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Klassifizierung
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Berechnung statistischer Kenngréf3en, die
Langfristluftqualitat reprasentieren
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Ziel:

Bereitstellung einer Methode fir die Klassifizierun
meteorologischer Situationen in Hinblick auf ihre
praktische Anwendbarkeit bei der Analyse der
langfristigen Luftqualitat einer Region

Untersuchung und Beurteilung von zwel verschiedenen
Methoden:

1. ,klassische” Clusteranalyse:

Ward Methode (hierarchisch agglomerativ)
K-Means (partitionierender Algorithmus)

SOM Technik (Self Organizing Maps)

vom Ansatz partitionierend, Methode der Zuordnung v

on
Objekten und Klassen anders als z.B. K-Means
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Beurtellungskriterien:

o Effektivitat der Methode (Handhabung, Rechenzeit,
Interpretation der Klassifizierungsergebnisse)

Reprasentieren die gefundenen Klassen das

Spektrum der moglichen meteorologischen
Bedingungen?

Stimmen Luftqualitatsindikatoren, abgeleitet aus
den Ergebnissen der Klassifizierung tberein mit
denen, die aus einer Detailberechnung von
Schadstoffverteillungen berechnet wurden?
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KAMM/DRAIS Simulationen

KAMM/DRAIS MODEL DOMAIN (DX=DY=5km)
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Obergrenze: 5000m Uber NN

AX=5km AY=5km AZg, =10m AZ;, = 250m
Start der Simulation: 1 Januar 00:00 UTC,

At =1h

< 20 sec

Ergebnisspeicherung:

Numerischer Zeitschritt:

Anfangs- und Randbedingungen aus EURAD Ergebnissen:

+,Reinitialisierung” jeden 2. Tag mit Einschwingphase

von 3 h
+Randwerte werden stindlich neu eingelesen:

=T, QD, and C durch Flussmethode: advektiver
Transport Uber den Rand

»Fr u und v Orlanski Strahlungsbedingungen zu
jedem numerischen Zeitschritt

Grol3skaliger Grundzustand und Nudging Felder fir u
v alle 3h neu, dazwischen lineare Interpolation

Nudging Koeffizient: 3.0E-4 konstant

und
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Jahresgang der Tagesmittel fur O3 (ppb)

Vergleich Messungen - Modellergebnisse
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Vergleich Modellergebnisse mit Messdaten

Die Ergebnisse der Detailsimulation sind mit Blick
auf das eigentliche Ziel des Projekts und unter

Berucksichtigung von Bedingungen wie
Auflosung des Rechengitters und Unsicherheiten
In den Eingangsdaten zufrieden stellend.

. systematische
Unterschatzung der gemessenen Werte in der
ersten Jahreshalfte
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Mogliche Grinde fur Diskrepanzen:

Auflosung des Modellgitters zu grob.
Punktmessungen werden mit Flachenmittelwerten
verglichen;

Parametrisierung der Ozonchemie fur den Winter

und das Fruhjahr hat Defizite;

anderen ,,Ozonquellen®, z.B. Intrusion aus der
Stratosphare;

Ergebnisse der meteorologischen Simulationen zu
ungenau;

Anfangs- und Randbedingungen stimmen nicht;
Emissionsdaten sind nicht genau genug
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Sensitivitatsstudie fir Monat Januar

Mittelwert
(ppb) Verdoppelung

Kein Regen Niederschlagsintensitat

geschwindigkeit
(WESSE)

Leichte
Abnahme
(-4.3%)

Leichte
Zunahme
(1%)

Abnahme
(-9.7%)

Leichte Zunahme

0, 6.7 (13.4) (L.2%)

Zunahme
(19.4%)

Leichte Abnahme

NO,  36.0 (39.6) (0.7%)

Grolter Einfluss durch Veranderung

#* der Windgeschwindigkeit, aber falsche Richtung, Ozo

#* der Randwerte, Erhdhung der Ozonwerte unrealistisch

Geringere Wind-

Anfangs -
werte

Zunahme
(5.5%)

Abnahme
(-2.1%)

Rander

Zunahme

(154.5%)

Abnahme
(-6.6%)

n nimmt weiter ab
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Tagesmittel Ozonkonzentration Gber alle Stationen
Sensitivitatsstudie geringere Windgeschwindigkeit
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Clusteranalyse

Verwendete Methoden

Klassische Clusteranalyse: WARD, K-MEANS
© SOM Technik
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Klassifizierte Objekte:

* tagliche meteorologische Bedingungen des Jahres 200 0

» Charakterisiert durch Tagesmittelwerte der verschie
meteorologischen Grofl3en

» Alle Grol3en ermittelt aus Ergebnissen des EURAD Mod

110 Gitterpunkten

e 2 Parameterkombinationen:

dener

ells an 11*10 =

Kombination

bodennah

850 hPa

700 hPa

500 hPa

# Variable

1

Ps, U10, V10

UV, T O

UV, T 0

UV, T 0

1650 = 15*110

2

Ps, U10, V10,
T2, Qd2

UV, T, o,
Qd

U,V, T, &, Qd

1650 = 15*110
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GrolRe der Datenmatrizen sowie Zahl der signifikanten
erklarten Anteile an der Gesamtvarianz fur verschied

Parameterkombination 1

GrofRe

Zeitspanne Rohdatenmatrix

Jahr 366 x 1650
183 x 1650
92 x 1650

April-September
Mai-Juli

Parameterkombination 2

Grof3e

Zeitspanne Rohdatenmatrix

Jahr 366 x 1650
183 x 1650
92 x 1650

April-September
Mai-Juli

Anzahl
signifikanter
EOFs

12
10
7

Anzahl
signifikanter
EOFs

14
12
9

EOFs und die jeweiligen
ene Klassifikationszeitraume

Grole
Ausgangsmatrix
fur Clusteranalyse

95.6 366 x 12
90.0 183 x 10
90.2 92 x 7

Erklarter
Varianzanteil (%)

Grol3e
Ausgangsmatrix
fur Clusteranalyse

93.2 366 x 14
89.8 183 x 12
87.5 92x9

Erklarter
Varianzanteil (%)
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Problem einer jeden Klassifizierung

Bestimmung der ,optimalen“ Anzahl von Klassen

In Anlehnung an Ausreil3eranalyse von Bacher (2002), Definition eines
Homogenitats-/Ausreil3erkriteriums:

Eine Clusterlosung mit K Klassen ist homogen/ausrel ERIGCIREUS

d; = standardisierte Distanz des Objektes ] vom Zentru  m des Clusters g

d2 = mittlere quadrierte euklidischen Distanz aller Ob  jekte vom
Zentrum der 1-Clusterlosung

2
g jk = Summe Uber die quadrierten euklidischen Distanzen der Variablen
| innerhalb einer Klasse g |, vom jeweiligen Clusterzentroid  x, ;

9!

Bacher, J., 2002: Clusteranalyse, Oldenbourg Verlag
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Methode

SOM
WARD
K-Means

Ergebnisse Clusteranalyse

Parameterkombination 1

Rechenzeit (sec) NCMIN NCMAX

700 1 100
160 1 365
200 2 365

Clusterzahl

21
19
20
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Ergebnisse Clusteranalyse

Vergleich Luftqualitatsindikatoren resultierend

aus Detailsimulation bzw. Clusteranalysen




O3 Konzentration (ppb)

O3 Konzentration (ppb)

o)
o
&
c
o
©
1=
a
N
[ o=
o
N
- 2 v ' H \ \ i | ' H i \ Y % m ' i ' ' i 4 i i i § 2
o—+—77 VT 7+ rr+r+— v 7 rm— O 0¢rv+—V+—V+—7+""T""""r"TrTTTrrrrTrTrrr—
00 02 04 06 08 10 12 14 16 18 20 22 00 02 04 06 08 10 12 14 16 18 20 22
ZEIT (h) ZEIT (h)
el SIMULATION REFERENZ 25-Perzentil
@ CLUSTERING e CLUSTERING 25-Perzentil . 0
=== REFERENZ Median REFERENZ 90-Perzentil AbweIChungen < 7/0
CLUSTERING Median s=ffl== CLUSTERING 90-Perzentil

60

WARD_K-MEANS 19~

50

O3 Konzentration (ppb)
(%)
(=]

v
~ 0 A A RO O A &
o rrrrrrrrrrrnr v rror

00 02 04 06 08 10 12 14 16 18 20 22 00 02 04 06 08 10 12 14 16 18 20 22
ZEIT (h) ZEIT (h)

Mittlere Tagesgange Ozon. Mittelung Uber alle Stati  onen



03 Clustering (ppb)
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AOT40: (accumulated amount of ozone above 40 ppb)

Integrationsintervall AOT40 fur Walder:

April-September, 08:00 — 20:00 Lokalzeit
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Bewertung

System mit Methoden zur Klassifizierung
meteorologischer Bedingungen mit Hinblick auf
Anwendungen zur Bestimmung der langfristigen
Luftqualitat in Baden-Wurttemberg wurde entwickelt

Statistische Kenngrolden, die die Luftqualitat
beschreiben, lassen sich mit gentugender Genauigkelt
auf Basis der Ergebnisse der Klassifizierung berechn en

Ruckschluss auf tatsachliche langfristige Luftquali tat in
B.-W. nicht moglich, dazu muss Zeitraum von 10-20
Jahren betrachtet werden
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Bewertung

Hinsichtlich der Kriterien

Effizienz der Methode und Reprasentativitat der
gefundenen Klassen

erscheint Verfahren am besten geeignet (im
Mittel geringste Abweichungen zu den Ergebnissen aus
vollstandiger Jahressimulation)

Ergebnisse basierend auf weisen im Mittel grofite
Abweichungen auf; aul3er Notwendigkeit zur Festlegun g
der Zahl der Klassen weitere Parametervorgaben noti g,
die SOM beeinflussen




1.
2.
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Aspekte und Fragestellungen, die sich aus dem Proje  kt
ergeben haben

Sensitivitatsstudie mit unterschiedlichen Paramet ereinstellungen bei SOM

Luftqualitat nicht nur abhangig von den meteorolo gischen Bedingungen, sondern
auch von Emissionen, die nicht nur von der Tageszei  t, sondern auch vom
Wochentag (Werktag/Wochenende) und von den Jahresze iten abhangen. Um noch
bessere Abschatzungen der Luftqualitat zu erreichen

» Mussen Emissionen mit in die Klassifizierung einbez ogen werden?

» Missen flr jede gefundene Klasse mittlere oder gewi  chtete
Emissionsverteilungen sowie mittlere Antriebs- und R anddaten erstellt werden,
die dann als Eingabe neuer Modellrechnungen verwend et werden?

Klassifizierung von realen, also nicht der von ei nem Modell berechneten
meteorologischen GrofRen (direkte Messungen oder dat  enassimilierte Analysen)

Beurteilung der Ergebnisse der Klassifizierung au S meteorologischer Sicht.
Reprasentativitat der gefundenen Klassen wurde nur Uber die Qualitat der
Reproduktion der statistischen Luftqualitatskenngro Ren beurteilt
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Aspekte und Fragestellungen, die sich aus dem Proje  kt
ergeben haben

5. Systematische Untersuchung der Grinde fur die Unt  erschatzung der
Ozonkonzentrationen durch Modell in der ersten Jahr eshalfte, z.B. durch
Anwendung eines zum Teil noch zu entwickelnden adju ngierten KAMM/DRAIS
Modells

Austausch des Modellsystems KAMM/DRAIS durch das System LM-ART (Vogel, B.
und Mitarbeiter, 2006; ART: Aerosols and Reactive T  race gases), in dem das
Ausbreitungsmodell DRAIS an das Lokal Modell LM des Deutschen Wetterdienstes
angekoppelt wurde. Dadurch Erweiterung der Berechun g der
Luftqualitatsindikatoren auf Feinstdube und Pollen moglich.

Vogel, B. und Mitarbeiter (2006):
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Bezug zum Hochleistungsrechnen

» Notwendigkeit der Nutzung eines Hochleistungsrechners ergibt sich aus der
Struktur des Modellsystems: 3-D Gitterpunktsmodell, konzipiert fr
meteorologische und luftchemische Untersuchungen Uber strukturiertem
Gelande, numerische Losung der Navier-Stokes-Gleichung und
Bilanzgleichungen fiir 41 chemisch reaktive Spurengase

» Anwendung des bereits existierenden und fur einen Vektorrechner
konzipierten Modellsystems KAMM/DRAIS

» Keine Neuentwicklung jedoch Modifikationen, um der Simulationszeit von
einem Jahr Rechnung zu tragen (Nasschemie, jahreszeitliche Veranderungen
der Vegetation, I/O Strukturen)

» Verwendeter Rechner: VPP5000 (Vektor-Parallel-Rechner) des FZK

* Max. 8 Processing Elements (PE). Jede PE hat Vector Unit mit 9.6
GFlop/s und Scalar Unit mit 1.2 GFlop/s, 6 PEs mit 8 Gbyte, 2 mit 16
Gbyte Hauptspeicher

“* Rechenzeit fir gesamte Simulation fur das Jahr 2000:
ca. 1700 CPU Stunden = 71 Tage




Bestimmung der Clusterzahl durch ein Homogenitatskr iterium

Situation: n Objekte, charakterisiert durch N Varia  ble, wurden in K Gruppen klassifiziert. Jedes Clust  er

K
besteht aus n  Objekten, k=1,..., K. Es giltalso N = ), n,.
k=1

Die Klassifizierung wird beendet, wenn alle Objekte ] das Homogenitatskriterium erftllen:

+« d i standardisierte Distanz des Objektes j vom Zentrum des Cluster g,

N —2
+ d J.Zk =Z(X i - Xg i) . fur jedes Objekt j, j = 1,...., n | die Summe Uber alle quadr. euklid.
i=1 k
Distanzen innerhalb eines Clusters g,

- 1 Nk
£ X =— D> X . :Klassenzentrum (Mittelwert) der Variableniim Cl  uster g o T=LN,
kN simg
d 2 = SQtot
0
+ N mittlere guadr. euklid. Distanz aller Objekte vom Zentrum der 1-Clusterlésung
n N —1\2
L SQ,, = Zl Zl X =X, ] : Gesamistreuungsquadratsumme; in: fir Objekt j, j= 1,..., n,
j= =

der Wert der Variableni, I =1, ..., N, Xi . Mittelwertvon i, i=1, ..., N, gemittelt Gber all e n Objekte

K Clusterlosung erfllt als erste Kriterium fur all e Objekte. Fiur Losung K’ > K auch immer erfullt.



Sensitivitat der Ergebnisse bei unterschiedlicher {Disterzahl:

Beispiel Parameterkombination 1
Klassifizierung tber das ganze Jahr
Methode: K-MEANS

Zahl der Cluster: 20 (Homogenitatskriterium)
Zahl der Cluster: 32 (Kriterium: I'- Index)

Zahl der Cluster: 4 (Prozentuale Verbesserung gege

Clusterlosung)
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Sensitivitat der Ergebnisse bei unterschiedlicher {Dsterzahl:

O3

Mittelwert
(ppb)

mittl. Abweichung zur Referenz
(Ppb)

mittl. rel. Abweichung zur
Referenz (%)

Referenz 19,31
K-MEANS 20| 19,10
K-MEANS 32| 20,08
K-MEANS 04| 17,96

0,00
-0,21
0,77
-1,35

0,00
-0,68
1,96
-3,63

O3 Max

Referenz 35,64
K-MEANS 20| 36,25
K-MEANS 32| 36,53
K-MEAN -04 | 36,67

0,00
0,61
0,89
1,04

0,00
0,85
1,22
1,08
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skaliertes Verschmelzungsniveau

C Index
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Clusteranalyse Fall 01 EOF-Basiert
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