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e Vorstellung des Projekts
»Motivation und Ziel
»Vorgehenswelse

 Stand der Arbelten

»Aufbereitung externer Daten

» Shellskript gesteuerte Programmketten far
Emissions- und EURAD-Daten

» Testrechnungen mit KAMM1/DRAIS unter
Berucksichtigung von Niederschlag und
Wolken

* Wie geht es weiter



Motivation

Charakterisierung der Luftqualitat erfolgt durch statistische
KenngrofRen wie z.B. Mittelwert, Perzentilwerte,
Uberschreitungshaufigkeiten von Grenzwerten fur
verschiedene Schadstoffe wie z.B. NOx, CO, O3

Berechnung der Kenngr63en anhand von langjéahrigen
Messreihen oder entsprechenden Ergebnissen
atmospharischer Ausbreitungsmodelle

Will man KenngrdlR3en prognostizieren, um z.B. Auswirkungen
von Emissionsminderungsmaflnahmen zu beurteilen, kann
man sich nur auf Modellrechnungen stiitzen

Atmospharische Bedingungen haben entscheidenden Einfluss
auf die Schadstoffbelastung einer Region

Daher: Berlucksichtigung des gesamten Spektrums
meteorologischer Bedingungen fir Aussagen uber
langerfristige Luftqualitat notwendig

Zeitraum: mindestens 10 Jahre unter Berlicksichtigung der
tages- und jahreszeitlichen Variabilitat



Motivation

+ Bel Verwendung komplexer Modellsystem wie KAMM/DRAIS
bedeutet das aber hohen Rechenzeitaufwand und hohe Kosten

+« FUr praktische Anwendungen muss also ein effektives
Berechnungsverfahren bereitgestellt werden, das

® Den Rechenaufwand reduziert
@ Zu realistischen und aussagekraftigen Ergebnissen flihrt

+ Kann erreicht werden durch Klassifizierung der
meteorologischen Bedingungen

@ Simulation fur jede der resultierenden Klassen

@ Berechnung der statistischen Kenngr6f3en unter Berlicksichtigung
der jeweiligen Klassenhaufigkeiten



Ziel
Bereitstellung einer Methode zur Klassifizierung der
atmospharischen Bedingungen im Hinblick auf die

Bestimmung der langfristigen Luftqualitat in Baden-
Wirttemberg

Bewertung von drei Klassifizierungstechniken:
# Klassische Clusteranalyse

# CART-Technik (Classification and Regression Tree, Breiman et al.,
1984)

% SOM (Self Organizing Map, Kohonen 1995)

Kriterien zur Bewertung der Methoden:
u Effizienz hinsichtlich Anwendungsfreundlichkeit und Rechenzeit

% Reprasentativitat der gefundenen Klassen in Bezug auf das gesamte
Spektrum der mdglichen atmospharischen Situationen

Beurteilung des zweiten Kriteriums durch Vergleich der statistischen
Kenngrol3en, die auf Basis der klassifizierten Bedingungen
errechnet wurden, mit denen aus KAMM/DRAIS Detailsimulation
tber ein Jahr in stindlicher Auflésung



KAMM/DRAIS in EURAD

EURABAD EURAD NO .
horizontale Gitterweite : ds =125 km N eSt N 1 .

Anzahl der Gitterpunkte : 34 x 32 (Cross-Punkte) ; ; ; .
Fliohe . 1250 » 4000 k2 Horizontale Gitterweite: 25km

Projektion : Lambert-konformal-konisch I . *
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EURAD-

Modellergebnisse

Emissionsdaten
IER

l

|

Messdaten UMEG
Meteorologie
SO2, CO,NOx,03
103 Statignen

Anfangs- und Randwerte
Grundzustands- und Nudgingfelder

Automatisierte, skriptgesteuerte Programmketten
zur Bereitstellung der externen Eingabedaten:

Emissionen

\ 4

l

Klassifizierung

CART, SOM,
Clusteranalyse

en mit

KAMM/DRAIS

Simulationen far 2000
Zeitliche Auflosung: 1h

~.

l

A 4
Vergleich far
Stichproben

Berechnung statistischer Kenngréf3en |«

v

Vergleich und Bewertung




Stand der Arbeiten

+ Modifikation bereits vorhandener
Programmketten zur quasi automatischen
Aufbereitung der externen Daten und
Bereitstellung als Eingabedaten flr
KAMM/DRAIS fertig gestellt

+ Testrechnungen mit KAMM/DRAIS flr
einen 3-Tages-Zeitraum (30.05.00-
01.06.00) laufen noch hinsichtlich des
Vergleichs mit Messungen



EURAD_—Daten

Struktur der Programmketten

Emissionsdaten

l Datum: yymmdd Anzahl Tage: n

P

Programmkette HP

*Auswahl der notwendigen meteorologischen

und chemischen Daten

sInterpolation gestaggerter Grof3en auf die
Maschenmittelpunkte

*Transformation der Koordinatenrichtungen

des EURAD-Gitters in die fur KAMM/DRAIS

~N

\

Programmkette HP:
*Erganzung fehlender Informationen tber
Quellhdhe, Austrittstemperatur,
Volumenstrom
«Abschatzung der Uberhohung fir
Punktquellen mit Quellh6hen kleiner 20m;
falls Uberhohung kleiner 20m, Behandlung
der Quelle als Flachenquelle, dadurch
Reduzierung der Zahl der Punktquellen

/

Transfer zum VPP5000

*Photolyseraten

Programmkette VPP
*Emissionsdaten: Aggregierung der VOC-Emissionen, Ubertragung auf
KAMM/DRAIS Gitterstruktur
sInterpolation der EURAD-Daten auf das KAMM/DRAIS Gitter

*Berechnung aller notwendigen Anfangsbedingungen und Randwerte
(Meteorologie und Chemie)

*Grundzustands- und Nudingfelder fur KAMM




Bearbeitung Emissionsdaten

+ Flachenquellen unkritisch, alle notwendigen Informationen vorhanden

# Lage der Quelle im Gebiet, Zeit, Spezie, Emission
+« Punktquellen

= nur Information Gber Lage, Zeit und spezieabhangige Emissionen
vollstandig

= Daten Uber Quellh6he, Austrittstemperatur und Volumenstrom fehlen
haufig

= Sind aber notwendig fur Berechnung der Uberh6hung, die in DRAIS zu
jedem Zeitschritt fir jede Punktquelle erfolgt

Einige Informationen tUber die Punktquellen

< 0 bedeutet: keine Information Uber diejeweilige Grofl3e, Codierung in K oor dinatendatel des|ER durch -999

Anzahl Punktquellen T<0 Vol<o. | val<o. | Volso
< b O < 1 O < ) o > — —
7092 T<0 Vol>0 Vol<0 T>0 T<0 T>0 T=0 | V=0
davon:
h < 0m 70 70 0 70 0 70 0 0 0
0<= h <=20m 4799
1516 218 | 1436 153 1283 2982 O 163
(h=0m: 160) | davon:
h>20m 2223 856 109 763 18 745 1287 0 64
4269 0




Uberhéhungsformel
TA Luft neutrale Schichtung

M =1.367V, 1-10

3600

Falls M < 6 MW:

 78.4M °7
U

DH

M = Warmestrom in MWatt
Vg = Volumenstrom in m3/h
T = Austrittstemperatur in C

Falls M > 6 MW:

~102M °®
U

DH

U = Windgeschwindigkeit (m/s) in Quellhéhe

DH = maximale Uberhchung (m)



SUMAvg _Emis” =

Hoéhe (m)

300

Bestimmung fehlender Werte durch Regressionsgleichungen

Kriterien: hochste Korrelation

keine negativen Werte fur Quellh6he und Volumenstrom

Quellhéhe als Funktion der mittleren Emissionssumme

24 ]
> > Emis’,

1 i=SO,, NO,, CO, VOC;,., NH3
ﬂnzl : P = jede Punktquelle

Alle Punktquellen mit VOC + NH3 alle Tage

—@#— Hdhe (m)

-0 -80 -70 -60 50 40 -3.0 -20 10 00 1.0 20 30 4.0

Log10(Avg. Sum_Emis (kg/h))

Héhe (m)

Nicht-Lineare Regression: (N = 12807)
a+b*exp(c*(x-d)) #Exp. Growth
a+b*exp(c*(x-d))#S=-
1xE=1;a=0;b=1;c=5;d=0.5;

Least square minimized
lterationen: 10

Goodness of Fit:

Chi? = 3276170.3586, p = 100 %
Parameter:

a=11,2232 10,0174

b =2,3324 +0E+000

c¢=0,8744 10,0009

d=-21428 +0E+000

Varianz der Residuen = 255,8908
Stdabw. der Residuen = 15 9966
Korrelationskoeffizient = 0.6236
df = 12803

p <=0.001%

Eta? = 0.3889

Etazat|j =0.3888




Log10(Volumenstrom {(m**3/sec))

Bestimmung fehlender Werte durch Regressionsgleichungen
Volumenstrom als Funktion der mittleren Emissionssumme

Alle Punktquellen mit VOC + NH3 alle Tage

30 -

25 3

2,0
15 3
1,0

0,5

-0,5 3
-1,0 3

1,5 3

-2,0 -

=—@— Log10{Volumenstrom (M 3/sec)) | .. J ______________
' -

Log10(Avg. Sum_Emis (kg/h))

Log10{Volumenstrom (m** 3/sec))

Lineare Regression: (N = 12807)
y=a+bhx

a=0,4864

b=10,3252

Varianz der Residuen =0,474
Stdabw. der Residuen = 0,6885
Korrelationskoeffizient = 0.526
df = 12805

p <=0.001%

Eta’? =0.2766

Etazadj_ =0.2766




Bestimmung fehlender Werte durch Regressionsgleichungen
Bestimmung der Austrittstemperatur
zunachst: thermische Leistung M als Funktion des Volumenstroms V¢

1 ‘ —&— log10(therm. Leistung (MW)) ‘ log10(therm. Leistung (MW))

Lineare Regression: (N =4201)

Varianz der Residuen =0,3385
Stdabw. der Residuen =0,5818
Korrelationskoeffizient = 0.7723
df =4199

p <=0.001%

Eta® = 0.5965

EtazadJ =0.5964

log10{therm. Leistung {MW))

-2.0 -1.56 -1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0
Log10{Volumenstrom (m**3/sec))

Dann Austrittstemperatur T aus TA-Luft Gleichung

T-10
3600

M =1.36"V, ——




Abschatzung der Uberhohung fur Punktquellen mit
Quellnbhen < 20m

+ In DRAIS werden die Flachenquellen nicht in die unterste Ebene 1Z
(= Erdboden) sondern in die dariber liegende Ebene IZ-1 gesetzt (1Z
= Anzahl der vertikalen Niveaus).

+ Ebene I1Z-1 befindet sich in der Regel zwischen 10m und etwa 20m
tber Grund, je nach Anzahl der vertikalen Schichten, Hohe des
Modellgebietes und des gewéahlten Transformationsparameters.

+ Typische H6hen tber Grund (m) der vertikalen Ebenen 1Z-1 und 1Z-2
iIn KAMM/DRAIS fur typische Transformationsparameter f, eine
Modellhéhe H=5000, und 1Z=35 vertikale Ebenen

Transformationsparameter H., H,.,
f=49 10m 28m
f=20 18m 44m

+Konsequenz: Punktquellen mit Om < QH < 20m und DH < 20m werden in
die Ebene 1Z-1 gesetzt und sind von Flachenquellen nicht zu unterscheiden

=>Berechnung der Uberhohung tberfliissig




Abschatzung der normierten Uberhéhung (U=1m/s) fur Punktquellen mit QH<20m
Obere Tabelle: Originaldaten vor dem Erganzen fehlender Werte

Uberhohung fiir Quellen mit Om < QH <20m, T > 0, V>0 (2982)

<=10m <=20m <=30m
Anzahl der Félle 1637 2197 2496

54.9% 13.7% 83.7%

30.05.2000 31.05.2000 01.06.2000
QH<=20m | DH<=20m QH<=20m | DH<=20m QH<=20m | DH<=20m

#Falle 4799 3834 79.9% 4799 3863 80.5% 4799 3902 81.3%
Anzahl aller
verbleibenden 3258 3229 3190
Punktquellen
(von 7092)

Untere Tabelle: alle Quellen mit QH<20m nach dem Ergénzen fehlender Werte

*Alle Punktquellen mit QH<20m und DH<20m wurden aus dem Kataster der
Punktquellen entfernt und dem der Flachenquellen zugeschlagen

«=>»erhebliche Reduktion der Zahl der Punktquellen
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Einzelquellen

TIME: 6 UTC

NOX (kg/h)
[ > 1900
B 180.0 — 190.0
Il 1700 — 180.0
Bl 1600 — 170.0
B 150.0 - 160.0
I 140.0 — 150.0
[ 130.0 — 1400
[ 120.0 - 1300
[ 110.0 — 1200
[ 100.0 - 1100
1 900 - 1000
1  80.0 90.0
0 oo 80.0
1  60.0 70.0
[ 500 60.0
1 400 50.0
1 300 40.0
1 =00 30.0
Bl 100 20.0
] 0.0 10.0
[ ] < 0.0
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Modifikationen des Modells und
Testrechnungen

+ Programmtechnische Modifikationen

& Unterscheidungen der Dateien mit zeitlich variablen
Daten durch Angabe des Datums und der Uhrzeit im
Dateinamen

# Um auch mehrtagige Simulationen zu ermadglichen,
war Modifikation des Modells hinsichtlich des
korrekten Zugriffs auf die notwendigen Dateien notig

# Testrechnungen Uber 3 Tage durchgefluhrt



Modifikationen des Modells und
Testrechnungen

Funktion des Wolkenmoduls in DRAIS getestet

Unterscheidung zwischen Schonwetter- und Regenwolken —
Unterscheidungskriterium ist die Regenrate an einem Gitterpunkt

Regenrate wird auch aus den EURAD Modellergebnissen ermittelt

In bisherigen Anwendungen in KAMM/DRAIS nur Beriicksichtigung
der Schonwetterwolke

Im Test zunachst zwei Falle:
— Rechnung ohne Niederschlag

— Rechnung mit 5 mm/h Niederschlag an jedem Gitterpunkt zu jeder Stunde
Erste Erkenntnis: Programm stlrzt auch mit Niederschlag nicht ab

Zweite Erkenntnis: Ergebnisse qualitativ sinnvoll



Height (m ASL)
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Was steht noch aus, wie geht es weilter

Quantitativer Vergleich der Testrechnungen mit Messdaten
steht noch aus

Bei zu groRen Abweichungen, Uberarbeitung der Programme
zur Berechnung der Grundzustande und Nudgingfelder
notwendig

Einfluss der Wolken auf Strahlung in KAMM ?
In externen Daten keine ,Fehler* mehr zu erkennen

daher beginnen die Partner jetzt mit der eigentlichen
Datenproduktion, so dass wegen der quasi automatischen
Datenaufbereitung sehr zeitnah mit dem Eintreffen der ersten
Daten mit den Simulationen begonnen werden kann

Stichprobenartige Uberpriifung der Modellergebnisse durch
Vergleich mit Messungen notig, ggfs. Wiederholung von
Simulationslaufen

Parallel dazu Implementierung der Klassifizierungssoftware
und Einarbeitung in die entsprechenden Techniken



