbezogenen Grenzwerte liefern eine FehlermaR, das bereits
die Ubereinstimmung hinsichtlich des Schwerpunkts der Haufigkeitsverteilung, d.h. der Mit-
telwerte, beschreibt.

Die geforderte Mindestgenauigkeit ist relativ formuliert, es erfolgt jedoch keine Angabe zu
welchem Wert die ,,groRte Abweichung” ins Verhéltnis gesetzt werden muss, um eine pro-
zentuale Angabe fir die Mindestanforderung zu erhalten. Es ist jedoch anzunehmen, dass es
sich dabei um den entsprechenden Messwert handelt. Die einzuhaltende Reihenfolge bei der
Bestimmung der ,,gréBten Abweichung® ist ebenfalls nicht klar formuliert. Es bleibt offen,
ob die ,,grolRte Abweichung* der relative Maximalfehler oder der maximale relative Fehler
ist.

Wird der groBte relative Fehler gesucht, so ist die erlaubte Abweichung bei den niedrigen
Werten besonders klein. Vom Modell wird demzufolge eine besonders hohe Genauigkeit bei
den niedrigen Immissionswerten gefordert. Dies wére aus folgenden Grunden problematisch

e niedrige Konzentrationen stellen kaum ein Gefahrenpotential dar,

e die relative Genauigkeit der Messung ist bei niedrigen Werten ebenfalls gering we-
gen des mit abnehmenden Immissionswerten zunehmenden Einflusses des Messfeh-
lers bzw. der unterschiedlichen Definitionen der unteren Messbereichsgrenze?

Eine von Stern (2004) angewendete Interpretation des ,,without taking into account the ti-
ming of the events® ist ein Vergleich, der auf den Abweichungen der kumulativen Haufig-
keitsverteilung bzw. den Perzentilen basiert. Dazu werden die Daten von Messung und Mo-
dell der GréRe nach geordnet und die Abweichung zwischen den jeweiligen Perzentilen be-
stimmt. Bei Stedman et al. (2003) wird die Einhaltung der Modellgenauigkeit ausschlieflich
an dem Perzentilwert bestimmt, der der Anzahl der erlaubten Uberschreitungen entspricht
(z.B. 99,79-Perzentil der Stundenwerte NO, oder 90,41-Perzentil der Tagesmittelwerte
PM10). Im Ansatz von Stern wird die auf den Messwert bezogene relative Abweichung fur
alle Werte gebildet und deren Maximum ermittelt. Da bei den Messreihen nur eine Min-

2 Z.B. ist fiir SO, in Brandenburg der kleinste mégliche Wert 3 ug/m* , wihrend in den benachbarten Bundes-
landern der haufig gemessene Minimalwert 1 ug/m® st
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destvollstandigkeit® von 90%* gefordert ist, die Modellzeitreihen aber vollstandig sind, stellt
sich die Frage nach einer adéquaten Zuordnung der Perzentile®. Neben diesem mehr forma-
len Problem ist unklar, inwieweit ein Ausfall von 10% der Daten die H&ufigkeitsverteilung
beeinflussen kann und wie das bei der Modellgiteuntersuchung berlcksichtigt werden muss
(siehe Kapitel 5.1.4).

Die EU-Richtlinien machen weiterhin keine Aussagen Uber die Auswahl der zur Modellgu-
tebestimmung heranzuziehenden Stationen und an welchen Stationen das Modell die Gute-
kriterien einhalten muss. Es ist anzunehmen, dass die Modellrechnungen mit den Messreihen
aller Stationen verglichen werden massen, die die in den Richtlinien definierten Datenquali-
tatskriterien erflllen und einen Représentativitatsbereich besitzen, der der Modellauflésung
entspricht.

® Zusatzlicher Datenausfall ist erlaubt, wenn er durch Kalibrierung und Wartung entsteht.

* Im Winter ist die geforderte Mindestdatenerfassung fiir Ozon nur 75%.

> Ist die Anzahl der Daten zweier Reihen unterschiedlich, beschreibt ein bestimmter Perzentilwert auch eine
unterschiedliche Anzahl von Uberschreitungen.
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3 Die Definition anwendungsorientierter Modell-
guteanforderungen

In diesem Kapitel werden verschiedene Ansatze und Uberlegungen fiir eine praxisorientierte
Modellevaluierung diskutiert. Die Modellgiteanforderung der Tochterrichtlinien (siehe Ka-
pitel 2.4 ) sind dabei der Ausgangspunkt. Aus dem Blickwinkel der Modellierung werden
verschiedene Ansatze zur moglichen Interpretation der EU-Richtlinien vorgeschlagen. In
Kapitel 4 werden dann die vorgestellten Gutemalle fur die Rechnungen mit dem RCG-
Modell in der grof3raumigen Skala fir das Jahr 2002 bestimmt und ausgewertet. Da Modell-
guteforderungen immer in Relation zur Genauigkeit und Reprdasentativitat der Beobachtung
gesehen werden missen, wird in Kapitel 5 versucht, dieser Fragestellung nachzugehen.

Die Probleme einer Modellguteanforderung kdnnen in folgende miteinander verbundene
Teilaspekte eingeteilt werden:

1. Bestimmung und Auswahl eines ModellglitemaR anhand einer Messzeitreihe
2. Festlegung einer Mindestanforderung fur das Modellgutemal
3. Auswabhl der Stationen, die zur ModellgutemaRbestimmung herangezogen werden

Der erste Punkt und zweite Punkt wird in den Rahmenrichtlinien aufgefihrt, der dritte wird
nicht erwahnt und es ist nur implizit anzunehmen, dass die Modellgiutemalie an allen vorlie-
genden Stationen Uberpruft und eingehalten werden missen.

3.1 Bestimmung und Auswahl eines Modellgttemal}

Wie in Kapitel 2.4 bereits erwéhnt, ist die Definition des ModellglitemaRes in den Tochter-
richtlinien nicht eindeutig hinsichtlich der Aufgabe der zeitlichen Zuordnung von Modell-
und Messwert. Man kann jedoch interpretieren, dass ein Vergleich der Héaufigkeits-
verteilungen unter Aufgabe der zeitlichen Zuordnung angestrebt wird. Ein weiteres Problem
stellt die prozentuale Formulierung der erlaubten Fehler dar, da die Mindestanforderung im
Bereich der geringen Immission sehr streng ist und kaum erftillt werden kann.

Die Ubereinstimmung der gemessenen und berechneten Haufigkeitsverteilungen als MaR-
stab fir die Modellgute zu definieren, erscheint ein angemessener Ansatz, da die EU-
Richtlinien die Zielvorstellungen zur Luftqualitat Gber Jahresmittelwerte oder die Anzahl
von Uberschreitungen eines Grenzwerten mit kleineren Mittelungsintervallen (1h, 8 h oder
24 h) innerhalb eines Jahres formulieren. Mit diesem Ansatz kénnen nicht nur die Erwar-
tungswerte (Mittelwerte) und Streuungen, sondern auch Extremwerte verglichen werden. Fiir
Grenzwerte, die als Jahresmittelwerte formuliert sind (bei NO, , PM10 und SO,) stellt sich
das Problem der zeitlichen Zuordnung nicht, da hier bereits die Erwartungswerte, ausge-
drickt durch die Mittelwerte, miteinander verglichen werden.

Der Vergleich von Haufigkeitsverteilungen ist verteilungsunabh&ngig und ist dem reinen
Vergleich von Mittelwerten oder Streuungen vorzuziehen, da diese Parameter bei den haufig
nicht-normalverteilten H&aufigkeitsverteilungen der Immissionswerte wenig bedeutungsvoll
sind. Die Rahmenrichtlinie sieht die Aufgabe der Modellierung bei NO,, PM10 und SO, vor-
rangig im Bereich der oberen und unteren Beurteilungsschwelle, fir Ozon aber auch im Be-
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reich der Grenzwerte. Daher ist es sinnvoll, die Modellgiite besonders im Bereich der Beur-
teilungsschwellen und der Grenzwerte zu Uberprifen.

Es sei angemerkt, dass die Aufgabe des zeitlichen Bezuges nicht ganz berechtigt ist, wenn
wie in der Tochterrichtlinie fir Ozon (2002/2/EG, Anhang Il) oder fir SO, und NO,
(1999/30/EG, Anhang I und I1) die Informations- oder Alarmpflicht zusammen mit der Auf-
forderung zur Prognose formuliert wird. Bei der Immissionsprognose spielt der zeitliche
Bezug eine Rolle, so dass hierfiir zusatzlich RMSE® und zeitliche Korrelation betrachtet wer-
den sollten. Die Aufgabe des Zeitbezuges entspricht auch nicht dem wissenschaftlichen An-
spruch der Eulerschen CTM-Modelle, da diese ja gerade die zeitliche Entwicklung der Im-
mission wiedergeben wollen.

Der RMSE hat sich fiir die Uberpriifung der Modellgiite bewahrt, da er sowohl die mittlere
und damit zeitbezuglose Abweichung (Bias) als auch die Streuung der zeitbezogenen Fehler
bewertet (Flemming, 2003a, 2003c). Der Streuung der Abweichungen zwischen Modell und
Messung kommt zudem eine besondere Bedeutung zu, da sie auch von den Beobachtungs-
fehlern (siehe Kapitel 5) beeinflusst wird. Die mangelnde rdumliche Représentativitat der
Messungen wird haufig als ein ,,Rauschen® im Messsignal gedeutet. Um diese Grolie zu
schatzen, geht man meist von der Vorstellung aus, dass der Représentativitatsfehler im Mit-
tel verschwindet. Der Beobachtungsfehler tragt demzufolge zum RMSE, nicht aber zum Bias
des ermittelten Modellfehlers bei. Will man den Fehler der Beobachtung bei der Modellgu-
tebewertung beachten, so ist dazu der RMSE sehr gut geeignet, da die Standardabweichung
des Modellfehlers eine untere Schranke fur den RMSE darstellt.

Eine weitere, in den EU-Richtlinien nur implizit erwahnte Aufgabe der Modellierung ist die
MaRnahmenplanung, bei der die Auswirkungen von Emissionsminderungen auf die Grenz-
wertiiberschreitungen simuliert werden sollen. Eine Modellguteforderung sollte demzufolge
auch die Eignung eines Modells fir Szenarioberechnungen testen. Fur diese Fragestellung
gibt es bis jetzt keine einheitliche Vorgehensweise. Modellvergleiche zeigen jedoch deutlich,
dass komplexe Eulersche CT-Modelle auch unterschiedlich auf Emissionsszenarien reagie-
ren (Romer et al.,, 2003; siehe auch http://rea.ei.jrc.it/netshare/thunis/citydelta und
http://rea.ei.jrc.it/netshare/thunis/eurodelta). Eine Untersuchung der F&higkeit des RCG-
Modells, die zwischenjahrliche Variabilitat aufgrund von Emissionstrends und Wetterein-
fluss zu simulieren, ist in Flemming und Stern (2004) zu finden.

3.2 Die Definition stationsbezogener Gitemale

Die folgenden Gutemalie werden fiir Zeitreihen der Beobachtung und fiir am Stationsort si-
mulierte Modellzeitreihen gewonnen. Das GutemaR soll im Sinne der Anwendung wichtige
Charakteristiken des Unterschiedes zwischen beiden Zeitreihen in einem Wert zusammen-
fassen. Dafiir wird meist ein statistischer Parameter der Zeitreihe der Abweichungen ver-
wendet. Bei der Untersuchung der Modellgite fiir die Simulation von Jahresmittelwerten ist
dieses Zusammenfassen bereits durch den Jahresmittelwert selbst gegeben. Das GitemaR fir
den Jahresmittelwert kann gewissermafen als die Differenz eines Perzentils in der Ndhe des
Medians interpretiert werden. Die folgenden Gutemalie orientieren sich demnach vorrangig

® Root mean square error, mittlerer quadratischer Fehler
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an dem Vergleich von Perzentilen der Stunden- oder Tagesmittel. Es werden folgende Defi-
nitionen verwendet:

Perzentilbezug Zeitbezug

p=1n Perzentile n,=n,

t=1n Zeitpunkte

(p1 < p,«—>0, <o, undr, < rpz)

0, ...Beobachtung, der Grole nach geordnet o, ... Beobachtung zum Zeitpunkt t
r,...Modellwert, der Gr6Re nach geordnet 1, ... Modellwert zum Zeitpunkt t

Werden die Abweichungen zwischen Modell und Beobachtung aus Daten des gleichen Zeit-
punktes gewonnen, so werden sie mit Zeit-Bezug ermittelt. Ordnet man stattdessen die Wer-
te der Grél3e nach und bildet die Differenz immer zwischen den Werten gleicher Rangfolge,
so spricht man von einem Gutemald mit Perzentil-Bezug. Bei gewissen Gutemalien mit line-
arer Mittelung wie dem Bias ergibt sich kein Unterschied zwischen Zeit- und Perzentil-
Bezug. Die Differenz bei gleicher Zeit oder gleichem Perzentil entspricht immer einem Kon-
zentrationsunterschied. Im Rahmen des Perzentil-Bezuges ist es jedoch unter Umsténden
auch sinnvoll, bei einem gewissen Konzentrationswert, z.B. einer Grenzwertschwelle, die
Unterschiede in den Perzentilen, d.h. die Haufigkeit, wie oft dieser Wert tberschritten wird,
zu vergleichen.

Die Aufgabe des Zeitbezuges nach der Rahmenrichtlinie legt die Betrachtung im Perzentil-
Bezug nahe. Das Fehlermal nach den Tochterrichtlinien ware dann der groRte absolute Feh-
ler im Perzentil-Bezug (max err_ p), der mit dem entsprechenden Messwert normiert werden
muss und damit den Fehler rel max err_ p ergibt. Alternativ konnte der grofiite relative Feh-
ler mit Perzentil-Bezug (max rel err_p) bestimmt werden. Maximalbestimmung und Nor-
mierung sind zwischen beiden Varianten vertauscht:

Perzentilbezug Zeitbezug
p=1n, Perzentile n,=n, t=1n, Zeitpunkte
0, —1p o —h
maxrel err _ p =max| | | maxrelerr _t =max| | —|
0, 0,
max(|o, —r | max(|o, —r,
rel maxerr _p= ( PP ) rel maxerr _t :M
0 0,

pmax(opfrp) max( ottt )

Ein weiterer sinnvoller Ansatz ist nicht die Betrachtung des Maximums der Differenzen aus
allen Perzentilen, sondern die Betrachtung der Ubereinstimmung der Haufigkeitsver-
teilungen nur an bestimmten Perzentilen. Hierfur eignet sich die Konzentrationsdifferenz bei
dem Perzentil, das der Anzahl von erlaubten Grenzwertiiberschreitungen entspricht, und die
Konzentrationsdifferenz beim Median. Mit ersterer kann die Ubereinstimmung im Bereich
der hoheren Konzentrationen bewertet werden. Der Vergleich im mittleren Konzentrations-
niveau erfolgt durch die Differenz der jeweiligen Mediane. Dieser Unterschied im Bereich
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der mittleren Werte wird jedoch in gewisser Weise schon durch den Jahresmittelwertver-
gleich erfasst, wie er in 1999/30/EC fur SO,, NO, und PM10 gefordert ist. Eine Modellliber-
prufung im Bereich der kleinen Perzentilwerte scheint nicht sinnvoll, da die niedrigen Kon-
zentrationswerte haufig nahe oder gleich Null sind, relative MaRe demzufolge ungeeignet
sind und die Definition der unteren Messbereichsgrenze den Vergleich zwischen Modell und
Beobachtung dominieren kann. Dartiber hinaus besitzen die geringen Konzentrationen meist
keine umweltpolitische Relevanz. Es ergibt sich als Gutemaf:

Perzentilbezug
p=1n, Perzentile

lo, -1, |
rel pererr _p=——--"—,p= Pay

0p

Pcw ware hier z.B. das 99,79—-Perzentil der Stundenwerte NO2 oder das 90,41-Perzentil der
Tagesmittelwerte PM10.

Die bisherigen Fehlermalle mit und ohne Zeit-Bezug basieren immer auf einer Differenz der
Konzentrationen zwischen Modell und Beobachtung. Im Rahmen der Betrachtung im Per-
zentil-Bezug macht es auch Sinn, nicht die Konzentrationsunterschiede bei gleichem Perzen-
til, sondern die Unterschiede in der Haufigkeit der Uberschreitung von festgelegten Konzent-
rationswerten zu bewerten. Das FehlermaRB ist dann eine Perzentil-Differenz A pgw bei einem
gewissen Konzentrationswert, normalerweise dem des Grenzwerts GW oder dem Wert flr
die obere und untere Beurteilungsschwelle. Der Vergleich der Perzentile bei festgehaltenem
Konzentrationswert ist jedoch nur sinnvoll fur den Konzentrationsbereich, der von Modell-
rechnung und Beobachtung mit Werten belegt ist. Damit ergibt sich als weiteres Giitemal?:

Perzentilbezug
p=1n, Perzentile

Perzentildifferenz Ap  bei Konzentration r,0=GW :
APgy =l Pew-Pow | Py = p fallso, >GW und pg, = p fallsr,>GW

Sehr haufig wird bei der Uberpriifung der Modellgiite auf die EPA Richtlinien hingewiesen,
die auch im EEA-Report (Kielland et al, 1998) zur vorlaufigen Einschatzung der Luftqualitat
nach EU Rahmenrichtlinie benutzt werden. Es wird dabei davon ausgegangen, dass der Mo-
dellfehler immer aus Mess- und Modellwert zum gleichen Zeitpunkt gebildet wird. Die
EPA-Richtlinien umfassen Mittelwert und Streuung von Modell und Messungen, sowie den
absoluten und relativen Bias, RMSE, die Streuungen und die zeitliche Korrelation. Im Fol-
genden werden die Formel fiir Bias und RMSE mit und ohne Zeitbezug vorgestellt. Der Bias
unterscheidet sich nicht zwischen Zeit- und Perzentil-Bezug:
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Perzentilbezug Zeitbezug
p=1n, Perzentile n,=n, t=1n, Zeitpunkte

n

bias_p =lzp:op —lzp:rp =izp:(op —r,)=bias_t

n p=1 n p=1 p p=1
1 e ) 1 & )
rmse_p=|[—> (0, -r,) rmse_t=|=> (0, 1)
N, =1 N =

3.3 Festlegung einer Mindestanforderung fur das
Modellgttemal’

Nachdem der Wahl eines geeignetes ModellgltemalRes stellt sich das Problem der anzustre-
benden Mindestanforderung an die Modellgenauigkeit. Die Mindestanforderungen werden in
den EU-Richtlinien (siehe Tabelle 2) ohne Begriindung der gewahlten Schwellenwerte fest-
geschrieben, missten aber prinzipiell von folgenden Randbedingungen abhé&ngig gemacht
werden konnen:

e Wahl des Modellgttemalies und der Aufgabenstellung
e Gute und Reprasentativitat der Messungen.
e Stand der Forschung auf dem Gebiet der Modellierung.

Die Mindestanforderung an das ModellgitemaRl muss auf die Aufgabe der Modellierung im
Rahmen der Richtlinie abgestimmt sein, d.h. auf die Modellierung im Bereich der Beurtei-
lungsschwellen und Schwellenwerte. Ein weiterer wichtiger Aspekt bei der Formulierung
der Mindestanforderungen fiir die Modellgdite ist abhangig vom politischen Willen, die Mo-
dellierung als kostengiinstige Erganzung zur Messung zu fordern. Werden die Modellgltean-
forderungen so formuliert, dass sie auf absehbare Zeit nicht bzw. prinzipiell nur schwer er-
fullt werden, so wiirde eine wesentliche Motivation fur die wissenschaftliche Weiterentwick-
lung der Modelle ausgeschaltet werden. In gleicher Weise bieten aber zu grofRe bzw. zu
leicht erfllbare Toleranzgrenzen keinen Anreiz fiir zur Weiterentwicklung. In Analogie zu
den Toleranzmargen der Grenzwerte von der Gegenwart bis 2010 kdnnten progressiv ver-
scharfende Modellglteanforderungen gestellt werden.

3.4 Beobachtungsfehler als Begrenzung fir die erreichbare
Modellgute

Ein vernlnftiger Zugang fur das Problem der Quantifizierung der Mindestanforderungen
liegt in dem Versuch, die theoretisch mogliche Modellgiite zu bestimmen. Damit wiirde man
gewissermalien eine nachvollziehbare ,,Maleinheit* fir die Modellgite gewinnen. Die Mo-
dellgite eines ,,perfekten” Modells, d.h. eines fehlerfreien Modells, wiirde in Bezug auf die
Messungen nur durch den immer vorhandenen Beobachtungsfehler begrenzt sein. Der Beo-
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bachtungsfehler ist dabei die Summe aus dem reinen Messgeratefehler und dem sog. Repré-
sentanzfehler, der die Abweichung der Messung von einem fiir ein Gebiet als représentativ
angesehenen Wert angibt. Ein perfektes Modell musste theoretisch eine unendliche grof3e
Auflosung besitzen, da die Natur oberhalb der molekularen Skala keine Diskretisierung
kennt. Selbst unter der Annahme einer perfekten Simulation der physikalisch/chemischen
Prozesse hat auch ein perfektes Modell immer Auflésungsfehler, da Modelldaten (z.B. die
Emissionen) nur diskret vorliegen und die numerische Lésung der Gleichungssysteme bei
Gittermodellen nur in einem diskretisierten Raum praktisch durchfiihrbar ist. Beobachtungs-
fehler und Auflosungsfehler eines hypothetisch ,,perfekten* Modells werden in Kapitel 5 im
Detail diskutiert.

3.5 Genauigkeitsanforderungen an die Messung

Die Rahmenrichtlinie gibt wie fir die Modellrechnung auch fur die Genauigkeit der Mes-
sungen ein prozentuales GitemaR an (siehe Tabelle 3 und Annex VIII in 99/30/EC und An-
nex VII in 2003/3/EC). Die Prozentangaben gelten fur Einzelmessungen, gemittelt tiber den
betreffenden Zeitraum, wobei die geforderte Genauigkeit von kontinuierlichen Messungen
im Bereich des jeweiligen Grenzwertes gilt. Bei dem in den Richtlinien angegebenen Ver-
trauensbereich von 95% entspricht diese Spanne dem zweifachen der Standardabweichung
des als biasfrei angenommenen Messfehlers. Der Messfehler des Messgerats wird mit Hilfe
einer Referenzmessmethode im Labor bestimmt.

Ozon NO2 PM10 |SO2
Einzelmessung 15% 15% 25% 15%

Tabelle 3 Geforderte Genauigkeit der kontinuierlichen Messungen bezogen auf die Einzelmessung ge-
mittelt Gber den betreffenden Zeitraum und in der Nahe des jeweiligen Grenz- oder Schwellenwertes fir
Ozon nach 2003/3/EG Anhang V11 und fur NO,, PM10 und SO, nach EC 1999/30/EG Anhang VIII.

Die Richtlinien enthalten auch Hinweise zur rdumlichen Représentativitat der Messungen,
ohne jedoch Angaben zu machen, wie diese Kriterien Uberprifbar sind. Tabelle 4 listet die
GroRe der nach den Richtlinien zu betrachtenden Gebiete auf und gibt die fiir eine Modellie-
rung solch eines Gebiets notwendige Modellauflésung an. So misste bei der geforderten
Représentativitat von Messungen im Verkehrsregime von 200 m? ein Eulersches Model mit
einer Mindestauflésung von 14 m arbeiten. Stadtische Hintergrundberechnungen missten
mit einer Gitterauflosung von 2-3 Kilometern durchgefthrt werden.
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Regime nach Ozon NO2, PM10, SO2 entsprechende
1999/307EC oder Modellauflésung
2003/3/EC
Verkehr - 200 m’ 14 m
Stadtischer Hintergrund Einige km’ Einige km’ 2-3 km
Vorstadtisch Einige Dutzend km® - 5-10 km
Landlich Ein paar 100 km? - 10-30 km
Landlicher Hintergrund 1000-10000 km? 30-100 km

Tabelle 4 Geforderte raumliche Reprasentativitat der kontinuierlichen Messungen und die entsprechen-
de Modellauflésung eines Eulerschen CTM fiir Ozon nach 2003/3/EG Anhang VII und fir NO2, PM10
und SO2 nach EC 1999/30/EG Anhang VIII.

Es stellt sich die Frage, wie diese Mindestanforderungen fur die Genauigkeit und Reprasen-
tativitat der Messungen hinsichtlich der Modellgiteanforderung verwendet werden kdnnen.
Zunachst ist es problematisch, dass die Glteanforderungen fir Modell und Messung nicht
vergleichbar festgelegt sind. Bei den Messungen bezieht sich die prozentual angegebene
Fehlerbreite auf die mit Zeitbezug ermittelte Differenz zur Referenzmessung im Bereich der
Grenzwerte, wahrend bei der Modellgiite der Zeitbezug aufgehoben wird und es unklar ist,
mit welchem Wert die Normbildung erfolgen soll (siehe Kapitel 2.4). Fur die in Kapitel 4
durchgefiihrten praktischen Tests mit verschiedenen GenauigkeitsmaBen empfiehl es sich
demzufolge, den Modellfehler auch entsprechend der Angaben fir die Messfehlerbestim-
mung, d.h. mit Zeitbezug und bezogen auf Stundenwerte, zu ermitteln.

Die Ungenauigkeiten, die durch die raumlich eingeschrankte Représentativitat der Messun-
gen entstehen, sind bei den normalerweise stark strukturierten Immissionsfeldern von we-
sentlich groRerer Bedeutung als der Messgeratefehler. Die Uberpriifung der geforderten Re-
prasentativitat ist zudem wesentlich aufwendiger als die Uberpriifung der Messgenauigkeit.
Dazu waéren zusatzliche Messungen im angenommenen Reprasentativitatsbereich der betref-
fenden Station notwendig. Grundsatzlich muss man sogar feststellen, dass jede Messstation,
insbesondere die stadtischen Hintergrundstationen, zeitweise soweit von subskaligen Pha-
nomenen beeinflusst werden, dass der Reprasentativitatsbereich stark eingeschréankt wird.
Die Représentativitat einer Station kann demzufolge auch nur in einem mittleren Sinne bzw.
ohne Zeitbezug definiert werden.

Trotz diesen Einschrankungen ist eine der Modellauflésung angemessene Auswahl von Sta-
tionen von entscheidender Bedeutung flr die Einschatzung der Modellgite.

3.6 Auswahl der Stationen ftr die Modellgltemallbestimmung

Wie bereits ausgefiihrt machen die Richtlinien keine Aussagen Uber eine mdgliche Auswahl
der zur Modellgutebestimmung heranzuziehenden Stationen und an welchen Stationen das
Modell die Gutekriterien einhalten muss. Nimmt man alle verfligbaren Stationen, hat man
Probleme mit der Reprasentativitat. Auch die Festlegung einer absoluten oder relativen Min-
destanzahl der Messungen, die mit hinreichender Genauigkeit simuliert werden, ist proble-
matisch, da die Anzahl der verfligbaren Messungen in den einzelnen Regimes bzw. Gebieten
von der Messnetzstrategie der Messnetzbetreiber abhangt. So ist z.B. bekannt, dass in Bay-
ern PM10-Messungen vorrangig in mehr stadtisch gepragten Gebieten gemacht werden,
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wéhrend im Nachbarland Baden-Wiirttemberg die Mehrzahl der Stationen in eher landlichen
Gebieten zu finden ist. Die Tochterrichtlinien geben eine Mindestanzahl von kontinuierlich
zu betreibenden Messstationen in Ballungsgebieten in Abhangigkeit von Bevolkerungszahl
an (2003/3/EC Anhang V und 1999/30/EG Anhang VII). Die Anzahl hangt davon ab, ob
Grenzwerte oder Beurteilungsschwellen uberschritten werden. Eine Stadt von der GroRe
Berlins (ca. 3,5 Mio. Einwohner) hétte danach, falls die obere Beurteilungsschwelle tber-
schritten wird, mindestens 7 ansonsten mindestens drei NO,—Messstationen zu betreiben.
Die Anzahl der messenden Stationen ist jedoch deutlich héher und dieser Umstand gilt
héchstwahrscheinlich fir die gesamte Bundesrepublik. Eine hohere Messdichte wirde wahr-
scheinlich auch eine héhere Anzahl von Stationen bedeuten, an denen das Modellgitekriteri-
um nicht erfullt ist. Eine niedrige Messnetzdichte ist jedoch nicht im Sinne der Modellie-
rung, da mit dichten Netzten viel besser die moglichen Reprasentativitatsfehler der Beobach-
tungen ermittelt werden kénnen.

Die Richtlinie fordert die Messungen in verschiedenen Immissionsregimes und eine genaue
Dokumentation der Messumgebung. Diese Dokumentation kann in Verbindung mit Tabelle
4 benutzt werden, um die der verwendeten Modellskala entsprechenden Stationen auszuwéh-
len.

Dariiber hinaus existieren die von Flemming (2003b) auf Basis der gemessenen Zeitreihen
entwickelten objektiven Klassifikationsansatze in Immissionsregimes. Diese Klassifikation
erfolgt separat fiir jede Spezies mit einem hierarchischen Clusterverfahren fiir ausgewahlte
klimatologische Parameter der Jahreszeitreihen, die durch Tests der linearen Unabhéngigkeit
und der Stabilitat des Clusterergebnisses flr die Clusterung ausgewéhlt und skaliert wurden.
Die Klassifikation beruht fur alle Spezies auf einem MaR fur die mittlere Belastung und ei-
nem flr die Auspragung des Tagesganges (normierte Tagesschwankung). Fir NO, NO,, SO,
und PM10 spielt der Tagesgang eine untergeordnete Rolle, fiir Ozon ist er jedoch fiir eine
stabile Clusterung von Bedeutung.

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

e B=Berg

e R=Land

e Ul = Vorstadt
o U2 = Stadt

e U3 = belastete Stadt
e S =Strasse

Fir NO und NO; werden mit Ausnahme der Kategorie ,,Berg* die gleichen Regimetypen
wie beim Ozon ermittelt. Zusétzlich ergibt die Clusterung bei den Stickoxiden noch das Re-
gime ,,StralBe extrem*. Die SO,- und PM10-Immissionen werden in flinf Regime mit zuneh-
mender Belastung eingeteilt. Eine Zusammenstellung der mit Hilfe der Clusterung ermittel-
ten Immissionsregime zeigt die Tabelle 5.

Die Modellgutepriifung kann bei Verwendung der Klassifikation als Unterscheidungskriteri-
um flr Messstationen auch als die Zuweisung von Aufgabengebieten bzw. typischen Skalen
verstanden wird. Es ist z.B. absehbar, dass ein Modell von 30 km Auflésung die Skala der
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verkehrsnahen Messung (Regime Stral3e oder # 5, siehe Tabelle 5) nicht wiedergeben kann,
d.h. der Modellfehler wird fir solche Stationen sehr grof3 sein. Trotzdem kann das Modell
zur Ermittlung des stadtischen Hintergrund und der landlichen Regimes eingesetzt werden,
wenn das festzulegende Gutekriterium fur Stationen in diesem Regime eingehalten wird.

Die Klassifikation gibt also Aufschluss darliber, welche Modellskala benétigt wird, um eine
Messreihe angemessen zu simulieren. Eine genaue Zuordnung ist jedoch im Einzelfall prob-
lematisch, da ein Messung des stédtisches Regimes im Ruhrgebiet flachenreprésentativ ist
und von einer Modellrechnung mit einer Auflésung von wenigen Dekakilometern simuliert
werden kann, wahrend dies im eher landlichen Mecklenburg-Vorpommern mit kleinen stad-
tischen Inseln nicht der Fall ist.

Trotz diesen Einschrankungen wird vorgeschlagen, die von Flemming (2003b) entwickelte
Klassifizierung von Messstationen als Grundlage fiir die Beurteilung der Gute einer be-
stimmten Modellanwendung heranzuziehen.

— Name und Abkiirzung des Regimes
. Kriterium:
Spezies
ozon Log (P50ME) Berg |Land |Vorstadt | Stadt Belastete Strale
P50TA B R Ul u?2 Stadt U3 S
NO P50ME Land Vorstadt | Stadt Belastete Strale S Strale ex-
2 R U1 u2 Stadt U3 trem S2
pmio | PPOME # # 43 44 #5
50, Log (PSOME) # # 43 44 45

Tabelle 5 Immissionsregimes nach Flemming (2003). Clusterparameter sind: PSOME = Median des Ta-
gesmittelwertes und P50TA = Median der normierten Tagesschwankung, Log = Logarithmische Trans-
formation

Bei der Interpretation der Immissionsdaten werden verschiedene zeitliche Mittelungsinter-
valle angewendet, die von einer Stunde bis zu einem Jahr reichen. Entsprechend der zeitli-
chen Mittelung wére es sinnvoll, auch mit rdumlichen Mittelungen zu arbeiten. Solch ein
Mittelungsgedanke entspricht zum einen dem Ansatz der Eulerschen Modelle, die immer mit
einer endlichen Auflosung, d.h. Mittelung uber eine Gitterzelle, arbeiten. Die rdumliche Zu-
sammenfassung entspricht auch dem Grundgedanken der Rahmenrichtlinie, die Einteilungen
in ,,Gebiete” und ,,Ballungsrdume* mit einer Mindestanzahl von Messungen kennt.

Durch eine rdumliche Mittelung wird der Einfluss einzelner Stationen, d.h. der lokalen unre-
prasentativen Storungen vermindert, und somit die ,,statistische* Qualitét, auch im Sinne der
Datenverfligbarkeit, erhéht.

Es erscheint demzufolge untersuchenswert, die Modellgitebewertung auch mit fiktiven Sta-
tionen durchzufuhren, deren Zeitreihe aus den stundlichen Mittelwerten besteht, die aus den
Einzelreihen allen Stationen innerhalb einer Gitterzelle des Modells gebildet werden.
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4 Anwendung der Modellgttemalie

In diesem Kapitel werden die in Kapitel 3.2 vorgestellten Giitemalie in der praktischen An-
wendung getestet. Fur diesen Zweck wurde das RCG-Modell mit einer horizontalen Auflo-
sung von 0.5° * 0.25° (ca. 25 bis 30 km) auf das ganze Jahr 2002 angewandt. Das Untersu-
chungsgebiet umfasst ganz Zentraleuropa. Beobachtung und Modellrechnung werden dann
stationsweise unter Anwendung der Gutemalie verglichen. Die FehlermaRe werden hinsicht-
lich der ZielgroRen der EU-Rahmenrichtlinie, d.h. Jahresmittelwerte und Zeitreihen mit
stindlichen bzw. tagesbezogenen Konzentrationswerten fiur Ozon, NO,, SO, und PM10,
gebildet. Die Gutemalie werden fur alle vorliegenden Stationen, die der Mindestanforderung
der Datenerfassung gentgen, ermittelt und in ihrer Gesamtheit dargestellt. Nach der Diskus-
sion eines Beispiels an einer Station und der Fehlermale hinsichtlich der Jahresmittelwerte
wird der Schwerpunkt auf die Tages- und Stundenwerte gelegt. Dabei wird die Aufgabe des
Zeitbezuges erortert und die Eignung verschiedener relativer GlitemafRe zur Formulierung
von Mindestanforderung der Modellgite gezeigt. Abschlielend erfolgt ein Vergleich der
Modellgute bei den Jahresmittelwerten und der Zeitreihengrofen.

Die fur die Guteprifung verwendeten Messungen stammen aus den Messnetzen der Bundes-
lander und des Umweltbundesamts und wurden vom Umweltbundesamt zur Verfligung ge-
stellt. Diese Datenreihen sind oft nicht vollkommen vollstandig (siehe Abbildung 45). Bei
fehlenden Messungen wurden die entsprechenden Modellwerte aus der berechneten Zeitrei-
he entfernt. Durch die damit gleiche Anzahl der Modell- und Messwerte sind Messungen
und Berechnungen sowohl im Zeitbezug als auch in der Perzentil-Darstellung immer eindeu-
tig vergleichbar. Bei der Modellgltebestimmung im Perzentil-Bezug muss jedoch bei dieser
Vorgehensweise bedacht werden, dass gerade die Bericksichtigung der Modelldaten aus
dem Zeitraum, fir den keine Messungen zur Verfiigung stehen, zu einer besseren Uberein-
stimmung der Haufigkeitsverteilung im Bereich der hohen Werte fiihren kdnnte. Dieser Um-
stand wird in Kap. 5.1.4 n&her untersucht.

Der Vergleich von Modell und Beobachtung erfolgt immer stationsbezogen, d.h. es wird
immer die Beobachtungszeitreihe mit der zugehorigen Modellreihe verglichen. Die Modell-
reihe wird aus den Werten der Gitterbox, in der sich die Station befindet, gewonnen. Darge-
stellt werden dann die GilitemaRe an den Stationen. Aufgrund der Tatsache, dass in vielen
Fallen mehrere Stationen in einer Gitterbox liegen, wird auch die Modellgite dieser Gitter-
box mehrmals bewertet. Die Stationsdichte hat demzufolge einen Einfluss auf die zusam-
mengefasste Modellgiitebewertung, da eine hohe Stationsdichte in einer Gitterbox mit
schlechterem Simulationsergebnis dieses entsprechend haufiger bewertet als wenn dort nur
eine oder sogar gar keine Station liegen wirde. Diese Problem kdnnte vermieden werden,
wenn, wie in Flemming et al. (1999) fir die Ozonprognose durchgefihrt, zundchst eine Im-
missionsfeldanalyse, d.h. eine gitterpunktbezogene Felddarstellung der Beobachtung, er-
zeugt wirde, die dann gitterpunktbezogen mit dem Modellfeld verglichen wird. Da aber
durch die rdumliche Glattung der Beobachtung bei der Analyse die Feldwerte nicht mehr
hundertprozentig mit den tatsachlichen Beobachtungswerten tbereinstimmen, wird hier auf
dieses Vorgehen verzichtet. Es ist anzunehmen, dass eine Veranderung der Messung als Mal}
fur die ,,wahre* Immissionssituation nicht mit den Grundséatzen der Rahmenrichtlinie ver-
einbar ist.
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4.1 Vergleich von Messung und Rechnung am Beispiel einer
ausgewahlten Station

In diesem Kapitel wird die gemessene Zeitreihe der PM10 Tagesmittelwerte an der Station
Burg in Brandenburg (BB001) im Jahr 2002 mit der entsprechenden Zeitreihe aus einer Mo-
dellsimulation mit RCG in der horizontalen Auflésung von 0.5° * 0.25° (ca. 30 km) vergli-
chen, um die Bedeutung der in Kapitel 3.2 vorgestellten Gutemalie zu demonstrieren. Zu
diesem Zweck werden die folgenden Grofien in Abbildungen dargestellt:

1. Die Zeitreihen von Modellrechnung und Beobachtung mit Zeit- und Perzentil-Bezug,
2. die absoluten Fehler und die relativen Fehler mit Zeit- und Perzentil-Bezug ,

3. die Perzentilabweichung bei gleichem Konzentrationswert ,

4. die Haufigkeitsverteilung der Werte von Modellrechnung und Beobachtung,

5. die Haufigkeitsverteilung der Fehler mit Zeit- und Perzentil-Bezug ,

6. die Haufigkeitsverteilung der relativen Fehler mit Zeit- und Perzentil-Bezug .

Abbildung 1 zeigt die Zeitreihe der Beobachtung und der Modellierung fir die Tage des Jah-
res 2002. Dabei zeigt sich zundchst, dass das Modell die Beobachtung leicht unterschétzt,
den grundsétzlichen Verlauf der Schwankungen, z.B. die erhdhten Werte nach Tag 219, aber
gut wiedergibt. Die offensichtlichste Abweichung tritt im Dezember 2002 (Tag 347) auf, wo
ein extrem hohes und in dieser Hohe vorher nicht aufgetretenes Maximum vom Modell nicht
erfasst wird. Dies wird besonders deutlich aus Abbildung 2, die die Differenz zwischen den
Zeitreihen zeigt. Wahrend in der Gberwiegenden Zeit des Jahres der tagliche Fehler zwischen
—25 und 10 pg/m® schwankt, ergibt sich bei dem hohen gemessenen Wert am Tag 347 ein
Modellfehler von ca. -80 pg/m®. Normiert man den Fehler mit dem entsprechenden Mess-
wert, so erhalt man die Zeitreihe des relativen Fehlers, die in Abbildung 3 dargestellt ist. Die
meisten téglichen relativen Fehler liegen unterhalb der in der Tochterrichtlinie 1999/30/EC
vorgegebenen Mindestgenauigkeitsanforderung von 50%. Der relative Fehler des groRten
absoluten Fehlers liegt bei ca. 75%, d.h. groi3ter relativer und groter absoluter Fehler fallen
zeitlich nicht zusammen. Eine beliebig groRe Unterschdatzung des Modells kann bei der
Normierung mit dem Messwert keine relativen Fehler von mehr als 100% zu Folge haben.
Die maximalen relativen Fehler von bis zu 170% am Beginn des Jahres sind demzufolge
immer mit Uberschatzungen des Modells bei kleinen Messwerten verbunden. Die zugehori-
gen absoluten Fehler bei den groRten relativen Fehlern reichen bis zu 15ug/m°.

Gibt man den Zeit-Bezug auf und ordnet die Daten der GroRRe nach, so erhalt man die Dar-
stellung der Zeitreihe mit Perzentil-Bezug in Abbildung 4. Sie zeigt an, dass bei einem be-
stimmten Perzentil-Wert x (100-x) % der Tage eine Konzentration haben, die groRer gleich
dem auf der y-Achse abzulesenden Konzentrationswert ist. Multipliziert man den Perzentil-
wert mit 3.65, ergibt sich die Anzahl der Tage, an denen die Tagesmittelwerte kleiner gleich
dem dazugehdrigen Konzentrationswert sind. Mit vertauschten Achsen entspricht Abbildung
4 also genau den akkumulierten Haufigkeitsverteilungen der Mess- und Modellwerte.
Abbildung 5 zeigt die Differenz der beiden akkumulierten H&ufigkeiten hinsichtlich der
Konzentrationswerte und stellt somit die Fehler mit Perzentil-Bezug dar. Der Fehler mit Per-
zentilbezug ist immer negativ, d.h. der Modellbias ist negativ. Der tberwiegende Teil des
Fehlers (95%) mit Perzentil-Bezug liegt zwischen 0 und —=15pg/m?. Der grote absolute Wert
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tritt beim Perzentilwert 100 auf und stellt die Differenz der Maxima aus der Beobachtung
(Tag 347 mit 118 pg/m®) und der Modellierung (Tag 76 mit 48 pg/m®) dar.

Normiert man den Fehler mit Perzentil-Bezug mit der entsprechenden Beobachtung, so er-
geben sich relative Fehler, die mit einer Ausnahme deutlich unter 50% liegen (Abbildung 6).
Hohere relative Fehler treten bei den sehr kleinen Perzentilen auf, sehr geringe relative Feh-
ler ergeben sich bis zum 20-Perzentil. In Richtung hoherer Perzentile wachst der relative
Fehler dann mehr oder weniger kontinuierlich an, um mit einem sprunghaften Anwachsen
bei den sehr hohen Perzentilen zu enden.

Abbildung 7 zeigt die alternative Betrachtung zur Darstellung der akkumulierten H&ufig-
keitsverteilungen, bei der der Unterschied im Perzentil bei einem festgelegten Konzentrati-
onswert untersucht wird. Die Perzentil-Differenz (y-Achse) kann durch die Mulitiplikation
mit 3,65 in die Anzahl der Tage umgerechnet werden, an denen eine gewisse Konzentrati-
onsschwelle in der Beobachtung (positive Perzentildifferenz) haufiger tberschritten wird als
in der Berechnung. Ein PM10-Tagesmittelwert von 50 pg/m?® wird demnach an der ausge-
wahlten Station an 11 Tagen mehr (berschritten als in der Rechnung. Fiir die Darstellung
wurden die Konzentrationswerte in Klassen von 1pg/m?® eingeteilt und der jeweils kleinste
Perzentilwert wurde der entsprechenden Klasse zugeordnet. Um die Perzentildifferenz auch
bei den Konzentrationswerten bestimmen zu kdnnen, die von der Modellrechung nicht er-
reicht werden, wurde in diesen Fallen der Modellrechung das Perzentil (100 + 100/365) zu-
gewiesen. Dadurch wird erreicht, dass die Uberschreitung dieser Werte im Diagramm sicht-
bar ist.

Begleitend zu den diskutierten Abbildungen wird in Abbildung 8 die einfache Haufigkeits-
verteilung von Beobachtung und Modell gezeigt. Dabei wird deutlich, dass Modellierung
und Beobachtung hauptsachlich den Konzentrationsbereich bis 40 pg/m? tiberdecken, in der
Beobachtung jedoch vereinzelt deutlich hthere Werte auftreten kdnnen.

Abbildung 9 stellt die Haufigkeitsverteilungen der Fehler mit und ohne Zeit-Bezug dar.
Waihrend die Mehrheit der Fehler mit Zeitbezug zwischen =30 und 10 pg/m? streuen, wird
durch den Perzentil-Bezug die Bandbreite deutlich von —20 bis 0 pg/m?® verringert. Dieser
Umstand ist auch bei der Bandbreite der relativen Fehler zu erkennen, die in Abbildung 10
dargestellt sind. Insgesamt zeigt die Auswertung der Glitemalie, dass die Modellfehler mit
Perzentil-Bezug deutlich kleiner sind als diejenigen mit Zeitbezug.
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Abbildung 1 Zeitreihen des PM10 Tagesmittelwertes an der Station BB001 aus der Beobachtung OBS
und der Modellrechung RCG
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Abbildung 2 Zeitreihen der Differenz zwischen Beobachtung und Modellrechung an der Station BB001,
PM10 Tagesmittelwerte.
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Abbildung 3 Zeitreihen der relativen Differenz zwischen Beobachtung und Modellrechung an der Stati-
on BB001, PM10 Tagesmittelwerte.
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Abbildung 4 Akkumulierte Haufigkeitsverteilung der PM10 Tagesmittelwerte an der Station BB0O01 fiir
die Modellrechnung RCG, die Beobachtung OBS und eine zusatzliche Schwankungsbreite von +/- 50%.
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Abbildung 5 Absolute Fehler mit Perzentil-Bezug der PM10 Tagesmittelwerte an der Station BB001
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Abbildung 6 Relativer Fehler mit Perzentil-Bezug der PM10 Tagesmittelwerte an der Station BB001
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Abbildung 7 Differenz zwischen dem Perzentilwert der Modellierung und dem der Beobachtung bei
einem festen Konzentrationswert. PM10-Tagesmittelwerte an der Station BB0O1.
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Abbildung 8 Haufigkeitsverteilung der PM10 Tagesmittelwerte an der Station BBOO1 aus der Beobach-
tung (OBS) und der Modellrechnung (RCG) .



26 UBA F&E Vorhaben 201 43 250 Modellgite nach EU-RR

ERR ERR p
100 T T 100 T
8o} 8o}
102 2 402 T
S S
. 60 ] . 60 5]
c = c =
> o > ] o
S =S =
ke
40} o} 40} @
401 5 q01 o
2 2
20 20
0 0.0 0 S 0.0
-40 -20 0 20 -40 -20 0 20
pg/m3 pg/m3

Abbildung 9 Haufigkeitsverteilung der Modellfehler (RCG-OBS) mit Zeitbezug (ERR) und ohne Zeitbe-
zug (Differenz der entsprechenden Perzentile, ERR_p).
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Abbildung 10 Haufigkeitsverteilung der relativen Modellfehler ( (RCG-OBS)/OBS ) mit Zeitbezug
(ERR) und ohne Zeitbezug (Differenz der entsprechenden Perzentile, ERR_p). Die EU-Richtlinien er-
lauben einen relativen Maximalfehler von 50%.

4.2 Jahresmittelwerte

Hinsichtlich der Jahresmittelwerte ist die Modellgiteanforderung der EU-Richtlinien eindeu-
tig. Die Trennung von Zeit- und Perzentil-Bezug ist nicht notwendig und auch die Reihen-
folge von Maxima-Suche und Relativwertbildung spielt keine Rolle. Grenzwerte der Jah-
resmittelwerte werden fiir NO,, SO, und PM10 in 1999/30/EC eingefiihrt. Im Sinne der Mo-
dellevaluierung im Perzentil-Bezug kann die Uberpriifung der Jahresmittelwerte als der Ver-
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gleich in der Nahe des 50-Perzentil gewertet werden. Abbildung 11 bis Abbildung 13 stellen
im Streudiagramm den Zusammenhang zwischen den Jahresmittelwerten der Beobachtungen
(x-Achse) und denen der Modellrechnung, deren Abweichung von der Beobachtung sowie
den relativen Fehler (y-Achse) fir PM10, NO, und SO dar. In den Streudiagrammen sind an
Achsen mit Konzentrationswerten die Werte der unteren Beurteilungsschwelle und des
Grenzwertes markiert. Fur die relativen Fehler sind die Grenzen fir die Mindestgenauigkeit
von 30% bzw. 50% (PM10) angegeben. In allen Streudiagrammen wird das Immissionsre-
gime der Beobachtung mit unterschiedlich eingefarbten Punkten wiedergegeben. Abbildung
15 zeigt fir die einzelnen Immissionsregimes nach Flemming (2003b) die Anzahl der Stati-
onen, die die Genauigkeitsanforderung erftllen bzw. nicht erftllen.

Die Jahresmittelwerte von PM10 (Abbildung 11) liegen bei fast allen Stationen tberein-
stimmend fir Messung und Rechnung im Bereich zwischen unterer Beurteilungsschwelle
und Grenzwert. Die Streuung ist jedoch grof3 und die hohen Werte mit Grenzwertiberschrei-
tung stimmen in Beobachtung und Modellrechnung nicht Gberein. Die direkten und relativen
Fehler wachsen mit zunehmender mittlerer Belastung der Beobachtung. Der relative Fehler
wird jedoch nur in wenigen Féllen groRer als die geforderte Genauigkeit von 50%. Relative
Fehler groRer als 50% treten jedoch in den Immissionsregimes mit geringster (#1) und hoher
Belastung (#4/5) auf.

Die gemessenen Jahresmittelwerte von NO, (Abbildung 12) iberdecken einen grolRen Be-
reich, der unter der unteren Beurteilungsschwelle beginnt und deutlich tber den Grenzwert
reicht. Die Modellrechnung weist geringere Werte auf, obwohl auch hier Grenzwertliber-
schreitungen auftreten, die jedoch dann die zugehérige Messung Uberschatzen. Der direkte
Fehler nimmt mit wachsender Immission der Beobachtung zu, beim relativen Fehler kann
jedoch kein eindeutiger Zusammenhang zur Hohe des Messwertes festgestellt werden. Bei
hohen und geringen Jahresmittelwerten der Beobachtung liegt der relative Fehler tGber der
Marke von 30 %. Bei den Land-Stationen werden knapp die Hélfte, bei den Stral3en-Statio-
nen ca. 10% mit hinreichender Genauigkeit vorhergesagt. Die hohen relativen Fehler erge-
ben sich zum einen durch die niedrigen Beobachtungswerte (meistens Immissionsregime R)
und zum anderen durch die extrem hohen Belastungen (meistens Immissionsregime S/S2),
die von der Modellskala nicht erfasst werden kdnnen.

Wahrend bei NO, und PM10 das Modell die Gesamtheit der vorliegenden Stationen eher
unterschatzt, treten bei SO, haufiger negative Modellfehler auf, also eine Uberschatzung der
Messwerte. Das Modell liefert mehr Jahresmittelwerte Gber der unteren Beurteilungs-
schwelle, vereinzelt wird sogar der Grenzwert erreicht. Die Beobachtung ist jedoch fast aus-
schlieflich unter der unteren Beurteilungsschwelle angesiedelt. Aufgrund der niedrigen
Messwerte ist die erreichte Genauigkeit bei ca. 2/3 der Stationen geringer als die der Min-
destanforderungen. Dies gilt fiir alle vertretenen Regimeklassen. Grund der Uberschatzung
der Modellrechnung durfte die Konzentration der emittierten SO,-Masse auf relativ wenige
Punktquellen sein, die in der hier verwendeten groRraumigen Modellauflésung nicht ange-
messen simuliert werden kdnnen.

Die Fehler der Ozon-Jahresmittelwerte, d.h. der Modellbias, sind angenéhert proportional zu
den Werten der Beobachtung. Die niedrigen Immissionswerte der Verkehrsregime werden
uberschatzt und die hohen der Landstationen werden leicht unterschétzt (Abbildung 14). Die
grolite Unterschatzung wird bei den Bergstationen festgestellt, die aber aufgrund ihrer Re-
prasentativitat fur die obere Grenzschicht besser mit den Modellwerten der 2. Modellschicht
verglichen werden sollten. Aus Grunden der Vereinfachung wurde hierauf verzichtet, denn
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die Rahmenrichtlinie EC 2002/2/EC benennt keine Grenzwerte fur die Jahresmittelwerte von
Ozon.

Beim NO, und SO sinkt der relative Anteil der Stationen in den einzelnen Immissionsklas-
sen, an denen das Gutekriterium der Richtlinie vom Modell eingehalten wird, mit zuneh-
mender Klassennummerierung, d.h. mit zunehmender Belastung (Abbildung 15). Dies ist ein
Hinweis, dass eine Modellauflésung von 25 bis 30 km nicht geeignet ist, um die Mehrzahl
der Messungen in den hoher belasteten Regimes nachzuvollziehen. Beim PM10 ist dieser
Zusammenhang nicht so eindeutig, da die Konzentrationsunterschiede zwischen den anthro-
pogenen Emissionsgebieten und den eher emissionsarmen Gebieten bei diesem Stoff deut-
lich geringer sind als bei NO, und SO,. Ursache dafir ist der hohe Anteil sekundarer Aero-
sole am PM10. Diese Aerosole werden wéhrend des groRrdumigen Transports gebildet. Wie
bei den anderen Stoffen wird auch beim PM10 deutlich, dass insbesondere Stationen der
hoch belasteten Klasse #5 nicht zur Bestimmung der Giite einer Modellanwendung mit einer
Auflésung im Dekakilometerbereich verwendet werden sollten.
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Abbildung 11 Stationsbezogene Jahresmittelwerte von PM10 aus Beobachtung und Modellrechung mit
RCG. Links: Beobachtung vs. Modellrechnung, Mitte: Beobachtung vs. absoluten Fehler, Rechts: Beo-
bachtung vs. relativer Fehler. Die gestrichelten Linien bei Konzentrationsangaben entsprechen der unte-
ren Beurteilungsschwelle bzw. dem Grenzwert. Die 50% Line (rechts) markiert die Genauigkeitsanfor-
derung nach 1999/30/EC.
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Abbildung 12 Stationsbezogene Jahresmittelwerte von NO, aus Beobachtung und Modellrechung mit
RCG. Links: Beobachtung vs. Modellrechnung, Mitte: Beobachtung vs. Fehler, Rechts: Beobachtung vs.
relativer Fehler. Die gestrichelten Linien bei Konzentrationsangaben entsprechen der unteren Beurtei-
lungsschwelle bzw. dem Grenzwert. Die 30% Line (rechts) markiert die Genauigkeitsanforderung nach
1999/30/EC.
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Abbildung 13 Stationsbezogene Jahresmittelwerte von SO, aus Beobachtung und Modellrechung mit
RCG. Links: Beobachtung vs. Modellrechnung, Mitte: Beobachtung vs. Fehler, Rechts: Beobachtung vs.
relativer Fehler. Die gestrichelten Linien bei Konzentrationsangaben entsprechen der unteren Beurtei-
lungsschwelle bzw. dem Grenzwert. Die 30% Line (rechts) markiert die Genauigkeitsanforderung nach
1999/30/EC.
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Abbildung 14 Stationsbezogene Jahresmittelwerte von Ozon aus Beobachtung und Modellrechung mit
RCG. Links: Beobachtung vs. Modellrechnung, Mitte: Beobachtung vs. absolutem Fehler, Rechts: Beo-
bachtung vs. relativer Fehler.
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Abbildung 15 Anzahl der Stationen, die die Genauigkeitsanforderung hinsichtlich der Modellierung der
Jahresmittelwerte nach 1999/30/EC erfillen (YES), geordnet nach Regimes. Links: PM10, Mitte: NO,,
rechts: SO, (Regime R= Land, Ul = Vorstadt, U2 = Stadt, U3 = belastetet Stadt, S = Verkehr, S2 = Ver-

kehr extrem bzw. Belastungsstufen #1 - #5 fiir PM10 und SO,)
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4.3 Tages und Stundenwerte

4.3.1 Uberblick

Bei der Modellevaluierung hinsichtlich der Stunden- und Tageswerte kommen die Unklar-
heiten bei der Formulierung der Mindestgiteanforderung der Rahmenrichtlinie zur Geltung.
Aus diesem Grund werden in diesem Kapitel die in Kapitel 3.2 definierten GlitemaRe ver-
gleichend diskutiert.

Jede berechnete Ozon-, PM10- und NO,-Zeitreihe wird untersucht, wie sie der Definition
der Grenzwerte zum Gesundheitsschutz (siehe Tabelle 1) entspricht, d.h.

e Tagliches Maximum des 8h-Mittelwertes fiir Ozon
e Stundenwerte fir NO;

e Tagesmittelwerte fir PM10

e Stundenwerte flr SO,

Auf die Darstellung der SO,-Tagesmittelwerte wird aus Griinden der Vereinfachung verzich-
tet, die Schlussfolgerungen aus der Betrachtung der Stundenwerte sind jedoch genauso fiir
die Tagesmittelwerte gltig.

Fir jeden der Stoffe und jede Station in Deutschland werden die Gitemale ermittelt und in
ihrer Gesamtheit dargestellt. Dabei wird zunéchst die Modellglte mit und ohne Zeitbezug
mit Hilfe des RMSE untersucht. Ein besonderer Schwerpunkt liegt dann auf dem Vergleich
der drei GitemalRe, die in Kapitel 3.2 als Interpretation der Mindestanforderung der Rahmen-
richtlinie vorgeschlagen wurden. Es handelt sich dabei um:

1. Vergleich der Konzentrationswerte von Modellrechnung und Beobachtung beim
grofiten absoluten Fehler max err_p, normiert mit der Beobachtung (Fehlermal’ nach
den Tochterrichtlinen, rel max err_p)

2. Vergleich der Konzentrationswerte von Modellrechnung und Beobachtung bei dem
Perzentil der zul&ssigen Uberschreitungshéaufigkeit des Grenzwerts GW: GW per

err_p = Pew

3. Vergleich der Perzentile, die dem Grenzwert GW oder den Beurteilungsschwellen
UB und OB entsprechen 4p, o = r = GW, UB, OB

Der Vergleich von 1. und 2. steht im Mittelpunkt der folgenden Unterkapitel. Dabei wird
besonders untersucht, bei welchem Konzentrationsniveau die Ubereinstimmung von Modell
und Beobachtung bewertet wurde. Der dritte Ansatz hat sich als wenig praxistauglich erwie-
sen, da die Konzentrationswerte haufig das Niveau der Beurteilungsschwellen gar nicht (-
berschreiten.

Die Mindestanforderung fur die Modellgute wird in den EU-Richtlinien als ein relatives
MaR formuliert. Aus diesem Grund werden die normierten Formen von 1 und 2, d.h. rel max
err_p und rel per err_p zusammen mit weiteren relativen Mallen mit und ohne Zeitbezug
diskutiert. Der Vergleich soll verdeutlichen, wie die groR3 die Bandbreite der relativen Mo-
dellgite aufgrund unterschiedlicher Gutemalie werden kann.
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4.3.2 Auswirkungen der Aufgabe des Zeitbezuges

Zur Darstellung der Unterschiede der Abweichungen zwischen Modell und Beobachtung
beim Ubergang vom Zeit- zum Perzentil-Bezug wurde der RMSE gewahlt, da er die Ge-
samtheit der Abweichungen zu allen Zeitpunkten bzw. an allen méglichen Perzentilwerten’
zusammenfasst.

Abbildung 16 zeigt die Histogramme aller stationsbezogenen RMSE-Werte mit und ohne
Zeit-Bezug fir Oz, NO,, SO, und PM10 in Form eines Box-Whiskers-Plots®. In allen Fallen
ist eine deutliche Verringerung des RMSE durch die Aufgabe des Zeitbezuges zu erkennen,
die sich durch eine konstante Verschiebung des Histogramms zu den niedrigeren Werten
bemerkbar macht. Der Median der Abweichungen verringert sich dabei bei O3, NO, und SO,
etwa auf die Halfte und bei PM10 auf 2/3. Die grofite Verringerung ist bei den Tagesmaxima
der 8h-Mittelwerte von Ozon zu erkennen. Der RMSE wird durch den Bias und durch die
Kovarianz der Anomalien® gekennzeichnet. Durch die Aufgabe des zeitlichen Bezuges wird
jedoch nur der Beitrag der Kovarianz der Anomalien zum RMSE zum Teil sehr deutlich
verringert, wahrend der Bias erhalten bleibt. Die stdrkere Abnahme bei Ozon ist dadurch zu
erklaren, dass die Modellsimulation bereits biasfrei ist und demzufolge der zeitbezogene
RMSE hauptséchlich durch die zeitliche Nichtlbereinstimmung bzw. die unterschiedliche
Auspragung der Anomalien gekennzeichnet ist. Die relativ geringe Anderung beim PM10
lasst sich mit dem bestehenden Bias und der dazu offensichtlich relativ kleinen bzw. richtig
prognostizierten Variabilitat erklaren. Genauere Untersuchungen mit Hilfe der zeitlichen
Korrelationskoeffizienten kénnten klaren, ob die bereits gute zeitliche Ubereinstimmung
oder die geringe Variabilitat dabei den grofieren Einfluss haben.

" Die Anzahl der Datenpaare ist beim Perzentil-Bezug die gleiche wie beim Zeit-Bezug. Bei den Stundenwerten
betragt der Schrittweite der Perzentilwerte 8760/100 und bei den Tageswerten 365/100.

& Der Box—Whiskers Plot besteht aus einem Kasten, dessen Mittellinie den Median und die 4uReren Begren-
zungen das 1. und 3. Quartil sind. Damit befinden sich in der Box 50% der betrachteten Werte. Zu beiden Sei-
ten der Box sind zwei weitere Grenzen definiert (inner and outer fences), die jeweils die 1.5- und 3-fache Lén-
ge des Quartilabstandes (Differenz zwischen 1. und 3. Quartil) von dem 1. bzw. 3. Quartil entfernt sind. Mdgli-
che Daten werden innerhalb der ersten Grenze von einer durchgezogenen Linie Gberdeckt. Werte auBerhalb der
1. Grenze werden als Ausreil3er betrachtet und individuell dargestellt.

° Die Abweichungen vom stationsbezogenen Mittelwert
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Abbildung 16 Haufigkeitsverteilung (Box-Whiskers-Plot) des stationsbezogenen RMSE mit (RMSE) und
ohne Zeitbezug (RMSE_P) fiir die Stundenwerte von NO, (oben rechts), die Stundenwerte von SO, (o-
ben links), die taglichen 8h-Mittelwerte von Ozon (unten links) und die Tagesmittelwerte von PM10
(unten rechts).



UBA F&E Vorhaben 201 43 250 Modellgiite nach EU-RR 33

4.3.3 Konzentrationswerte beim maximalen Fehler

Abbildung 17 zeigt die Streudiagramme von Beobachtungs- und Modellwerten beim gréfiten
absoluten Fehler. Der grofite absolute Fehler wird mit Perzentil-Bezug ermittelt und ent-
spricht damit der hier vorgenommenen Interpretation der Modellfehlerdefinition nach den
Richtlinien 1999/39/EC und 2002/3/EC. Die Zeitreihe von Messung und Rechnung wird der
GroRe nach geordnet, danach wird die Differenz zwischen den Werten gleicher Rangfolge
gebildet. Die grofRte Differenz ergibt den groten absoluten Fehler.

Der grofite absolute Fehler entsteht fir alle Stoffe in den meisten Fallen durch eine deutliche
Unterschatzung des Modells bei sehr hohen Werten der Beobachtung. Bei Ozon gibt es auch
etliche Stationen, bei denen der grofite Fehler bei relativ niedrigen Messwerten eine Folge
einer Uberschatzung des Modells ist. Eine Uberschatzung des Modells beim Perzentilwert
des grolten Fehlers ist auch bei NO, an einigen Stationen feststellbar. In diesen Féllen stim-
men auch beim maximalen Fehler Modellwert- und Beobachtungswert aber recht gut Gber-
ein, da die entsprechenden Punkte nahe der 1:1-Geraden liegen. Dies bedeutet, dass der ma-
ximale Fehler gering ist. Aus der Darstellung der Konzentrationswerte fir den maximalen
Fehler ist nicht sofort erkennbar, ob der groRte absolute Fehler im hoheren oder niedrigeren
Perzentilbereich auftritt. Der Fehler fur einen festgelegten hoheren Perzentilbereich wird
bestimmt bei der Ermittelung des Fehlers beim Perzentil, das die Anzahl von erlaubten U-
berschreitungen des Grenzwertes angibt (siehe Kapitel 4.3.5)

In Abbildung 17 ist auch die Regimezugehorigkeit der Stationen dargestellt. Durch die Re-
gimezugehdrigkeit konnen starke Abweichungen zwischen Modell- und Beobachtung auf-
grund nicht Ubereinstimmenden Skalen (Repréasentativitit der Messstationen) erklart werden.
Die Stationen des NO,-Regimes ,,Verkehr belastet* werden aufgrund der groben Auflésung
des Modells und dem geringen Représentativitatsbereich der Stationen dieser Klasse nicht
im richtigen Konzentrationsniveau wiedergegeben. Beim Ozon sind die Stationen mit einem
grolRen maximalen Fehler bei den 8h-Mittelwerten lber 60 ppb meistens Bergstationen, fir
die die hier herangezogenen Konzentrationswerte der Modellbodenschicht nicht zum Ver-
gleich geeignet sind. Wichtig fur die Einschdtzung des Giitemalies der EU-Richtlinien ist der
Umstand, dass eine groRe Streuung der Regimes offenbar wird. So treten groRe Maximalfeh-
ler auch bei Landstationen bei einem Konzentrationsniveau auf, das fiir diese Stationsklasse
untypisch ist. Dies deutet daraufhin, dass der maximale Fehler eine Folge von sehr hohen
Konzentrationsmessungen mit ,,Ausreif3er“-Charakter sein kann. Es ist dabei unklar, ob es
sich um einen Messfehler oder um eine spezielle Immissionssituation handelt.
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Abbildung 17 Konzentrationswerte aus Beobachtung (OBS) und Modellrechnung (RCG) beim maxima-
len absoluten Fehler fur die Stundenwerte von NO, (oben rechts), die Stundenwerte von SO, (oben
links), die taglichen 8h-Mittelwerte von Ozon (unten links) und die Tagesmittelwerte von PM10 (unten
rechts). Markiert ist das Konzentrationsniveau des Grenzwertes.

434 ) Konzentrationswerte beim Perzentil, das der erlaubten
Uberschreitungsanzahl entspricht

Analog zu der Darstellung in Kapitel 4.3.3 werden in Abbildung 18 die Konzentrationswerte
von Modell- und Beobachtung — und damit der Fehler — bei demjenigen Perzentil dargestellt,
das der Anzahl der erlaubten Uberschreitungen des Grenzwerts entspricht (per err_p). Im
Gegensatz zum maximalen Fehler mit Perzentil-Bezug (max err_p) ist hier das Perzentil also
bekannt, bei dem die Abweichung ermittelt wird. Es handelt sich dabei bei allen Stoffen um
einen Wert aus den héheren Bereichen, da dieser Perzentilwert immer tber 90 liegt (siehe
auch Tabelle 1). Im Vergleich zu Abbildung 17 fallt in Abbildung 18 auf, dass die Werte im
Streudiagramm besser um die 1:1-Gerade verteilt sind. Dies bedeutet, dass der Fehler fur das
Uberschreitungsperzentil geringer ist als der maximale Fehler ermittelt aus allen Perzentilen.
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Dies gilt im stérksten Male fir PM10. Dieses Mal3, das von Stedman et al. (2003) fur die
Bewertung der Modellgiite im Sinne der EU-Richtlinien verwendet wird, fuhrt also zu einer
hoheren Gliteeinschatzung der Modellrechnung als die Verwendung des maximalen Fehlers
aus dem gesamten Perzentilbereich.

Da das Perzentil der erlaubten Haufigkeit der Uberschreitungen des Grenzwertes entspricht,
stellen Datenpunkte jenseits der markierten Konzentrationsschwelle eine echte Grenzwert-
uberschreitung dar. Aus Abbildung 18 wird deutlich, dass die Stationen mit einer hohen An-
zahl von beobachteten Uberschreitungen bei den NO,-Stundenwerten auch in der Modell-
rechnung die héchsten Werte haben. Der Immissionsgrenzwert von 200 ug/m® wird in der
Rechnung aber kaum Uberschritten. Die Grenzwertlberschreitungen treten aber durchgéngig
an Stationen in den hoher belasteten urbanen Regimen auf. Im Sinne einer skalengerechten
Auswahl von Stationen zur Bestimmung der Modellgiite sollten solche Stationen auch nicht
zur Guteeinschatzung eines Modells mit einer Auflésung im Dekakilometerbereich herange-
zogen werden. Im Gegensatz dazu decken sich die Stationen mit Grenzwertiiberschreitungen
beim PM10 nicht in allen Féllen mit den Stationen, an denen das Modell die hochsten Werte
berechnet. Das Modell berechnet die hochsten PM10-Werte im Ruhrgebiet, einem Bal-
lungsgebiet, das von der Modellskala erfasst werden kann. Die Modellwerte sind dort jedoch
teilweise etwas hoher als die zugehdrigen Messungen.

Im Vergleich zu Abbildung 17 mit dem maximalen Fehler mit Perzentil-Bezug wird eine
bessere ,,Gruppierung der Regime deutlich. Weniger belastete Regime haben auch geringe-
re Maxima. Wie in Flemming (2003b) erwéhnt, sind die Mittelwerte, die im Wesentlichen
die Basis fur die Klassifikation der Messstationen in Immissionsregime sind, und die 98-
Perzentile der stindlichen Immissionswerte aller Stoffe recht gut korreliert. Erst bei deutlich
hoheren Perzentilen tritt die im vorangegangen Kapitel dargestellte starke Streuung auf.
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Abbildung 18 Konzentrationswerte aus Beobachtung (OBS) und Modellrechnung (RCG) beim Perzentil
der erlaubten Uberschreitungsanzahl des Grenzwertes fiir die Stundenwerte von NO2 (oben rechts), die
Stundenwerte von SO2 (oben links), die taglichen 8h-Mittelwerte Ozon (unten links) und die Tagesmit-
telwerte von PM10 (unten rechts). Markiert ist das Konzentrationsniveau des Grenzwertes.

4.3.5 Vergleich der Fehlermalie max err_p und per err _pcw
hinsichtlich der betrachteten Konzentrationsniveaus

In diesem Kapitel wird untersucht, bei welchem Konzentrationsniveau das Fehlermal3 per
err_pew (Fehler am Uberschreitungsperzentil pew) bzw. der maximale Perzentil-Fehler max
err_p bestimmt wird. Dieser Vergleich ist notwendig fir die Einschatzung, welcher ,,Pri-
fung® das Modell unterzogen wird, um seine Eignung zur Luftgttebewertung nach den EU-
Richtlinien zu erlangen.
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Abbildung 19 zeigt eine Gegenlberstellung der jeweiligen Messwerte, bei denen die beiden
verschiedenen FehlermaRe ermittelt werden. Der Konzentrationswert an dem der erlaubten
Anzahl von Grenzwertlberschreitungen entsprechenden Perzentil ist in vielen Féllen niedri-
ger als der Konzentrationswert fiir den der maximale Fehler ermittelt wird. Zudem streuen
die zu diesem Perzentil gehorigen Konzentrationswerte weniger als diejenigen fur den ma-
ximalen Fehler. Bei SO, und PM10 liegt das Konzentrationsniveau beim maximalen Fehler
sehr deutlich Uber dem bei der erlaubten Haufigkeit der Grenzwertlberschreitung. Dies deu-
tet darauf hin, dass beim SO, der maximale Fehler meistens fir die hdchsten beobachteten
Werte berechnet wird. Bei den PM10-Tagesmittelwerten sind 35 Uberschreitungen (bis
2005) des Grenzwerts von 50pg/m® erlaubt, was einem 90,41-Perzentil entspricht. Damit
handelt es sich bei den Konzentrationswerten fiir den maximalen Fehler nicht unbedingt um
untypisch hohe Werte.

Bei allen Werten unterhalb der 1:1 Geraden ist das Perzentil, fur das der maximale Fehler
bestimmt wird, hoher als das Perzentil, das der erlaubten Anzahl von Grenzwertiiberschrei-
tungen entspricht (Abbildung 19). Einen genaueren Vergleich erlaubt Abbildung 20, die die
Haufigkeitsverteilung der Perzentile zeigt, fur die der maximale Fehler max err_p berechnet
wird. Es ist offensichtlich, dass der maximale Fehler an vielen Stationen beim 100-Perzentil,
d.h. dem jeweils hochsten gemessenen Stunden- oder Tageswert auftritt. Fur diesen Wert
besteht eine gewisse Wahrscheinlichkeit, dass es sich um einen fehlerhaften AusreiRer han-
delt. Bei den stundenbezogenen Konzentrationswerten und der relativ geringen erlaubten
Uberschreitungsanzahl sind die Perzentile beim maximalen Fehler von NO; und SO, sonst
uberwiegend niedriger als das Perzentil, das der erlaubten Anzahl von Grenzwertiiberschrei-
tungen entspricht. Bei den Tageswerten von Ozon und PM10 sind die Perzentile fiir den ma-
ximalen Fehler dagegen fast immer groRer als das Uberschreitungsperzentil, da dieses bei
diesen beiden Stoffen relativ niedrig (d.h. relativ viele Uberschreitungen sind zugelassen)
angesetzt ist. Es muss trotzdem nochmals betont werden, dass der maximale Fehler bei allen
Stoffen an der Mehrzahl der Stationen flir den hdchsten gemessenen Wert berechnet wird.

Zusammenfassend kann festgestellt werden, dass das FehlermaR per err_pew, das am Uber-
schreitungsperzentil gewonnen wird, sinnvoller ist als das aus den Vorschriften der EU-
Richtlinien abgeleitete Fehlermal max err_p, das den maximalen Fehler, gewonnen aus al-
len Perzentilbereichen, angibt. Die Hauptgriinde dafir sind:

1. geringere AusreiBer—Anfalligkeit des Fehlermalles per err_pew, da der maximale
Fehler an vielen Stationen flr den hochsten gemessenen Wert auftritt,

2. Uberpriifung der Modellierung im Konzentrationsbereich, der durch die Grenzwerte
und Beurteilungsschwellen festgelegt ist, was einen direkten Bezug zu den EU-
Richtlinien herstellt,

3. das 50% Kriterium ist fur einen groReren Anteil an Stationen erfullt (siehe Kapitel
4.3.6).
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Abbildung 19 Beobachtete Konzentrationswerte beim maximalen absoluten Fehler (OBS me) und bei
dem Perzentilwert der erlaubten Anzahl von Uberschreitungen des Grenzwertes (OBS p) fur die Stun-
denwerte von NO, (oben rechts), die Stundenwerte von SO, (oben links), die téglichen 8h-Mittelwerte
von Ozon (unten links) und die Tagesmittelwerte von PM10 (unten rechts).
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Abbildung 20 Histogramm der Perzentile, fiir die der gréte absolute Fehler bestimmt wird (max err_p).
Markiert ist das Perzentil, das der erlaubten Haufigkeit von Grenzwertiberschreitungen entspricht. Aus
Grinden der Darstellung ist nur der Bereich der Perzentile 90-100 dargestellt, in der fast alle Werte zu
finden sind.

4.3.6 Relative Fehlermal3e

Nach der Diskussion der verschiedenen absoluten Fehlermalie werden diese mit dem ent-
sprechenden Messwert normiert, um zu einer relativen Fehlerangabe zu gelangen. Dies ist
notwendig, da in den EU-Richtlinien 1999/30/EC und 2003/3/EC eine relative Formulierung
der Mindestgenauigkeit gewéhlt wurde (siehe Tabelle 2).

Dazu werden in Abbildung 21 die stationsbezogenen relativen FehlermaRe flr die Tages-
und Stundenwerte dargestellt. Die relativen FehlermaRe beziehen sich auf die Stundenwerte
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von NO, und SO, die Tagesmittelwerte von PM10 und die Tagesmaxima des 8-
Stundenmittelwertes von Ozon. Die Histogramme aller relativen Fehlermal3e flr jede Station
in Deutschland werden in Form von Box-Whiskers-Plots (siehe FulRnote 8, S. 31) gezeigt.
Es handelt sich dabei um folgende GrélR3en (siehe Kap. 3.2):

maximaler relativer Fehler mit Zeitbezug (max rel err_t)
maximaler relativer Fehler mit Perzentilbezug (max rel err_p)
Relativer maximaler Fehler mit Zeitbezug (rel max err_t)
Relativer maximaler Fehler mit Perzentilbezug (rel max err_ p)

o M 0N BE

Relativer Fehler bei dem Perzentil, das der erlaubten Uberschreitungshéufigkeit des
Grenzwertes entspricht (rel per err_p)

Die Fehler nach Punkt 4. und 5. sind in den vorangegangenen Kapiteln ohne Relativierung
behandelt worden. Der Punkt 2. entspricht Punkt 4., dem Fehlermal nach der EU-Richtlinie,
nur dass Maximalsuche und Relativierung vertauscht wurden und somit der maximale relati-
ve Fehler ermittelt wird. Um die Wirkung des Ubergangs vom Zeit- zum Perzentil-Bezug zu
demonstrieren, werden mit den Punkten 1. und 3. die Variante im Zeitbezug zu den Fehler-
mafen 2. und 4. dargestellt.

Der maximale relative Fehler (Punkt 1.) ist bei allen Stoffen und an allen Stationen zum Teil
sehr deutlich Gber 100%. Durch Aufgabe des Zeitbezuges verringern sich die maximalen
relativen Fehler sehr stark, doch auch hier sind die meisten Werte mit Ausnahme von PM10
uber 100%, bei PM10 liegen sie fur die Stationen in Deutschland im Bereich von 50-100%.
Eine weitere Verringerung und eine Verkleinerung der Streuung sind beim relativen Maxi-
malfehler festzustellen. Wird auch hier nur der Perzentil-bezogene Fehler rel max err_p un-
tersucht, so sind die Werte meist kleiner als 100% und bei Ozon sind 75% der Stationen mit
der geforderten Mindestgenauigkeit von 50% simuliert, bei NO, betragt dieser Anteil ca. die
Halfte. Bei PM10 konnen die Mindestgenauigkeitsforderungen der EU-Richtlinien nur an ca.
Y, der Stationen und bei SO, nur an einigen Stationen erfullt werden. Bei dem neu vorge-
schlagenem Fehlermal nach Punkt 5., d.h. der Abweichung beim Perzentil der Haufigkeit
der erlaubten Grenzwertiiberschreitung, liegt der relative Fehlerwert fiir fast alle Stationen
bei Ozon und PM10, fir ca. % der Stationen bei NO, und fur ca. 1/3 der Stationen bei SO,
unter 50%.

Die Abbildung 22 bis Abbildung 25 zeigen genauer die Regimezugehorigkeit und Anzahl
der Stationen, die nach den relativen FehlermaRen nach Punkt 4 und 5 einen Fehler von we-
niger als 50% haben. Beim relativen Maximalfehler sind das die Stationen, bei denen nach
EU-Richtlinien-Interpretation die Mindestgenauigkeit erfllt ist. Beim Vergleich der Feh-
lermafe nach Punkt 4. und 5. wird zunéchst der geringere relative Fehler beim Perzentil der
Héufigkeit der erlaubten Grenzwertiiberschreitungen im Vergleich zum maximalen Fehler
deutlich. Bei PM10, NO; und SO, wird erwartungsgemél die Abnahme der Modellgute der
hier verwendeten groRraumigen RCG-Maodellversion (Auflésung nur circa 25 bis 30 km) bei
zunehmender Belastung deutlich, bzw. fiir Ozon beim Ubergang vom Landregime, (iber die
stadtischen Regimes bis hin zu den Verkehrsregimes. Die Bergstationen werden aufgrund
des Umstands, dass hier nur Modellwerte aus der Bodenschicht verwendet werden, haufig
nicht mit der erforderlichen Genauigkeit simuliert. Es ist jedoch bei allen Stoffen keinesfalls
festzustellen, dass die Modellgute an allen l&andlichen oder suburbanen und damit der Mo-
dellskala entsprechenden Stationen immer ausreichend ist. Umgekehrt gilt auch, dass einige
Stationen der Verkehrsregime und die deswegen durch die Modellskala eigentlich nur unzu-
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reichend wiedergegeben werden sollten, mit ausreichender Genauigkeit simuliert werden.
Die Griinde hierfur sind vielfaltig. Zum einen muss bertcksichtigt werden, dass die Regime-
einteilung im Wesentlichen auf der Bewertung von Jahresmitteln beruht und bei der Bewer-
tung der Klassen implizit davon ausgegangen wird, dass hoch belastete Stationen dem urba-
nen oder StralRenregime zuzuordnen sind. Insbesondere in ausgedehnten Ballungsgebieten
fuhrt dies groRflachig zu einem Ubergewicht der Stationen in den hoch belasteten Klassen.
Solche Regionen, wie z.B. das Ruhrgebiet, konnen bereits mit einer Modellauflésung von 25
bis 30 km ausreichend genau simuliert werden, falls die der Simulation zugrunde liegenden
Emissionsdaten der realen Situation entsprechen. Damit kann ein von der Auflésung her
groRraumiges Modell in solchen Regionen auch Messungen von Stationen in den hoch be-
lasteten Klassen mit ausreichender Genauigkeit simulieren. Es muss auch bericksichtigt
werden, dass die Normierung mit dem Messwert bei hohen Belastungen, wie sie an den ur-
banen Stationen im Allgemeinen auftreten, grof3ere absolute Fehler gestattet.
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Abbildung 21 Haufigkeitsverteilung (Box-Whiskers-Plot) von stationsbezogenen relativen FehlermafRien
mit und ohne Zeitbezug (RMSE_P) fiir die Stundenwerte von NO, (oben rechts), die Stundenwerte von
SO, (oben links), die téglichen 8h-Mittelwerte von Ozon (unten links) und die Tagesmittelwerte von
PM10 (unten rechts). Maximaler relativer Fehler mit Zeitbezug (max rel err), maximaler relativer Feh-
ler mit Perzentilbezug (max rel err_p ), relativer maximaler Fehler mit Zeitbezug (rel max err), relativer
maximaler Fehler mit Perzentilbezug (rel max err_ p), relativer Fehler bei dem Perzentil, das der er-
laubten Uberschreitungshaufigkeit des Grenzwertes entspricht (rel err pGW). Alle Stationen in Deutsch-
land.
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Abbildung 22 Anzahl der Stationen, die die Genauigkeitsanforderung von 50% hinsichtlich der NO,
Stundenmittelwerte erfullen (YES) fur den relativen maximalen Fehler (links) und den Fehler am Per-
zentil der Haufigkeit der erlaubten Grenzwertiberschreitungen (rechts).
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Abbildung 23 Anzahl der Stationen, die die Genauigkeitsanforderung von 50% hinsichtlich der taglichen
Maxima der 8h-Mittel von Ozon erfillen (YES) fur den relativen maximalen Fehler (links) und den Feh-
ler am Perzentil der Haufigkeit der erlaubten Grenzwertiberschreitungen (rechts).
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Abbildung 24 Anzahl der Stationen, die die Genauigkeitsanforderung von 50% hinsichtlich der Tages-
mittelwerte von PM10 erfiillen (YES) fir den relativen maximalen Fehler (links) und den Fehler am
Perzentil der Haufigkeit der erlaubten Grenzwertiberschreitungen (rechts).
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Abbildung 25 Anzahl der Stationen, die die Genauigkeitsanforderung von 50% hinsichtlich der Stun-
denmittelwerte von SO, erfillen (YES) fur den relativen maximalen Fehler (links) und den Fehler am
Perzentil der Haufigkeit der erlaubten Grenzwertiberschreitungen Grenzwertiiberschreitung (rechts).

4.3.7 Uberschreitung von Grenzwert- und Beurteilungsschwellen

Komplementér zu dem Fehler der Konzentrationswerte beim Perzentil der erlaubten Grenz-
wertiiberschreitungen wurde in Kapitel 3.2 vorgeschlagen, die Unterschiede im Perzentil bei
einem gewissen Konzentrationswert, ndmlich dem Grenzwert- und den beiden Beurteilungs-
schwellen zu betrachten. Bei der Untersuchung dieser Differenz ergab sich jedoch an vielen
Stationen das Problem, dass diese Konzentrationswerte gar nicht erreicht werden und somit
mit ihnen eine Modelllberprifung nicht moglich ist. Nur bei PM10 ergibt sich eine grofie
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Anzahl von Uberschreitungen aufgrund der niedrigen Konzentrationsschwellen der unteren
Beurteilungsschwelle, die an fast allen Stationen in Deutschland tberschritten wird. Die zu-
gehorigen Perzentile aus Modellrechung und Beobachtung sind in Abbildung 26 dargestellt
fiir Grenzwert und Beurteilungsschwellen.

Liegen die Punkte in Abbildung 26 links (Messung) bzw. unter (Rechnung) der gestrichelten
Linie, die dem durch die Anzahl der erlaubten Uberschreitungen definierten Perzentil ent-
spricht, wird an der betreffenden Station der entsprechende Schwellenwert an mehr Tagen
uberschritten als erlaubt ist. Bei einer vollstandigen Ubereinstimmung zwischen Messung
und Rechnung in der Zahl der Stationen, an denen der Schwellenwert Ofters tberschritten
wird als in der Richtlinie zugelassen, missten alle Punkte entweder im rechten oberen (Kei-
ne unzulissigen Uberschreitungen) oder im linken unteren Quadranten (Unzulassige Uber-
schreitungen) liegen. Je hoher die Perzentile, desto seltener tritt der entsprechende Konzent-
rationswert auf. Liegen die Punkte auf der 100 % -Linie, so wurde der Wert nicht erreicht.
Beim Grenzwert (Abbildung 26 links) wird nur an 2 Stationen in Messung und Rechnung
die zulassige Anzahl von Uberschreitungen nicht eingehalten. Bei der unteren Beurteilungs-
schwelle ergeben sich zwischen Messung und Rechnung groRe Unterschiede in den Perzenti-
len, in der Aussage, ob eine Station mehr Uberschreitungen aufweist als zugelassen, stim-
men Messung und Rechnung aber gut tberein.

Aufgrund der oben genannten Beschrankung und weil es fiur Ozon keine Beurteilungs-
schwellen gibt, wird dieser Ansatz jedoch nicht weiter verfolgt.
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Abbildung 26 Perzentile der Tagesmittelwerte von PM10 beim Uberschreiten der Grenzwertschwelle
von 40 pg/m? (links) , der oberen Beurteilungsschwelle von 30 pg/m* (Mitte) und der unteren Beurtei-
lungsschwelle von 20 pg/m?® (rechts) in Beobachtung (x-Achse) und Modellrechnung (y-Achse) . Die ge-
strichelte Linie entspricht dem Perzentil der erlaubten Uberschreitungsanzahl. Kleinere Perzentilwerte
bedeuten eine haufigere Uberschreitung.

4.4 Vergleich von kurz- und langfristigen Fehlermal3en

Die EU-Richtlinien benennen Grenzwerte und Modellgiteanforderungen fir kurzfristige
Tages- und Stundenwerte und die langfristigen Jahresmittelwerte. Bei Ozon gibt es keinen
Grenzwert fur den Jahresmittelwert. Die langfristigen Wirkungen der Ozonbelastung werden
mit den AOT-bezogenen Zielwerten erfasst. Zwischen den beiden Typen der Grenz- bzw.
Zielwerte wird in der Rahmenrichtlinie kein Zusammenhang hergestellt, da fur beide Werte
die Einhaltung erforderlich ist, unabhéngig davon, ob dies auch beim jeweils anderen Typ
der Fall ist. Aus Sicht der Modellgiitebewertung erscheint jedoch ein Vergleich der Gutema-
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Re hinsichtlich der kurz- und langfristigen Konzentrationswerte aus den folgenden Griinden
sinnvoll:

1. Die Modellgiite ist bei kurz- und langfristigen Konzentrationswerten unterschiedlich

2. Die Modellguteanforderungen der EU-Richtlinien sind bei kurz- und langfristigen
Konzentrationswerten unterschiedlich.

3. Die kurzfristigen Grenzwerte entsprechen hohen Perzentilen (> 90) und die Jahres-
mittelwerte mittleren Perzentilen (=50) der Haufigkeitsverteilung der Tages- oder
Stundwerte.

Die Simulation von Jahresmittel- und Maximalwerten sind aus Sicht der CT-Modellierung
zwei verschiedene Aufgaben, die mit unterschiedlicher Qualitat geldst werden. Der Fehler
bei der Modellierung von Jahresmittelwerten entspricht dem Modellbias, der in hohem Malie
von den jahresbezogenen Emissionswerten und den Randbedingungen abhangt. Beide Para-
meter sind oft nur mit einer groRen Unsicherheit bekannt. Im Gegensatz dazu hangt die Mo-
dellierung der Maximalwerte weitgehend von der Modelldynamik ab, die die Konzentrati-
onsénderungen in Abhangigkeit von den meteorologischen Feldern und der zeitbezogenen
Emissionsmodellierung beschreibt. Der Einfluss des Modellbias ist dabei haufig gering.

Die Modellgiiteanforderungen fur die Jahresmittelwerte sind bei NO, und SO, mit 30%
scharfer formuliert als bei den Tages- und Stundenwerten, bei denen nur 50% erreicht wer-
den mussen. Da, wie gezeigt wurde, der Maximalfehler immer in den hohen Perzentilberei-
chen auftritt und die Jahresmittelwerte in etwa dem 50-Perzentil entsprechen, ist somit die
erlaubte absolute Abweichung bei den Jahresmittelwerten deutlich geringer. Aufgrund des
Modellbias und der asymmetrischen Verteilung der Konzentrationswerte gilt nicht unbe-
dingt, dass die Fehler sich bei einer Verlangerung des Mittelungszeitraums immer besser
kompensieren.

Das neu vorgeschlagene FehlermaR rel per err_pew der relativen Abweichung bei demjeni-
gen Perzentil, das der Anzahl zugelassener Grenzwertlberschreitungen entspricht, ist immer
ein MaR, das den hohen Konzentrationsbereich untersucht, das Fehlermal3 der EU-Richt-
linien (so wie es hier interpretiert wird) des relativen maximalen Fehlers mit Perzentil-Bezug
(rel max_err_p) entspricht gleichfalls meistens einem hohen Perzentil-Wert, der in vielen
Fallen Uber dem der erlaubten Grenzwertliberschreitung liegt und oft sogar beim 100-
Perzentil, d.h. dem hochsten beobachteten Wert auftritt (siehe Kapitel 4.3.5). Beide Fehler-
maRe testen demzufolge die Ubereinstimmung der Haufigkeitsverteilungen der Tages- und
Stundenwerte von Modell und Beobachtung im Bereich der Maximalwerte. Der Vergleich
der Jahresmittelwerte wiirde einem Vergleich im Bereich des Medians entsprechen und da-
mit eine weitere ,,Stutzstelle* bei der Untersuchung der Abweichung der Histogramme dar-
stellen. Eine kombinierte Modellguteanforderung wére demzufolge eine Mdglichkeit, die
Eignung des Modells zur Simulation der Gesamtheit der Immissionssituation, d.h. der ge-
samten Haufigkeitsverteilung, zu testen.

Abbildung 27 bis Abbildung 29 zeigen eine Gegentiberstellung der relativen Fehler der Jah-
resmittelwerte und der relativen maximalen Fehler mit Perzentil-Bezug bzw. der Fehler beim
Perzentil der Stundenwerte fiir SO, und NO, und der Tagesmittel fur PM10, das der erlaub-
ten Anzahl von Uberschreitungen entspricht. Erganzend werden fir Ozon in Abbildung 30
die relativen Fehler der Jahresmittelwerte mit denen des Tagesmaximums der 8h-Mittelwerte
zusammengefuhrt. Dabei muss beachtet werde, dass hierbei der Mittelwert dieser Tageswer-
te nicht dem Jahresmittelwert entspricht.
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Beim NO; (Abbildung 27) besteht ein ausgeprégter Zusammenhang zwischen den relativen
FehlermaRen der Stundenwerte und dem fir die Jahresmittelwerte. Beide sind zudem nahezu
gleich hoch. Aufgrund der niedrigen Schwelle fir die Modellglte bei den Jahresmittelwerten
(30% gegenuber 50% bei den Stundenwerten) ist der Anteil der ausreichend gut simulierten
Stationen hierbei demzufolge deutlich geringer. Der relative Maximalfehler (rel max err_p)
ist im Mittel etwas, fir viele Land-Stationen jedoch doch deutlich hoher als der Fehler fur
das Perzentil der erlaubten Grenzwerttiberschreitungen, rel per err_pcw. Wie bereits ausge-
fihrt, ist der Fehler fir das Perzentil der erlaubten Grenzwertiiberschreitungen stabiler als
der relative Maximalfehler, da der letztere an vielen Stationen mit dem absolut héchsten ge-
messenen Wert verkn(pft ist.

Beim PM10 stimmen die relativen Fehler der Jahresmittelwerte und die beim Perzentil der
erlaubten Grenzwertiiberschreitungen berechneten Fehler sehr gut tberein (Abbildung 28
rechts). Das Modell gentigt an fast allen Stationen den Guteanforderungen fir die Jahresmit-
telwerte. Die gute Ubereinstimmung deutet darauf hin, dass der Modellfehler zwischen dem
Median und dem 90,41-Perzentil durch einen in etwa konstanten relativen Wert (Bias) be-
schrieben werden kann. Der relative maximale Fehler ist jedoch deutlich hoher als der der
Jahresmittelwerte und streut viel starker, so dass nur an wenigen Stationen das Modellgute-
kriterium erflllt wird (Abbildung 28 links).

Der Zusammenhang der verschiedenen relativen Fehlermafe ist beim SO, nur schwach aus-
gepragt (Abbildung 29). Es herrscht eine grofRe Streuung, die Genauigkeitsanforderung an
die Jahresmittelwerte wird jedoch an mehr Stationen eingehalten als diejenige fur die Stun-
denwerte, insbesondere wenn man fur die Stundenwerte das Mall des maximalen relativen
Fehlers nimmt. Die relativen Fehler beim Perzentil der erlaubten Grenzwerttiberschreitungen
entsprechen im Niveau ungeféhr denen der Jahresmittelwerte

Die Ozon-Tochterrichtlinie 2002/3/EC kennt keinen jahresmittelwertbezogenen Grenzwert
und demnach auch keine Modellglteanforderung fir diese GréRe. Mit Ausnahme weniger
StralRen-Stationen liegt der relative Fehler der Jahresmittelwerte unter 50%. Dies gilt auch
fiir ca. 80% der Stationen beim relativen maximalen Fehler der Tageswerte (Abbildung 30
links). Die relativen Fehler beim 93,15-Perzentil, das der erlaubten Anzahl von Uberschrei-
tungen fur den taglichen maximalen 8h-Mittelwert entspricht, sind deutlich kleiner als dieje-
nigen des maximalen relativen Fehlers (vergleiche Abbildung 30, links und rechts), was
wiederum aufzeigt, dass der maximale relative Fehler der Modellrechnung meistens bei den
hdchsten gemessenen Konzentrationen auftritt.
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Abbildung 27 Streudiagramm der relativen Modellfehler der Jahresmittelwerte (x-Achse) und der rela-
tiven maximalen Fehler mit Perzentil-Bezug (y-Achse links) bzw. der Fehler beim Perzentil der Uber-
schreitungshaufigkeit des Grenzwerte (y-Achse rechts) der Stundenwerte von NO,. Markiert sind die
Mindestgenauigkeitsanforderungen fiir die Modellrechnung nach 1999/30/EC. Die Darstellung ist be-
schrankt auf Fehler <= 150%.
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Abbildung 28 Streudiagramm der relativen Modellfehler der Jahresmittelwerte (x-Achse) und der rela-
tiven maximalen Fehler mit Perzentil-Bezug (y-Achse links) bzw. der Fehler beim Perzentil der Uber-
schreitungshéufigkeit des Grenzwertes (y-Achse rechts) der Tagesmittelwerte von PM10. Markiert sind
die Mindestgenauigkeitsanforderungen fiir die Modellrechnung nach 1999/30/EC. Die Darstellung ist
beschrankt auf Fehler <= 150%.
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Abbildung 29 Streudiagramm der relativen Modellfehler der Jahresmittelwerte (x-Achse) und der rela-
tiven maximalen Fehler mit Perzentil-Bezug (y-Achse links) bzw. der Fehler beim Perzentil der Uber-
schreitungshaufigkeit des Grenzwertes (y-Achse rechts) der Stundenwerte von SO,. Markiert sind die

Mindestgenauigkeitsanforderungen fiir die Modellrechnung nach 1999/30/EC. Die Darstellung ist be-
schrankt auf Fehler <= 150%.
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Abbildung 30 Streudiagramm der relativen Modellfehler der Jahresmittelwerte (x-Achse) und der rela-
tiven maximalen Fehler mit Perzentil-Bezug (y-Achse links) bzw. der Fehler beim Perzentil der Uber-
schreitungshaufigkeit des Zielwertes (y-Achse rechts) der Tagesmaxima des 8h-Mittels von Ozon. Mar-

kiert sind die Mindestgenauigkeitsanforderung an die Tageswerte nach 2002/3/EC. Die Darstellung ist
beschrankt auf Fehler <= 150%.
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4.5 Raumliche Glattung der Messung entsprechend der
Modellauflosung

Es wurde bereits in Kap. 3.6 angedeutet, dass unter Umstédnden zur Modellevaluierung eine
raumliche Glattung der Messungen vorgenommen werden sollte, um den Einfluss einzelner
Stationen im Glattungsgebiet zu vermindern. Mit solch einer Glattung soll also der Einfluss
lokaler, und damit fiir das Glattungsgebiet nicht notwendigerweise représentativer Storun-
gen, vermindert werden.

Es erscheint demzufolge untersuchenswert, die Modellgitebewertung auch mit fiktiven Sta-
tionen durchzufiihren, deren Zeitreihe aus den stindlichen Mittelwerten besteht, die aus den
Einzelreihen allen Stationen innerhalb eines Gebietes um die Station besteht, dessen Durch-
messer der Auflésung des Modells entspricht. Dieser Ansatz wurde fur die deutschen Statio-
nen umgesetzt. Als Einflussradius zur Bestimmung der zur Mittelung heranzuziehenden Sta-
tionen wurde die halbe Maschenweite der Modellrechnung, d.h. 15 km, benutzt. Die Modell-
evaluierung wird dann nicht mit den Einzelmessungen, sondern mit Mittelwerten jedes Glat-
tungsgebiets durchgefuhrt. Jede Station ist damit Mittelpunkt eines Glattungsgebiets. Liegt
keine andere Station in diesem Gebiet, so stimmen die Mittelwerte des Gebiets mit den Ein-
zelwerten der Station im Mittelpunkt tberein. Die Mittelung wird dabei regimetbergreifend
durchgefiihrt, d. h. es werden alle Stationen in einem Glattungsgebiet zur Mittelung benutzt,
unabhéngig von dem der Station zugeordneten Immissionsregime. Eine Auswahl der Statio-
nen, die zur rdumlichen Mittelbildung verwendet werden ist problematisch, da dafiir meist
nicht genligend Stationen zu Verfligung stehen.

Abbildung 31 bis Abbildung 38 zeigen die beiden relativen FehlermaRe rel per err_pew (rela-
tive Abweichung bei demjenigen Perzentil, das der Anzahl zugelassener Grenzwertiiber-
schreitungen entspricht) und rel max_err_p (relativer maximaler Fehler mit Perzentil-Bezug,
MaR der EU-Richtlinien) sowie den RMSE mit Perzentil-Bezug fur die Tageswerte von O-
zon und PM10 und die Stundenwerte von SO, und NO,. Die stationsbezogenen Fehlermalie
werden zum einem im Streudiagramm dargestellt und zum anderen wird die Veranderung
des direkten Fehlermalies (BASE) durch die Glattung (SMOOTH) als Mittelwert pro Immis-
sionsregime dargestellt. Punkte unterhalb der 1:1 Linie und negative mittlere Veranderungen
bedeuten eine Verbesserung des Fehlermalies durch die Glattung. Liegen die Diagramm-
Punkte auf der 1:1-Linie, so enthdlt das Glattungsgebiet der Station im Allgemeinen keine
andere Station. Dies zeigt sich z.B. bei den meisten Ozon-Stationen des Typs ,,Berg®, da
diese Stationen oft weit entfernt von anderen Stationen liegen (Abbildung 31).

Fur Ozon und PM10 verringert sich durch die modellskalengeméi3e Glattung der RMSE mit
Perzentil-Bezug in allen Regimes. Bei NO, gilt dies nur fiir die urbanen und Verkehrsregime
und bei SO; tritt eine Verbesserung nur bei den Stationen des Regimes #3 auf. Die Verande-
rungen der relativen Fehlermal3e rel max_err_p und rel per err_pew haben qualitativ einen
ahnlichen Charakter wie beim RMSE. Die Anderungen sind jedoch bei den Regimes mit
geringer Belastung verhéltnismélig starker ausgepréagt, da hier durch die Normierung mit
dem geringen Messniveau gleiche absolute Abweichungen starker betont werden. Das trifft
besonders auf die mittlere Verschlechterung der relativen FehlermalRe der NO, Land- und
Vorstadt-Regimes zu. Die VergroRerung der mittleren relativen Fehler um 15 bzw. 10 % ist
im Wesentlichen eine Folge von der starken Verschlechterung an einigen Stationen. In eini-
gen Regimes, wie bei den urbanen Regimes U2 und U3 von Ozon, vergroRert sich trotz eines
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verringerten RMSE, der alle Perzentile beriicksichtigt, der relative Fehler beim Perzentil des
Grenzwertes.

Die VergrolRerung der Fehlermalle bei den Land- und Vorstadt-Stationen von NO, ist ein
Hinweis darauf, dass raumliche Mittelungen von Messungen nicht ohne Berticksichtigung
der Stationscharakteristik durchgefiihrt werden sollten, da hier offensichtlich durch rdumli-
che Mittelbildung mit benachbarten urbanen oder Verkehrsstationen das Niveau der Landsta-
tionen unsachgemaR angehoben wurde. Die starke Verbesserung des relativen maximalen
Fehlers bei PM10 und SO, zeigt weiterhin, dass durch die Glattung Maximalfehler aufgrund
extrem hoher Messwerte mit AusreiRer-Charakteristik gedampft werden.

Es bleibt aber festzuhalten, dass mit Ausnahme von SO, eine reine raumliche Mittelung im
Mittel zu einer Verbesserung der FehlermaRe fiihrt. Dies gilt insbesondere flr Stationen, die
durch die Modellskala schlecht wiedergegeben werden kénnen, d.h. Stadt- und Verkehrsre-
gime und die Bergstationen. Ohne zusatzliche Nebenbedingung, wie z.B. die Berlcksichti-
gung des Immissionsregimes oder die Gewichtung von Stationsabstanden, treten jedoch ho-
here relative Modellfehler bei den Land- und Vorstadt-Stationen von NO; auf.

Auch die mit der Glattung verbundene Veranderung des normierenden Messwerts fiihrt zu
einer Anderung der relativen Fehler. Weiterhin muss immer berticksichtigt werden, dass die
Wirkung des Glattungsansatzes immer von der vorgegebenen Stationsdichte beeinflusst ist.
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Abbildung 31 Relativer Fehler beim Perzentil des Zielwertes (rel per err_pgw , links), relativer maxima-
ler Fehler mit Perzentil-Bezug (rel max_err_p, Mitte) und RMSE mit Perzentil-Bezug (rechts). Stations-
bezogen mit direktem Vergleich (Base) und raumlicher Mittelung der Messung in der Auflésung des
Modells (SMOQOTH) fiir die Tagesmaxima des 8 h Mittels von Ozon.
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Abbildung 32 Mittlere Veranderung pro Immissionsregime des relativen Fehlers beim Perzentil des
Zielwertes (rel per err_pgw  links), des relativen maximalen Fehlers mit Perzentil-Bezug (rel max_err_p,
Mitte) und des RMSE mit Perzentil-Bezug (rechts) zwischen direktem Vergleich und raumlicher Mitte-
lung der Messung in der Auflésung des Modells fiir die Tagesmaxima des 8 h Mittels von Ozon.
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Abbildung 33 Relativer Fehler beim Perzentil des Zielwertes (rel per err_pcw  links), relativer maxima-
ler Fehler mit Perzentil-Bezug (rel max_err_p, Mitte) und RMSE mit Perzentil-Bezug (rechts). Stations-
bezogen mit direktem Vergleich (Base) und raumlicher Mittelung der Messung in der Auflésung des
Modells (SMOOTH) fiir die Tagesmittelwerte von PM10.
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Abbildung 34 Mittlere Veranderung pro Immissionsregime des relativen Fehlers beim Perzentil des
Zielwertes (rel per err_pgw  links), des relativen maximalen Fehlers mit Perzentil-Bezug (rel max_err_p,
Mitte) und des RMSE mit Perzentil-Bezug (rechts) zwischen direktem Vergleich und raumlicher Mitte-
lung der Messung in der Auflésung des Modells fiir die Tagesmittel von PM10.
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Abbildung 35 Relativer Fehler beim Perzentil des Zielwertes (rel per err_pgw , links), relativer maxima-
ler Fehler mit Perzentil-Bezug (rel max_err_p, Mitte) und RMSE mit Perzentil-Bezug (rechts). Stations-
bezogen mit direktem Vergleich (Base) und raumlicher Mittelung der Messung in der Auflésung des
Modells (SMOQOTH) fiir die Stundenwerte von SO,.
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Abbildung 36 Mittlere Veranderung pro Immissionsregime des relativen Fehlers beim Perzentil des
Zielwertes (rel per err_pgw  links), des relativen maximalen Fehlers mit Perzentil-Bezug (rel max_err_p,
Mitte) und des RMSE mit Perzentil-Bezug (rechts) zwischen direktem Vergleich und raumlicher Mitte-

lung der Messung in der Auflésung des Modells fir die Stundenwerte von SO..
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Abbildung 37 Relativer Fehler beim Perzentil des Zielwertes (rel per err_pgw, links), relativer maximaler
Fehler mit Perzentil-Bezug (rel max_err_p, Mitte) und RMSE mit Perzentil-Bezug (rechts). Stationsbe-
zogen mit direktem Vergleich (Base) und raumlicher Mittelung der Messung in der Auflésung des Mo-
dells (SMOOTH) fiir die Stundenwerte von NO,.
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Abbildung 38 Mittlere Veranderung pro Immissionsregime des relativen Fehlers beim Perzentil des
Zielwertes (rel per err_pgw, links), des relativen maximalen Fehlers mit Perzentil-Bezug (rel max_err_p,
Mitte) und des RMSE mit Perzentil-Bezug (rechts) zwischen direktem Vergleich und raumlicher Mitte-
lung der Messung in der Auflésung des Modells fir die Stundenwerte von NO,.
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5 Beobachtungsfehler und der Auflésungsfehler des
.perfekten* Modells

In diesem Kapitel wird der bereits in Kap. 3.4 angesprochene Gedanke (iber eine Begren-
zung der erreichbaren Modellgite durch zwei Arten von ,,grundsatzlichen* Fehlermdglich-
keiten fir die Nichtibereinstimmung von Modell und Messung aufgegriffen, die auch bei
einem hypothetisch perfekten Modell auftreten wirden. Sie haben vergleichbare Ursachen
und sind auf die Problematik der unterschiedlichen rdumlichen Représentativitat von Beo-
bachtung und Modell zuriickzufiihren. Es handelt sich dabei um

e den Beobachtungsfehler, und
e den Auflosungsfehler des Modells

Der Beobachtungsfehler ist eine GroRe aus der Datenassimilation und geostatistischen Inter-
polationsverfahren. Er wird als die radumlich nicht korrelierte Komponente der Messung de-
finiert. Im Rahmen dieser Theorie und in den Ansétzen zu seiner Schatzung wird er als ein
statistisches Rauschen mit verschwindendem Mittelwert angesehen. In der Praxis ist der
Fehler der Konzentrationsmessung allerdings noch zusétzlich systematisch, d.h. mit einem
bestimmten von Null verschiedenen Mittelwert versehen. Weiterhin kann mangelnde Voll-
standigkeit der Messung eine Fehlerursache sein. In Annex VIII der Tochterrichtlinien ist die
geforderte Mindestgenauigkeit von Messungen angegeben. Fur die kontinuierlichen Mes-
sungen von Ozon, NO, und SO, sind mindestens 15% und fir PM10 mindestens 25%-
Genauigkeit in der Nahe des jeweiligen Grenzwertes gefordert (siehe auch Kap. 3.5).

Die raumliche Reprasentativitdt eines Modells kann sehr einfach mit der raumlichen (hori-
zontalen) Auflosung quantifiziert werden. Da Eulersche Chemie-Transport Modelle immer
mit Gitterboxmittelwerten arbeiten und auch alle Eingangsdaten nur als Mittelwerte iber die
Auflosung verwendet werden kdnnen, muss es zu Unterschieden hinsichtlich der punktbezo-
genen Messungen kommen, selbst wenn das Modell in seiner Beschreibung der physika-
lisch/chemischen Prozesse ,,perfekt* ware und auch die Eingangsdaten fehlerfrei waren. Will
man diesen ,,Auflésungsfehler” abschétzen, so missen mehr als eine Station in der Gitterbox
liegen. Die Schéatzung des Aufldsungsfehlers hangt demzufolge von der vorliegenden Stati-
onsdichte ab. Eine geringe Stationsdichte, d.h. z.B. nur eine oder gar keine Station in der
Gitterbox, bedeutet jedoch nicht, dass der Auflosungsfehler nicht existiert sondern nur, dass
er nicht abgeschatzt werden kann.

Das Problem der Reprasentativitat wird hdufig diskutiert, eine Quantifizierung des Fehlers
wird jedoch meist nicht gegeben. Ansatze wurden im Rahmen einer Anwendung des RCG-
Modells fir die Datenassimilation entwickelt (Flemming 2003a, 2003c). Diese Ansétze wer-
den hier zusammenfassend wiedergegeben und erweitert.

Die Abschatzung der beiden genannten Fehlergrofien ist fur alle Modellevaluierungsvorha-
ben von enormer Bedeutung, da sie eine untere Schranke fur den praktisch ermittelbaren
Fehler darstellen, denn auch ein hypothetisch perfektes Modell mit einer gewissen Auflo-
sung wirde keine geringeren Fehler erzeugen kdnnen. Aus diesem Schwellencharakter her-
aus konnen Beobachtungs- und Auflosungsfehler als ein problembezogenes Mal} fur die
praktisch erreichbare Modellgenauigkeit betrachtet werden. Die Forderungen fir die Mo-
dellgute sollten mit Hilfe dieses Males abgeglichen werden.
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5.1 Beobachtungsfehler - Rauschen

51.1 Varianz des Beobachtungsfehlers

Der Beobachtungsfehler wird als eine rdumlich nicht korrelierte Komponente der Beobach-
tung mit verschwindendem Erwartungswert angesehen (siehe Flemming 2003a, 2003c), der
flr die Spezies, Tagesstunde und Halbjahr sowie fur jede Station ermittelt wird. Dazu wurde
von Flemming (2003a, 2003c) ein homogenes lokales Kovarianzmodell fiir 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 das
Kovarianzmodell ermittelten Varianz des glatten Feldes kann die Varianz des Beobachtungs-
fehlers geschatzt werden.

Mit diesem klimatischen Ansatz konnen stationsspezifische Fehler ermittelt werden. Fur jede
Station ist aus der Zeitreihenauswertung der Beobachtungsinkremente die Gesamtvarianz
bekannt. Die Aufgabe besteht nun in einer moéglichst 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 (Abbildung 39).
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Abbildung 39 Schatzung der Varianz des klimatischen Beobachtungsfehlers (observation error variance)
der Station S mit Hilfe eines Kovarianzmodells nach der Beobachtungsmethode.

51.2 Die stationsbezogenen Beobachtungsfehlervarianzen fir deutsche
Messstationen

Die Gesamtheit der stationsbezogen bestimmten Standardabweichungen, d. h. die Wurzel
der Varianz, der Beobachtungsfehler aller betrachteten Spurenstoffe, ist in Abbildung 40 zu
finden. Um eine relative Angabe zu erhalten, wurden die Standardabweichungen mit dem
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Mittelwert normiert. Fir PM10 sind an allen Tagesstunden die geschéatzten stationsbezoge-
nen Beobachtungsfehler deutlich gréRer als fir NO,, Ozon oder SO,. Die stlindliche Variabi-
litdt von PM10 ist sehr hoch und dementsprechend werden grol3e Fehler geschétzt. Da PM10
keinen ausgepragten Tagesgang, aber eine grolRe Tagesschwankung besitzt (Flemming,
2003b), ist es im Sinne der rdumlichen Reprasentativitdat empfehlenswert, die stindlichen
Werte durch das Tagesmittel zu ersetzen. Die zugehérigen Beobachtungsfehler sind dann
deutlich geringer. Dies entspricht dem Ansatz der EU-Richtlinien, die fir PM10 als feinste
Auflosung den Tagesmittelwert verlangen.

Der Zusammenhang zwischen der Standardabweichung des Beobachtungsfehlers und dem
Immissionsregime, d. h. der typischen Belastung, ist in Tabelle 6 dargestellt. Fir die primar
emittierten Spurenstoffe, d. h. mit Ausnahme von Ozon, steigt die Standardabweichung der
Beobachtungsfehler mit zunehmender mittlerer Immission an. Bei PM10, SO, und NO bleibt
der relative, d. h. auf die mittlere Belastung bezogene Fehler, nahezu konstant in allen Re-
gimes; bei NO; sinkt der relative Fehler leicht mit zunehmender Belastung.

Stoff\Regime:| B |[R/1 | Ul/ | U2/ |U3/4|S/5| S2 Tagesgang
2 3
O3 (ppb) 8 6 6 6 6 6 schwach
NO; (ppb) 3 4 5 6 7 8 schwach
PM10(ug/m®) 8 8 10 | 12 | 15 Schwach
SO, (pg/m®) 2 3 4 6 18 Schwach

Tabelle 6 Geschatzte Standardabweichung des klimatischen Beobachtungsfehlers der stindlichen Mes-
sung, dargestellt als Median aller Stationen innerhalb der Immissionsregimes nach Flemming (2003b) (B
= Berg, R = Land, U1 = Vorstadt, U2 = Stadt, U3 = belastetet Stadt, S = Strale, S2 = Stralie extrem)

Der Ausgangspunkt flr die klimatische Kovarianzmodellierung sind separate Kovarianzmo-
delle fur jede Tagesstunde. Betrachtet man die geschétzten Standardabweichungen des Beo-
bachtungsfehlers fiir jede Tagesstunde, so stellt man bei den primaren Stoffen eine Uberein-
stimmung zwischen dem Tagesgang der Immission und dem des Beobachtungsfehlers fest.
Interessant ist jedoch, dass flir Ozon in der Zeit der hochsten Konzentrationen eine leichte
Abnahme des absoluten und eine grolRe des relativen klimatischen Beobachtungsfehlers fest-
zustellen ist. Offensichtlich ist bei der nachmittaglichen Ozonbildung und guter Durchmi-
schung die rdumliche Représentativitat grofler als in den ndchtlichen Stunden, wo lokale
NO-Emission und Depositionsprozesse die Ozonkonzentration steuern.

5.1.3 Vergleich der Beobachtungsfehlervarianzen mit der Forderung
von 15% Messgenauigkeit in den EU-Richtlinien

In der Rahmenrichtlinie werden relative Mindestgenauigkeiten fur die Einzelmessung ange-
geben. Sie betragen fir NO,, SO, und O3 15% und fiir PM10 25 % (siehe Tabelle 3). Bei
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dem in den Richtlinien angegebenen Vertrauensbereich von 95% entspricht diese Spanne
dem zweifachen der Standardabweichung des Messfehlers. Der Messfehler in der Rahmen-
richtlinie ist ein biasfreier Instrumentenfehler.

In Abbildung 40 wird die Standardabweichung der geschatzten Beobachtungsfehler in Ver-
haltnis zum Mittelwert gesetzt, um ein relatives Mal} zu erhalten. Dieses Mal} kann jedoch
nur mit Einschrankungen als der relative Beobachtungsfehler angesehen werden, da die
Normierung nicht mit dem jeweiligen Messwert, sondern nachtraglich mit dem Jahresmit-
telwert erfolgt. Nur mit der Annahme eines in allen Immissionsbereichen konstanten relati-
ven Beobachtungsfehlers konnte diese Schlussfolgerung gezogen werden. Der Beobach-
tungsfehler setzt sich aus dem Instrumentenfehler und dem raumlichen Reprasentativitats-
fehler zusammen. Seine relativen Werte schwanken im Bereich von 20-50% und sind damit
deutlich groRer als die geforderte Mindestgenauigkeit, die einer Standardabweichung des
Instrumentenfehlers von 7% bzw. 12 % (PM10) entspricht.
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Abbildung 40 Tagesgang der relativen Standardabweichung des Beobachtungsfehlers (normiert mit dem
Mittelwert) von Oz, NO,, PM10 und SO, fiir verschiedene Immissionsregimes im Jahr 2002 in Deutsch-
land in 100% (=1). (O3 (0 bis 5) und NO, (1 bis 6) B: Berg/Kiiste, Ul: Vorstadt U2: Stadt, U3: belastete
Stadt, S: Strasse, S2: Strasse extrem, 1-5: Immissionsregime mit wachsender Verschmutzung fir SO,

und PM10)
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514 Einfluss des erlaubten 10% Datenausfalls

Die EU-Richtlinien fordern eine Mindestdatenerfassung von 90% bei der stiindlichen Mes-
sung. Demzufolge ist ein Datenausfall von mehr als einem Monat gestattet, unabhéngig da-
von, ob der Datenausfall zusammenhdngend oder zu verschiedenen Zeitpunkten auftritt.
Durch den Datenausfall verringert sich das Perzentil, das einer Uberschreitung von einer ge-
wissen Anzahl von Tagen oder Stunden entspricht, da die Gesamtanzahl der Messungen ver-
ringert ist.

Fur die Modellgitebewertung stellt sich die Frage, wie der Datenausfall behandelt werden
soll, da durch die Modellierung im Allgemeinen immer vollstdndige Zeitreihen geliefert
werden. Es ergeben sich die folgenden Mdéglichkeiten zur Behandlung der Fehlwerte, deren
Einfluss auf die ermittelte Modellglite im Folgenden untersucht wird:

1. Entfernen der entsprechenden Modellwerte bei fehlender Messung mit Zeitbezug
2. keine Ersetzung der Fehlwerte, betrachten der Uberschreitungsanzahl und Perzentile
3. Ersetzen der Fehlwerte der Messung mit den Werten der Modellierung

Der 1. Ansatz ist einfach zu realisieren, denn durch die gleiche Anzahl der Modell- und
Messwerte sind der Zeitbezug und die Perzentile immer eindeutig vergleichbar. Bei der Mo-
dellgutebestimmung im Perzentil-Bezug ist es jedoch fragwirdig, die Modellwerte in den
Zeiten fehlender Messung zu entfernen, da gerade diese Modelldaten zu einer besseren U-
bereinstimmung der Haufigkeitsverteilungen von Messung und Rechnung im Bereich der
hohen Werte flihren kdnnen.

Aus diesem Grund empfiehlt sich fir die Modellgitebewertung im Perzentil-Bezug der 2.
Ansatz, der die Gesamtheit der vorliegenden Mess- und Modelldaten nutzt. Es ergeben sich
jedoch technische Probleme, da der Perzentilbezug nicht mehr mit dem Vergleich von je
einem Mess- und Modellwert erfolgen kann. Das Perzentil eines Modellwertes muss dann
unter Umsténden durch die Interpolation von zwei Messwerten gebildet werden. Gerade im
Bereich der hohen Perzentile, wo der Abstand zwischen den Werten schnell anwachsen
kann, konnten dadurch bemerkbare Unterschiede bei der Wahl des maximalen Fehlers mit
Perzentil-Bezug entstehen. Unproblematisch ist jedoch das Ermitteln des Konzentrations-
wertes, der der erlaubten Haufigkeit der Grenzwertlberschreitung entspricht. Hierfur werden
einfach die um die Datensatzlangen korrigierten Perzentile verwendet, was bedeutet, dass
z.B. bei 3 erlaubten Uberschreitungen jeweils der 4. hochste Wert miteinander verglichen
wird.

Der dritte Ansatz dient der Abschétzung des groRtmaoglichen Einflusses einer nicht vollstan-
digen Messdatenerfassung auf die Modellgiitebewertung. Bei zusammenhangendem Daten-
ausfall ist es durchaus maoglich, dass es sich dabei um eine Periode handelt, die vom Modell
besser erfasst werden kann bzw. Modellwerte in einem Wertebereich ermittelt, der den Ver-
gleich mit dem Histogramm der Beobachtung verbessert.

Um den Einfluss des Datenausfalls der Messwerte fur die Modellgiitebestimmung zu ermit-
teln, werden die relativen maximalen Fehler mit Perzentil-Bezug und die relativen Fehler bei
dem Perzentil, das der erlaubten Grenzwerttiberschreitungshaufigkeit entspricht, fur die An-
satze 1 und 3 verglichen. Ansatz 1 ist bei den bisherigen Ausfiihrungen verwendet worden.
Ansatz 3 lasst die starkste Veranderung der Fehlermale vermuten. Die Gegenuberstellung
erfolgt mit Hilfe von Streudiagrammen fiir die Tages und Stundenwerte in Abbildung 41 bis
Abbildung 44. Fir die Untersuchung wurden die Messdaten aus Deutschland im Jahr 2002
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verwendet. Wie aus Abbildung 45 zu erkennen ist, ist der Datenausfall einer Uberzahl der
Stationen sehr gering und liegt meist unter 2%. Es ist deswegen bereits absehbar, dass der
Einfluss nicht sehr grol} werden kann. Bei Datensdtzen mit geringerer Qualitdt wird eine
starkere Beeinflussung zu vermuten sein. Auf die Konstruktion eines kiinstlichen Datensat-
zes mit einem Messdatenausfall von 10% wurde jedoch verzichtet.

Abbildung 41 bis Abbildung 44 zeigen, dass der reale Datenausfall im Jahr 2002 in Deutsch-
land, der nach den EU-Richtlinien bis zu maximal 10% der Werte ausmachen darf, keinen
groRen Einfluss auf die ermittelten relativen Fehlermafe hat. Fur einige Stationen verringert
sich flr Ansatz 3 der relative Fehler um ca. 5-10%, vereinzelt tritt eine Erh6hung des relati-
ven maximalen Fehlers mit Perzentil-Bezug auf. Da Ansatz 3 bereits die starkste Verénde-
rung zu Gunsten des Modells darstellt, kann der praktizierte Ansatz 1 auch weiterhin ohne
Bedenken verwendet werden.
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Abbildung 41 Relativer maximaler Fehler mit Perzentil-Bezug (rel max_err_p, links) und relativer Feh-
ler beim Perzentil der erlaubten Grenzwertiiberschreitungshaufigkeit (rel per err_pgw, rechts) bei unter-
schiedlicher Behandlung des Datenausfalls (< 10%) der Messwerte fiir die Stundenwerte von NO..
BASE: Entfernen der Modellwerte mit Zeitbezug, ACLEAN: Ersetzen der fehlenden Messwerte durch
die in diesem Zeitraum berechneten Werte.
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Abbildung 42 Relativer maximaler Fehler mit Perzentil-Bezug (rel max_err_p, links) und relativer Feh-
ler beim Perzentil der erlaubten Grenzwertiiberschreitungshéufigkeit (rel per err_pgw, rechts) bei unter-
schiedlicher Behandlung des Datenausfalls (< 10%) der Messwerte fiir die Stundenwerte von SO,.
BASE: Entfernen der Modellwerte mit Zeitbezug, ACLEAN: Ersetzen der fehlenden Messwerte durch

die in diesem Zeitraum berechneten Werte.
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Abbildung 43 Relativer maximaler Fehler mit Perzentil-Bezug (rel max_err_p, links) und relativer Feh-
ler beim Perzentil der erlaubten Grenzwertiberschreitungshéufigkeit (rel per err_pgw, rechts) bei unter-
schiedlicher Behandlung des Datenausfalls (< 10%) der Messwerte fur die Tageswerte von PM10. BASE:
Entfernen der Modellwerte mit Zeitbezug, ACLEAN: Ersetzen der fehlenden Messwerte durch die in
diesem Zeitraum berechneten Werte.
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Abbildung 44 Relativer maximaler Fehler mit Perzentil-Bezug (rel max_err_p, links) und relativer Feh-
ler beim Perzentil der erlaubten Grenzwertiiberschreitungshaufigkeit (rel per err_pgw rechts) bei unter-
schiedlicher Behandlung des Datenausfalls (< 10%6) der Messwerte fur die Tagesmaxima des 8 Stunden-
mittels von Ozon. BASE: Entfernen der Modellwerte mit Zeitbezug, ACLEAN: Ersetzen der fehlenden

Messwerte durch die in diesem Zeitraum berechneten Werte.
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Abbildung 45 Histogramme der Vollstandigkeit der stiindlichen Beobachtungsreihen von NO,, SO,, O
und PM10 an den Messstationen in Deutschland im Jahr 2002.
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5.2 Modellauflésung

Eulersche Chemie Transport Modelle werden verwendet, um durch die Simulation der rele-
vanten Prozesse (Emission, Ausbreitung, Chemische Umwandlung und Deposition) Felder
der Immission zu gewinnen. Diese Felder werden durch ein Netz von Gitterboxen mit einer
bestimmten Auflosung reprasentiert. Der modellierte Wert fur die Gitterbox wird als ein
Volumenmittelwert in der Box verstanden.

Die Auflésung des Modells hangt von dem Rechenzeitaufwand und von der gegebenen Auf-
I6sung der Eingabedaten, d.h. der meteorologischen Felder und der Emissionsdaten, ab. Ty-
pische Auflésungen von Modellen fur die verschiedenen Skalen sind in Tabelle 7 zusam-
mengestellt. Je grober die Auflosung ist, desto mehr Messorte kdnnen sich in einer Gitterbox
befinden (siehe Abbildung 46). Es ist unwahrscheinlich, dass zwei Messreihen in einer Git-
terbox vollstdndig Ubereinstimmen, da jede Station subskaligen Einfllissen unterworfen ist.
Damit entsteht in Bezug auf die Messungen ein Modellfehler allein durch den Umstand, dass
vom Modell nur ein Flachenmittelwert fiir das entsprechende Gebiet ermittelt wurde, aber
mehrere, unterschiedliche Messreihen vorliegen.

Skala der Modellanwendung Typische Gitteraufldsung
Global 100 bis 300 km
Hemispharisch 50 bis 100 km

Kontinental 25 bis 50

Ballungsgebiet 1 bis 10 km

Stadtquartier 100 m bis mehrere Dekameter
StraBBenschlucht 1 bis mehrere Meter

Tabelle 7 Typische Gitterauflésungen fur Modellanwendungen in verschiedenen Skalen
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Abbildung 46 Berechnete Jahresmittelwerte von NO, (ppb) fiur die Modellgitterboxen des REM-
CALGRID-Modells in und um Berlin (Brandenburg) und die beobachteten Werte an den Messorten.
Gitterauflosung circa 25 km.

Im Folgenden wird versucht, den Fehler zu quantifizieren, der allein aufgrund der unter-
schiedlichen Modellauflésung entsteht. Dazu wird ein ,,perfektes* Modell mit einer variab-
len horizontalen Auflésung konstruiert. Dieses ,,perfekte” Modell ,,berechnet” fur jede Git-
terbox eine Zeitreihe, die exakt der mittleren Zeitreihe entspricht, die sich durch die raumli-
che Mittelung aller Messstationen in der betrachteten Box ergibt. Der Fehler dieses perfekten
Modells hangt von den Gradienten der Immissionsfelder ab, seine GroRe wird jedoch we-
sentlich von der Dichte der Messung, d.h. der Auflésung™ des Messnetzes beeinflusst. Je
dichter das Messnetz, desto grolRer wird der ermittelte Auflosungsfehler des perfekten Mo-
dells sein. Fir GitterboxgroRen kleiner als der geringste Abstand zwischen zwei Messstatio-
nen kann kein Auflosungsfehler mehr ermittelt werden. Das bedeutet aber nicht, dass das
Problem der Modellevaluierung ,,Punktmessung vs. Modellgitterboxmittel“ dadurch nicht
vorhanden wére.

Das relativ dichte Messnetz der Bundeslander und des UBA bietet eine sehr gute Mdglich-
keit, den Auflosungsfehler des perfekten Modells abzuschétzen. Die Gebiete hoherer Stati-
onsdichte sind in den Ballungsgebieten mit hohen Konzentrationen von priméren Spuren-
stoffen und den Gebieten mit den hohen Gradienten zu finden. Abbildung 47 und Abbildung
48 geben einen Eindruck von der Auflésung des Messnetzes in Deutschland, in dem die ma-
ximale Anzahl der in einer Gitterbox vorhandenen Messstationen und die Anzahl der Statio-
nen, die in ihrer Gitterbox noch mindestens eine weitere Station aufweisen, bei verschiede-
nen Auflésungen gezeigt wird. Letztere Anzahl ist die Anzahl der Stationen, fur die ein
nichttrivialer, d. h. ein von Null verschiedener Auflosungsfehler des perfekten Modells be-

% Die , Aufldsung* eines Messnetzes lsst sich durch die meist irreguldre Anordnung nicht ohne weiteres quan-
tifizieren. Mdgliche Lésungsansatze sind eine Histogrammdarstellung der Absténde zu jeweils ndchsten Stati-
on.
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stimmt werden kann. Es wird deutlich, dass sich bei dem derzeitigen Ausbau des deutschen
Messnetzes erst ab 6 km Auflésung eine vertretbare Anzahl von auswertbaren Stationen, d.h.
Stationen, die mindestens eine Nachbarstation in ihrer Gitterbox aufweisen, ergibt.

#Stationen number > 2

400 T T T T T T
300 -
# 200 -
CSPEZ
100} - = NO2
03
I PM10
0 m SO2
3 6 12 25 50 100

resolution in km

Abbildung 47 Anzahl der Stationen, die bei der gegebenen Auflésung (y-Achse) mindestens noch eine
zweite Station in ihrer Gitterbox aufweisen. Beobachtungsnetz in Deutschland.
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Abbildung 48 Maximale Anzahl von Stationen in Gitterboxen verschiedener Auflésung (y-Achse) . Beo-
bachtungsnetz in Deutschland.

Es muss betont werden, dass die Schatzung des Auflésungsfehlers von der Stationsdichte
abhangt und deren Auflésung eine untere Schranke fir die Bestimmbarkeit darstellt. Wenn
bei einer sehr geringen Messdichte keinen Auflésungsfehler bestimmbar ist, bedeutet dies
jedoch keinesfalls, dass er nicht existiert.

Der Auflosungsfehler des perfekten Modells wurde fiir Ozon, NO,, PM10 und SO, mit den
Daten fur 2002 fir jeden mdglichen Termin an allen Stationen bestimmt. Der Fehler wurde
stationsbezogen mit den folgenden Kenngrol3en fiir 6 verschiedene Auflésungen zusammen-
gefasst.

1. RMSE mit und ohne Zeitbezug (RMSE, RMSE_p)
2. relativer maximaler Fehler mit Perzentil-Bezug (rel max err _p)

3. relativer Fehler beim Perzentil der erlaubten Grenzwertlberschreitung (rel per
err_pew)

Um den Auflésungsfehler mit dem realen Fehler der Modellrechung zu vergleichen, werden
zusétzlich die entsprechenden Fehlermalie der RCG-Modellrechung mit ca. 25 km fir 2002
dargestellt.

Die Gesamtheit der stationsbezogenen ermittelten Fehlermalie werden in Abbildung 49 bis
Abbildung 52 mit Hilfe von Box-Whiskers-Plots dargestellt. Daflir werden jeweils alle ver-
figbaren Stationen verwendet, auch wenn sich in der umgebenden Gitterbox keine weitere
Station befindet. Es ist aus den Abbildungen offensichtlich, dass sich der Auflosungsfehler
mit Verkleinerung der Maschenweite von 100 auf 3 km in seiner Gesamtheit verringert, so
dass bei 3 km Auflésung an den meisten Stationen kein Fehler mehr feststellbar ist. Der
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groRte Anteil an dieser Verringerung ist jedoch darauf zurlickzufuhren, dass bei kleinerer
Auflésung immer weniger Stationen mit anderen in einer Gitterbox liegen (siehe Abbildung
47). Untersucht man nur die Stationen, die nicht allein in einer Gitterbox liegen, so ist die
Verringerung deutlich geringer und macht bezogen auf die Fehler bei 100 km nur ca. 10-
20% bei der Auflésung von 6 bzw. 3 km aus.

Vergleich man die FehlermaRe der Modellrechnung (R25) mit dem Auflosungsfehler, so
liegt der Fehler der hier als Beispiel verwendeten RCG-Rechnung meist ungeféhr im Gro-
Renbereich von 80-150 % des Auflosungsfehlers von 100 km. Der Median des Ensembles
der stationsbezogenen Mafe des Auflosungsfehlers bei 25 km ist ungeféhr halb so groR wie
der bei der Modellrechnung. Damit ist eine untere Schranke fir den Modellfehler definiert,
denn Modellverbesserungen kdnnen nur zu Fehlermalen fiihren, die groer oder hochstens
gleich (“perfektes Modell*) dem Auflosungsfehler sind. Legt man die Modellgiiteanforde-
rung der EU-Richtlinien zu Grunde (rel max err_p kleiner als 50%), so wird klar, dass bei
NO; und SO, aufgrund des inharenten Auflésungsfehlers ca. 20 % und bei Ozon und PM10
ca. 5-10% der Messstationen niemals mit der erforderlichen Giite von einem Eulerschen
Modell mit 25 km Auflésung simuliert werden kénnen. Das Potential zur Modellverbesse-
rung*! hinsichtlich der untersuchten FehlermaRe, definiert durch den Unterschied zwischen
dem Fehlermal’ der aktuellen Modellrechnung und dem des Auflésungsfehlers eines ,,per-
fekten* Modells, liegt bei einer Verringerung der derzeitigen Fehler um ca. 30 bis 50%. Die-
se Aussagen gelten flr die hier verwendete Messnetzdichte.

1 Entweder durch eine Verbesserung der Modellphysik und der Modellchemie oder durch eine Verbesserung
der Qualitat der Eingangsdaten
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Abbildung 49 Box Whiskers Plots der stationsbezogenen Fehlermalle (RMSE, RMSE-p, rel per err_pgw.
rel max err_p) des perfekten Modells bei verschiedenen Auflésungen (RES in km) und der realen RCG-
Modellrechnung mit 25 km Auflésung (R25) fur NO,—-Stundenmittelwerte im Jahr 2002.
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Abbildung 50 Box Whiskers Plots der stationsbezogenen Fehlermaflie (RMSE, RMSE-p, rel per err_pgw,
rel max err_p) des perfekten Modells bei verschiedenen Auflésungen (RES in km) und der realen RCG-
Modellrechnung mit 25 km Auflésung (R25) fiir SO, — Stundenmittelwerte im Jahr 2002.
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Abbildung 51 Box Whiskers Plots der stationsbezogenen Fehlermalie (RMSE, RMSE-p, rel per err_pgw,
rel max err_p) des perfekten Modells bei verschiedenen Auflésungen (RES in km) und der realen RCG-
Modellrechnung mit 25 km Aufldsung (R25) fur PM10-Tagesmittelwerte im Jahr 2002.
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Abbildung 52 Box Whiskers Plots der stationsbezogenen Fehlermaflie (RMSE, RMSE-p, rel per err_pgw,
rel max err_p) des perfekten Modells bei verschiedenen Auflésungen (RES in km) und der realen RCG-
Modellrechnung mit 25 km Auflésung (R25) fuir Ozon Tagesmaxima des 8h Mittels im Jahr 2002.



UBA F&E Vorhaben 201 43 250 Modellgite nach EU-RR 73

6 Zusammenfassung

Die EU-Rahmenrichtlinie 96/62/EG (ber die Beurteilung und die Kontrolle der Luftqualitat
(EU, Amtsblatt der Europdischen Gemeinschaften, 1996) gestattet ausdriicklich den Einsatz
von Ausbreitungsmodellen zur Beurteilung zur Luftqualitat sowie implizit zur Erstellung
von Malinahmenplanen. Danach kdnnen Modelle eingesetzt werden

e zur raumlichen Darstellung der Schadstoffverteilung in allen Skalenbereichen (Inter-
national, national, Ballungsgebiet, Stralle), insbesondere in Gebieten, wo die Schad-
stoffkonzentrationen unter der jeweiligen Oberen Beurteilungsschwelle liegen,

e zur Prognose der Wirksamkeit von Malinahmen.

Damit ein Modell fir die Belange der EU-Richtlinien zur Luftqualitat eingesetzt werden
kann, muss es den in den Richtlinien definierten Datenqualittsanforderungen geniigen. Ana-
log zur Messung werden Anforderungen an die Mindestgenauigkeit der Modellergebnisse
gestellt, wie diese Anforderungen aber erfillt werden missen, ist aber nur sehr allgemein
und nicht eindeutig formuliert.

In dieser Arbeit wurde daher versucht, die Vorgaben der EU-Richtlinien zu konkretisieren
und Kriterien zu formulieren, die zum Nachweis der von den EU-Richtlinien verlangten Ge-
nauigkeit von Modellrechnungen benutzt werden kénnen. Es wurden verschiedene Male
vorgeschlagen und anhand einer europaweiten Anwendung des chemischen Transportmo-
dells REM-CALGRID (RCG) auf das gesamte Jahr 2002 und eines Vergleichs der Modell-
ergebnisse mit Messungen aus den deutschen Messnetzen diskutiert. Der Schwerpunkt der
Untersuchung lag in der Umsetzung der GenauigkeitsmalRe flr die Schadstoffe Os;, PM10,
SO, und NO,. Das RCG-Modell wurde dabei lediglich zur Demonstration der Bedeutung
verschiedener FehlermaRe fir die Gute von Modellergebnissen benutzt. Die vorgeschlagenen
Male sind so formuliert, dass sie auf jedes Modell angewendet werden kdnnen, das in der
Lage ist, die von den EU-Richtlinien geforderte Auflésung von einer Stunde bis zu mindes-
tens einem Jahr zu liefern. Grundsétzlich sind die GltemaRe flir Modellrechnungen in allen
Skalenbereichen anwendbar, auch wenn sie hier nur fur eine groRraumige Anwendung dis-
kutiert wurden.

Die Vorgehensweise zur Bestimmung der Modellgiite ist in den EU-Richtlinien in nur einem
Satz festgehalten: ,,Die Genauigkeit von Modellberechnungen und objektiven Schéatzungen
ist definiert als die gréfite Abweichung der gemessenen und berechneten Konzentrationswer-
te Uber den betreffenden Zeitraum in Bezug auf den Grenzwert, ohne dass die zeitliche Ab-
folge der Ereignisse berlicksichtigt wird“. Die Aufgabe der zeitlichen Zuordnung l&sst ver-
muten, dass damit die Ubereinstimmung in den Haufigkeitsverteilungen untersucht werden
soll. Ausgehend von dieser Interpretation wurden hauptsachlich folgende Fehlermale unter-
sucht:

e maximaler relativer Fehler mit Zeitbezug (max rel err_t)

e maximaler relativer Fehler mit Perzentilbezug (max rel err_p)
e Relativer maximaler Fehler mit Zeitbezug (rel max err_t)

e Relativer maximaler Fehler mit Perzentilbezug (rel max err_ p)

e Relativer Fehler bei dem Perzentil, das der erlaubten Uberschreitungshaufigkeit des
Grenzwertes entspricht (rel per err_pew)
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Alle FehlermaRe sind stationsbezogen definiert, d.h. beziehen sich auf beobachtete und be-
rechnete Zeitreihen an demselben Ort. Werden die Abweichungen zwischen Modell und
Beobachtung aus Daten des gleichen Zeitpunktes gewonnen, so werden die Fehler mit Zeit-
Bezug ermittelt. Ordnet man stattdessen die Werte der GroRe nach und bildet die Differenz
immer zwischen den Werten gleicher Rangfolge, so spricht man von einem Giitemall mit
Perzentil-Bezug.

Insgesamt zeigt die Auswertung der Giitemalie, dass die Modellfehler mit Perzentil-Bezug
deutlich Kleiner sind als diejenigen mit Zeitbezug. Entsprechend den Intentionen der EU-
Richtlinien wurde der Schwerpunkt der Untersuchung daher auf den Vergleich der Malie
ohne Zeitbezug gelegt.

Entsprechend der hier vorgenommenen Interpretation ist das in den Richtlinien 1999/39/EC
und 2002/3/EC verlangte Fehlermal? der groRte absolute Fehler mit Perzentil-Bezug. Die
Zeitreihe von Messung und Rechnung wird der GréRe nach geordnet, danach wird die Diffe-
renz zwischen den Werten gleicher Rangfolge gebildet. Die grofite Differenz ergibt den
groten absoluten Fehler max err_p und normiert mit der Beobachtung den relativen Fehler
rel max err_p.

Die Auswertung dieses Fehlermafes zeigte, dass der maximale Fehler an vielen Stationen
beim 100-Perzentil, d.h. dem jeweils hochsten gemessenen Stunden- oder Tageswert auftritt.
Die Beurteilung der Modellglte hangt damit unter Umstdnden von einem Extremwert ab,
dessen Auftrittswahrscheinlichkeit sehr gering sein kann. Fir diesen Wert besteht zudem
eine gewisse Wahrscheinlichkeit, dass es sich um einen fehlerhaften AusreifRer handelt. Auf
der anderen Seite sind die Glteanforderungen bei kleinen Messwerten, die vom Modell (-
berschatzt werden, durch die Relativierung (Normierung mit Messwert) extrem hoch.

Als weiteres FehlermaR wurde daher die Konzentrationsdifferenz bei demjenigen Perzentil
betrachtet, das der erlaubten Anzahl von Uberschreitungen der Kurzzeitgrenzwerte (Stun-
den- und Tagesmittelwerte) entspricht (Uberschreitungsperzentil). Dieses MaR untersucht
ebenfalls die Abweichungen der Modellrechnung im Bereich der Maximalwerte ist aber viel
robuster als das Mal} des grofiten absoluten Fehlers, da es nicht am hdchsten Perzentil an-
setzt wie das beim maximalen Fehler oft der Fall ist. Formal kann dieses, an ein festes Per-
zentil geknlipfte MaR auch auf die Uberpriifung der Jahresmittelwertberechnungen ange-
wandt werden, da der Jahresmittelwert in etwa dem Median (50-Perzentil) der Haufigkeits-
verteilung entspricht. Damit hat man eine Uberpriifung der Modellierung in denjenigen
Konzentrationsbereichen, die durch die Ziel- bzw. Grenzwerte festgelegt sind, wodurch ein
direkter Bezug zu dem Kernpunkt der EU-Richtlinien hergestellt ist. Im Vergleich zu dem
maximalen Fehlermal3 der EU-Richtlinien, das aus den oben genannten Griinden wahr-
scheinlich von keinem Modell vollstandig eingehalten werden kann, erhdlt man mit dem nur
fiir den Mittelwert und das Uberschreitungsperzentil ermittelten Fehler eine deutlich bessere
und vor allem stabilere Modellgiite, die nicht durch die sehr hohen und sehr niedrigen Werte
dominiert wird. Es wird daher vorgeschlagen, die Modellgite nur am Mittelwert und dem
Uberschreitungsperzentil zu bestimmen.

Die Richtlinien machen keine Aussagen Uber eine mogliche Auswahl der zur Modellgiitebe-
stimmung heranzuziehenden Stationen und an welchen Stationen das Modell die Gltekrite-
rien einhalten muss. Nimmt man alle verfligbaren Stationen, hat man Probleme mit der Re-
prasentativitat, da das Immissionsregime, das durch die Messung beschrieben wird, auch von
der Modellrechnung aufldsbar sein muss. So ist es offensichtlich, dass verkehrsnahe Mes-
sungen, deren Reprédsentanzbereich nur wenige hundert Quadratmeter betragen kann, von
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einem Modell mit einer Maschenweite im Dekakilometerbereich nicht simuliert werden
kann. Eine erste Hilfe zur Auswahl von Stationen, die zur Gutebestimmung einer bestimm-
ten Modellanwendung herangezogen werden kdnnen, bietet die in diesem Bericht angefiihrte
objektive Einordnung der Messungen in Immissionsregimes. Es konnte gezeigt werden, dass
die gestellten Guteanforderungen in der hier als Beispiel verwendeten grofiraumigen Mo-
dellanwendung deutlich besser fur diejenigen Stationen erfullt werden, die der Skala des
Modells entsprechen.

Insgesamt muss aber festgehalten werden, dass in der hier présentierten Modellanwendung
die gestellten Guteanforderungen nicht an allen Stationen eingehalten werden, selbst wenn
man eine skalengerechte Stationsauswahl vornimmt und die Gute nur am Mittelwert und am
Uberschreitungsperzentil mit den in den Richtlinien vorgegebenen Genauigkeitsanforderun-
gen bestimmt. Dies hat zum einen seine Ursache in der Problematik einer skalengerechten
Stationsauswahl. Selbst objektive Klassifizierungsschemata haben ihre Grenzen und kénnen
nur Abschatzungen einer ,,mittleren* Reprasentativitat liefern, die im Einzelfall durch fur die
Modellauflésung subskalige Einfllisse oder ungewohnliche Ereignisse wie z. B. den zeitwei-
ligen Ferntransport von Staub, gestoért werden kann. Zum anderen stellt jedes Modell nur ein
unvollkommenes Abbild der in der Realitét stattfinden Prozesse dar. Dies bezieht sich so-
wohl auf die physikalisch-chemischen Parametrisierungen im Modell als auch auf die vom
Modell verwendeten Eingangsdaten. Weiterhin kann die Heterogenitat der Immissionsmes-
sung so groB sein, dass allein durch die verwendete raumliche Modellauflésung betrachtliche
Fehler entstehen konnen. Ein dichtes Messnetz kann so zu groReren Gesamtfehlern fiihren,
da die Beobachtungen verschiedener Stationen in einer Modellbox niemals alle mit dersel-
ben Gute modelliert werden kénnen.

Zentraler Punkt bei der Auswahl von Stationen, die zur Modellevaluierung verwendet wer-
den sollen, bleibt die oft unbekannte oder nur unzureichend definierbare Représentativitat
einer Station. Eine raumliche Glattung der Messungen innerhalb einer Gitterbox des Mo-
dells verbessert zwar meist die Modellgute, kann aber in Gebieten, wo durch die Mittelung
Messungen von Stationen zusammengefasst werden, die unterschiedlichen Regimen angeho-
ren, sogar zu einer VergroRerung des Modellfehlers fiihren. In diesem Zusammenhang wéren
zusétzliche temporare Messungen im angenommenen Reprasentativitatsbereich einer ortsfes-
ten Probenahmestelle hilfreich. Solche Messungen konnten dazu dienen, den Beobachtungs-
fehler, d.h. die Unterschiede zwischen den Messungen innerhalb des Gebiets, fur das die
Messungen der ortsfesten Station représentativ sein sollen, zu quantifizieren. Die Abschét-
zung dieses so genannten Beobachtungsfehlers ist flr die Modellevaluierung von grof3er Be-
deutung, da er eine untere Schranke fur den praktisch ermittelbaren Modellfehler darstellt.

Die Untersuchungen haben gezeigt, dass es auf Basis der gegenwartigen EU-Richtlinien-
bestimmungen nicht mdglich ist, eindeutige und objektivierbare Kriterien fur eine Modell-
evaluierung anhand von Messungen zu entwickeln. Hier besteht also noch weiterer Hand-
lungsbedarf.
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