TEXTE

UMWELTFORSCHUNGSPLAN DES
BUNDESMINISTERIUMS FUR UMWELT,
NATURSCHUTZ UND REAKTORSICHERHEIT
- Wasserwirtschaft -

Forschungsbericht 298 22 244
UBA-FB 000204

Methoden der
Trendabschatzung zur
Uberpriifung von
Reduktionszielen im
e Gewasserschutz

von

PD Dr. hahil. Steffen Uhlig
Prof. Dr. Peter Kuhbier

Institut fiir Statistik und Okonometrie
Freie Universitidt Berlin

Im Auftrag des Umweltbundesamtes

UMWELTBUNDESAMT



Diese TEXTE-Veroffentlichung kann bezogen werden bei
Vorauszahlung von DM 20,-- (10,26 Euro)

durch Post- bzw. Bankiiberweisung,
Verrechnungsscheck oder Zahlkarte auf das

Konto Nummer 4587 65 - 104 bei der
Postbank Berlin (BLZ 10010010)

Fa. Werbung und Vertrieb,
Ahornstrane 1-8,

10787 Berlin

Parallel zur Uberweisung richten Sie bitte
eine schriftliche Bestellung mit Nennung
der Texte-Nummer sowie des Namens
und der Anschrift des Bestellers an die
Firma Werbung und Vertrieb.

Der Herausgeber ibernimmt keine Gewahr
fiir die Richtigkeit, die Genauigkeit und
Vollstdndigkeit der Angaben sowie fir

die Beachtung privater Rechte Dritter.

Die in der Studie geduRerten Ansichten

und Meinungen miissen nicht mit denen des
Herausgebers ibereinstimmen.

Herausgeber: Umweltbundesamt
Postfach 33 00 22
14191 Berlin
Tel.: 030/8903-0
Telex: 183 756
Telefax: 030/8903 2285
Internet: http://www.umweltbundesamt.de

Redaktion: Fachgebiete II 3.2
Dr. Heike Herata

Berlin, November 2001



1.(Berichtsnummer) 2. 13.

Titel des Berichts: Methoden der Trendabschdtzung zur
Uberpriifung von Reduktionszielen im Gewasserschutz

5. Autoren: 8.Abschlussdatum: 30.04.2000
Uhlig, Steffen
Kuhbier, Peter

9. Veroffentlichungsdatum: 02.05.2001

10. UFOPLAN-Nr.: 298 22 244

6. Durchfithrende Institut.i'on:
Institut fiir Statistik und Okonometrie

Freie Universitat Berlin 11. Seitenzahl: 81 (zuziiglich 113 Seiten im
Garystr. 21 Anhang)
14195 Berlin

12. Literaturangaben: 19

7. Fordernde Institution:

Umweltbundesamt, Bismarckplatz 1, 13. Tabellen und Diagramme: 22 (zuziiglich 57
14191 Berlin Tabellen und Diagramme im Anhang)

14. Abbildungen: 49 Abbildungen im Anhang

15. Zusitzliche Angaben

16. Kurzfassung:

Flussfrachten sind in hohem Mafe - je nach Substanz — von der Durchflussrate und anderen
klimatischen Faktoren abhingig, und um zu verhindern, dass klimatische Einfliisse die
Nachweisbarkeit von zeitlichen Trends in diesen Eintragsdaten verschlechtern, ist eine Adjustierung
der Messdaten erforderlich. Gegenstand des Vorhabens ist daher ein Konzept fiir die Adjustierung
und Trendanalyse dieser Eintragsdaten.

Das Konzept ist wie folgt strukturiert: Auf der Basis monatlicher oder vierzehntagiger Messdaten
werden monatliche bzw. vierzehntigige adjustierte Frachten unter Verwendung einer dynamisch
angepassten Konzentrations-Durchfluss-Funktion berechnet. Die adjustierte J ahresfracht ergibt sich
dann mittels Durchschnittsbildung aus den monatlichen bzw. vierzehntagigen adjustierten Frachten.
Auf Basis dieser Jahreswerte wird schlieBlich unter Verwendung des LOESS-Trendschétz-
verfahrens eine Trendanalyse durchgefiihrt. AbschlieBend wird im Rahmen einer Power-Analyse
die Trendsensitivitit des Verfahrens tiberpriift.

Neun Adjustierungsmethoden wurden an sieben Parametern (NO;-N, NH.-N, P, PO4-P, Cd, Pb
und Schwebstoffkonzentration) getestet, die vierzehntéigig im Rhein bei Lobith und monatlich in
der Ems bei Herbrum bestimmt wurden. Fiir den Rhein ermdglicht die Verwendung adjustierter




Frachten anstelle nicht-adjustierter Werte eine erhebliche Verbesserung der Trendsensitivitat bei
NO;-N, Py und Schwebstoffgehalt, wéhrend bei den anderen Parametern nur kleine Unterschiede
festgestellt werden konnten. Hingegen fiihrt die Verwendung von jahrlichen
Konzentrationsmittelwerten zu einer Verringerung der Trendsensitivitéit. Fir die Ems ermoglichen
adjustierte Frachten und jéhrliche Konzentrationsmittelwerte gegeniiber nichtadjustierte Frachten
fiir alle Nahrstoffe eine hohere Trendsensitivitét.

Generell bestitigen die durchgefithrten Auswertungen die Praktikabilitét der hier entwickelten
Adjustierungskonzeption, wobei jedoch keine Methode fiir alle Fliisse und Substanzen als optimal
erscheint. Zur Adjustierung von Néhrstoffen erscheint eine auf einem lokalen Regressionsmodell
mit reziproker Durchflussrate basierende Methode zweckmaBig und ermoglicht im Vergleich zur
OSPAR-Fracht eine wesentliche Verbesserung der Trendsensitivitit. Bei den untersuchten
Schwermetallen werden geringere Vorteile ermittelt, wobei jedoch zu vermuten ist, dass dies
zumindest zum Teil durch chemisch-analytische Probleme verursacht wird.

17. Schlagworter: Fracht; Adjustierung; Trend; Monitoring; Statistischer Test

18. Preis |19 [ 20.




1.(Report No.) |2. 13

Report title: Trend methods for the assessment of effectiveness of reduction measures in the water
system.

5. Authors: 8. Report date: 30.04.2000
Uhlig, Steffen
Kuhbier, Peter

9. Publication date: 02.05.2001

10. UFOPLAN Ref.No: 298 22 244

6. Performing Organisation:
Institut fur Statistik und Okonometrie

Freie Universitat Berlin 11. No of Pages: 81 (plus 113 in the annexes)
Garystr. 21
14195 Berlin

12. No of References: 19

7. Sponsoring Agency

Umweltbundesamt, Bismarckplatz 1, 13. No of Tables, Diagrams: 22 (plus 57 in the
14191 Berlin annexes)

14. No of Figures: 45 in the annexes

15. Supplementary Notes

16. Abstract:

Riverine inputs are highly depending substance-specifically on flow rate and other climatic factors.
In order to prevent that climatic influences deteriorate the trend detectability, an appropriate
adjustment of the measurement data is necessary. Subject of the research project is therefore a
concept for the adjustment and trend analysis of these input data.

The basic concept for adjustment and trend analysis of riverine inputs is as follows: After providing
monthly or biweekly data, monthly or biweekly adjusted loads are calculated with an adjustment
procedure based on a dynamically specified concentration-flow function. Then the annual adjusted
load is obtained by averaging the monthly or biweekly adjusted data. In the next step a trend
analysis of the annual adjusted load is performed, using the LOESS smoother or the test of Mann-
Kendall. Finally a power analysis is performed in order to assess the trend sensitivity of the method.

Nine adjustment methods were tested at seven parameters (NO;-N, NH.-N, Py, PO4-P, Cd, Pb and
suspended matter) measured biweekly in the Rhine River (Lobith) and monthly in the Ems River
(Herbrum). For the Rhine River, the use of adjusted loads instead of the OSPAR load increases
trend detectability considerably for nitrate, total P and suspended matter, whereas for the other
substances only small differences can be observed. Using concentration mean values reduces the




power substantially. For the Ems River the use of adjusted loads or concentration mean values
instead of the OSPAR load increases trend detectability for all nutrients.

The investigations confirm that in general all adjustment methods are applicable, but there is no
method which is optimal for every river and every substance. For the adjustment of nutrient loads a
method based on a local regression model with reciprocal flow rate allows considerable
improvement of the trend sensitivity and seems to therefore to be reasonable. For heavy metals only
small advantages by adjusted load could be observed, although this might be due to chemical-
analytical problems.

17. Keywords: Load; Adjustment; Trend; Monitoring; Statistical Test

18. Price [ 19. | 20.







Inhaltsverzeichnis
INHALTSVERZEICHNIS ....ooettteeteetereenecetessicesssssssssessssssssssesssssssssssssssessssssssssssssssases 6
ABBILDUNGSVERZEICHNIS ....ccceeeeeeieteitmmiiiiiintiimnsennsssssesessssssssssssssssssssssssss 8
GROSSENVERZEICHNIS ....ouccvecverneresseressssessssesessesssessssesssessasssssessssesesssssessssesssesss 9
ABKURZUNGSVERZEICHNIS ...ecovieveinnreresrinssersssssssessssesssssesssssssssesssssssessaees 14
1 EINLEITUNG G . ...cettureeereereeercccenesacssascssssssscssssssssssasssssssssasssssscsssssssscsssssosssssasssssessoss 16
1.1 ZIELSETZUNG ...t 16
1.2 PLANUNG UND ABLAUF DES VORHABENS........coutuiiieiaiiiiiiie e, 19
1.2.1 Projektbesprechungen mit den Bundeslandemn................................ 19
1.2.2 Diskussionen in ICES-WGSAEM und OSPAR-INPUT................... 21
2 FRACHTBERECHNUNG NACH OSPAR-INPUT .....ccuteetvcrreereeeereeererseesessoessons 22
3 KONZEPTION FUR FRACHTADJUSTIERUNG UND TRENDANALYSE...25
4 BEREITSTELLUNG DER ROHDATEN ....ciiiiiiiiiiiinnienccecereeareasssorerssecssssseass 27
S ADJUSTIERUNG DER FRACHTEN ...ccccitiiiiiieiinccssescsecssssessssssssossessossasssssssssans 28
5.1 ZUR STRUKTUR DER CQ-FUNKTION .......c.coiiiiiiiiiiiiiieiiiieeieee e 28
5.2 NICHTPARAMETRISCHE GLATTUNG NACH STALNACKE (METHODE N)........... 31
5.2.1 Der Vorschlag von Stalnacke ... 31
5.2.2 Ein erweitertes nichtparametrisches Modell................................. 32
5.3 ANWENDUNG DES SCHATZVERFAHRENS VON HEBBEL (METHODE H)............ 33
5.4 LOKALE REGRESSION MIT SAISON (METHODE L1) ... 34
5.5 LOKALE REGRESSION MIT SAISON UND VERZOGERTEM DURCHFLUSSEFFEKT
(METHODE L2) ..o, 35
5.6 LOKALE REGRESSION MIT TEMPERATUR UND VERZOGERTEM
DURCHFLUSSEFFEKT (METHODE L3) ..., 36
5.7 LOKALE REGRESSION MIT SAISON, TEMPERATUR UND VERZOGERTEM
DURCHFLUSSEFFEKT (METHODE L4) ..., 36
5.8 SCHATZUNG MITTELS SPLINES (METHODE S1) ..., 37

5.9 SCHATZUNG MITTELS LOKALER SPLINES (METHODE S2) ......cooviviiiiiiiieiiieenn 38



5.10 EINBEZIEHUNG EINER NICHTLINEAREN KOMPONENTE IN DIE FRACHT-

DURCHFLUSS-BEZIEHUNG ........ooiiiiiiiii oo 38
5.11 DER ADJUSTIERUNGSSCHRITT ......ooooiieieoiiiie oo 41
5.12 ALTERNATIVE ADJUSTIERUNGSVERFAHREN .............cccoooiiiiiiiiiieiiiie e, 42
5.12.1 Erweiterung der TRANSPOS-Methode (Methode BC) ................. 42

5.12.2 Normierung der OSPAR-Fracht auf das Langzeitmittel des
Durchflusses (Methode AO) ..o 44
6 AGGREGATION DER ADJUSTIERTEN FRACHTEN ......cucteerrreeececreneercnnences 46
7 TRENDANALYSE .ctieiiinnnnniiersssanessssssssesssssssstsssssssssssssssssssssssssnssasssssssssssssssse 47
7.1 VISUELLE DARSTELLUNG DER DATEN DURCH EINE TRENDLINIE.................... 48
7.2 STATISTISCHER TRENDTEST ......oooiiiiiiiieiiie e 50
7.3 BESTIMMUNG DER LINEAREN TRENDKOMPONENTE...............occoiiiiiiiiiiienenn 51
7.4 VERGLEICH MIT EINEM REFERENZNIVEAU ........cooiiiiiiiiiiiiiee e 52
S POWERFUNKTION...cciiiirniiicrueecnsssisssssssssssssssssssssssssssssostanssssssssssssssassesssasesosonsass 53
8.1 ZIELSETZUNG ....ooviiiiiie oo e e 53
8.2 MESSUNG DER TRENDSENSITIVITAT ...t e 53
8.3 INTERPRETATION ..ottt 54
9 BEWERTUNG DER ERGEBNISSE ...cuciiiniiiinnnnicsissnnissssnsiiosssnnsssssssssssssssssssass 56
9.1 ANALYSE DER ADJUSTIERTEN JAHRESFRACHTEN .............oooiiiiiiiiiii, 56
9.1.1 Ergebnisse fiir die Ems bei Herbrum...................................... 58
9.1.2 Ergebnisse fur den Rhein bei Lobith........................................... 61
9.2 VARIABILITAT DER ADJUSTIERTEN JAHRESFRACHTEN .......ocooiiiiiiiiiiiieiean, 64
9.3 AUSWAHL EINER PRAKTIKABLEN ADJUSTIERUNGSMETHODE .................c....... 72
10 EMPFEHLUNGEN ..ucciiiiiiiiinnmmiiiesmsssisissssstssisssssssssrsssasssssssssssssasassssssssssssssosss 75
11 ZUSAMMENFASSUNG ..cccccvnnrneieiiersvnisssssssassssssssssssssssssassssssssssasssssssssssasassssssss 77
LITERATURVERZEICHNIS .......ovitii ittt e, 79
DANKSAGUNG ..ottt 81

ANLAGE A
ANLAGE B
ANLAGE C



Abbildungsverzeichnis

Abbildung 2.1:
Abbildung 2.2:
Abbildung 3.1:
Abbildung 5.1:
Abbildung 5.2:
Abbildung 5.3:
Abbildung 5.4:
Abbildung 5.5:

Abbildung 7.1
Abbildung 7.2

Abbildung 9.1
Abbildung 9.2
Abbildung 9.3
Abbildung 9.4
Abbildung 9.5

Durchfluss und Nitrat-Fracht (OSPAR) bei Lobith ... 17
NOs-N bei Lobith: OSPAR-Fracht 1955- 1995 ... 18
Konzeptionelle Vorgehensweise zur Adjustierung und Trendanalyse.............. 19
NOs-N bei Lobitl/Rhein 1955-1995 ... 22
Protar bei Lobith/Rhein 1973-1995..... oo 23
Cd bei Lobith/Rhein 1982-1993. ... .o 24
Pb bei Lobith/Rhein 1982-1995 ... 24

Sechs Typen einer Konzentrations-Durchfluss- bzw. Fracht-Durchfluss-
Beziehung nach Behrendt [1993] ... 34
LOESS-Trend bei einer Zeitreihe mit einem stark abweichendem Wert.......... 42

Robustifizierter LOESS-Trend bei einer Zeitreihe mit einem stark

abweichendem WETt ...........ccoiiiiiiiiii e 43
Prow bel Herbrum. Multiplikativ adjustierte Frachten.........................ccooo 50
Prow bel Herbrum. Trend der adjustierten Frachten....................................... 51
Proa bei Herbrum. Konzentrationsmittelwerte und LOESS-Trend ................. 51
Mittlerer Durchfluss bei Herbrum 1982-1997 ...........ooooooiiiiiiie 52
Mittlerer Durchfluss bei Lobith 1955-1995 ... 55



Groflenverzeichnis

>

=

By

&= 81,

N2 13 74
Vi
A

/11,» 12

Modellparameter fiir den Einfluss des reziproken Durchfluss auf die Konzent-

ration bzw. fiir den konstanten Anteil der LQ-Funktion
Modellparameter fiir den konstanten Anteil der LQ-Funktion (fiir Jahr i)

Schitzwert fir «;

Modellparameter fiir den konstanten Anteil der LQ-Funktion (fiir Saison )

Modellparameter fiir den konstanten Anteil der LQ-Funktion (fiir Saisonj und
Jahr 7)

Modellparameter fiir den konstanten Anteil der CQ-Funktion bzw. fiir den

durchflussabhédngigen Anteil der LQ-Funktion

Schatzwert fiir 5

Modellparameter fiir den durchflussabhingigen Anteil der LQ-Funktion (fiir
Jahr 1)

Schétzwert fir S;

Modellparameter fiir den durchflussabhéngigen Anteil der LQ-Funktion
Modellparameter fiir den linearen zeitlichen Trend

Fehlerterm

Vektor der Fehlerterme

Modellparameter fiir den Einfluss des reziproken Durchfluss des Vortages auf

die Konzentration

Modellparameter der Saisonkomponente

Modellparameter fiir eine exponentielle LQ-Funktion
Modellparameter fiir den nichtlinearen Anteil der CQ-Funktion

Vorgabeparameter fiir Methode N



Orel

AIC
ALPHA
B(Q)

C

c(@)=c; (q2)

Cij = Ct

Cov

d

daf

E[]

Aa:5) = 1(q.5)

Th-dr.s

Adjustierungsfaktor

Modellparameter fiir den Temperatureffekt

Korrelationskoeffizient zwischen den Jahresdurchfliissen
Standardabweichung

Varianz

relative Standardabweichung

AIC-Kriterium zur Bewertung der Modellanpassung
Irrtumswahrscheinlichkeit fiir einen Trendtest

CQ-Modell in vektorieller Darstellung

Vektor der Konzentrationsmesswerte

CQ-Funktion

Konzentrationsmesswert (mg/1 bei Néhrstoffen, pg/l bei Schwermetallen)
zum Zeitpunkt =f;

Der aus Punktquellen gespeiste Anteil der Konzentration

Der aus der geogenen Grundbelastung gespeiste Anteil der Konzentration
Kovarianzoperator

Modellparameter einer nichtlinearen Fracht-Durchfluss-Funktion

Anzahl der Freiheitsgrade

Erwartungswertoperator

Ausgleichskurve im TRANSPOS-Modell, abhingig vom Durchfluss ¢, von

Saison s und vom betrachteten Teilintervall 7

Verteilungsfunktion der nicht-zentralen t-Verteilung

Jahresindex. Im TRANSPOS-Modell: Index des betrachteten Zeitintervalls.

Werteindex oder Probenindex innerhalb des Jahres (Saisonindex)



MQ

N=n

11

Lagekoeffizient im TRANSPOS-Modell

Lagekoeffizient im erweiterten TRANSPOS-Modell

Frachtwert

Vektor der adjustierten Jahresfrachten

Jahresfracht im Jahr / (t/a bei Nahrstoffen, kg/a bei Schwermetallen)

Adjustierte Jahresfracht im Jahr 7 (t/a bei Néhrstoffen, kg/a bei Schwermetal-

len)

Mittlere Jahresfracht im Jahr 7

Geschitzte Jahresfracht im Jahr

Aus Punktquellen gespeiste Fracht im Jahr
Geogener Anteil der adjustierten Fracht im Jahr i

Jahresfracht nach OSPAR im Jahr / (t/a bei Nahrstoffen, kg/a bei Schwerme-
tallen)

Fracht pro Sekunde (Transport) zum Zeitpunkt #; (g/s bei Néhrstoffen, mg/s

bei Schwermetallen)

Adjustierte Fracht pro Sekunde (Transport) zum Zeitpunkt #; (g/s bei Nahr-

stoffen, mg/s bei Schwermetallen)

Geschitzte Fracht pro Sekunde (Transport) zum Zeitpunkt #; (g/s bei Nahr-

stoffen, mg/s bei Schwermetallen)

Mittlere Fracht pro Sekunde (Transport) zum Zeitpunkt #; (g/s bei Nahrstof-

fen, mg/s bei Schwermetallen)

Zeitdauer eines Jahres (ausgedriickt in der Einheit der Messzeiten)
Anzahl der Perioden (Messungen) im Jahr

Langjihriges Mittel des Durchflusses (m’/s)

Stichprobenumfang

Durchfluss (m?/s)



qoi = qo = qor

qi=4q:

qe1

qij-1

(8]

B>

rho

RSS

N
s(@)=5(q)
s(qor)

SQ)

si(qy)
S(ap
saison

SIGMA

S Ratio

SRES

St

Langjihriges Monatsmittel des Durchflusses fiir den Zeitpunkt t=t, (m*/s).
Durchfluss (m?/s) zum Zeitpunkt 1=ty

Durchfluss (m’/s) zum Zeitpunkt -1 (Vortag)

Durchfluss (m*/s) zum Zeitpunkt t=t, 1

Mittelwert der quadrierten Durchflusswerte
Durchschnittlicher Durchfluss im Jahr i (1113/5)

Modellparameter fiir den Durchflusseffekt im Simulationsmodell
Autokorrelationskoeffizient

Residualquadratsumme

Saison im TRANSPOS-Modell

Spline-Funktion

Spline-Funktion fiir g=qo

Vektorielle Darstellung des von den Konzentrationen unabhidngigen Anteils

der additiv adjustierten Jahresfrachten
Jahresspezifische Spline-Funktion
Schatzfunktional bei Methode N
Saisonanteil der CQ-Funktion
Vorgabeparameter fiir das Hebbel-Modell

Quotient aus der Standardabweichung fiir die adjustierte Fracht und der Stan-

dardabweichung der OSPAR-Fracht
Residualstandardabweichung
Saisonkomponente im Hebbel-Modell
Messzeitpunkt

Im Adjustierungsschritt: Anzahl der Jahre. Bei der Berechnung der Power-



s

Lndfl-c
1,

U;

13

Funktion: Teststatistik fiir einen linearen Trend
Messzeitpunkte der gemessenen Proben

Zeitpunkt der Probenahme bei der j-ten Probe im /—ten Jahr
Quantil der t-Verteilung mit n-df Freiheitsgraden
Trendkomponente im Hebbel-Modell

Zufallsvariable im Simulationsmodell

Zufallsvariable im Simulationsmodell

Smoother-Matrix

Zufallsvariable im Simulationsmodell

Wassertemperatur zum Zeitpunkt ¢

Im Rahmen der Trendanalyse: Jahresindex. Im Rahmen des Hebbel-Modells:

Spaltenvektor der Reziprokwerte der Durchfliisse

Jahreswert (Fracht oder Konzentration)

Jahreswert im Jahr 7

Vektor der durchflusskorrigierten Konzentrationswerte im Hebbel-Modell
Schatzvektor fiir z

Durchflusskorrigierte Konzentration im Hebbel-Modell



14

Abkiirzungsverzeichnis

4.INK
A0

BC

Cd
CQ-Funktion
CsSV

H
HARP-NUT

HELCOM
ICES
ICES-ACME

ICES-WGSAEM

ID
IKSR
INPUT
L1

L2

L3

L4

LOESS
LQ-Funktion
N

Vierte Internationale Nordseeschutzkonferenz

Normierung der OSPAR-Fracht auf das Langzeitmittel des Durchflusses
(Abschnitt 5.12.2)

Erweiterung der TRANSPOS-Methode (Abschnitt 5.12.1)

Cadmium

Konzentration-Durchfluss-Funktion

EXCEL-kompatibles Dateiformat

Schétzverfahren von Hebbel (Abschnitt 5.3)

OSPAR-Guidelines for Harmonised Quantification and Reporting Proce-
dures for Nutrients

Helsinki-Kommission

International Council for the Exploration of the Sea

ICES Advisory Committee of Marine Environment

ICES Working Group on Statistical Aspects of Environmental Monitoring
Identifikationsnummer

Internationale Kommission zum Schutze des Rheins

Working Group on Inputs to the Marine Environment

Lokale Regression mit Saison (Abschnitt 5.4)

Lokale Regression mit Saison und verzogertem Durchflusseffekt (Abschnitt
.3)

Lokale Regression mit Temperatur und verzogertem Durchflusseffekt (Ab-

D

schnitt 5.6)

Lokale Regression mit Saison, Temperatur und verzégertem Durchflussef-
fekt (Abschnitt 5.7)

Lokale Regression mit Einbeziehung einer nichtlinearen Komponente in die
LQ-Funktion

Glattungsverfahren nach Cleveland

Fracht-Durchfluss-Funktion

Nichtparametrische Glattung nach Stalnacke (Abschnitt 5.2)



NH4-N

NOs-N
OSPAR
OSPAR-Fracht
OSPAR-INPUT
Pb

PO4-P

Proal

S1

S2
TRANSPOS
UBA

VBV

WMF

Y1

Y2

Ammonium-Stickstoff

Nitrat-Stickstoff

Oslo-Paris-Kommission

Jahresfracht gemdf der von OSPAR festgelegten Rechenvorschrift
OSPAR Working Group on Inputs to the Marine Environment

Blei

Ortho-Phosphat

Gesamt-Phosphor

Schitzung mittels Splines (Abschnitt 5.8)

Schitzung mittels lokaler Splines (Abschnitt 5.9)
Frachtberechnungsmethode nach Brunswig

Umweltbundesamt

Verallgemeinertes Berliner Verfahren

Windows-Meta-File

Methode zur Berechnung adjustierter Frachten auf Basis der Jahres-
stichprobe mittel linearer LQ-Funktion

Methode zur Berechnung adjustierter Frachten auf Basis der Jahres-

stichprobe mittel nichtlinearer LQ-Funktion



16 Kapitel 1: Einleitung

1 Einleitung

1.1 Zielsetzung

Das Ziel des Vorhabens besteht darin, eine Methodik zur quantitativen Abschétzung eines statis-
tisch gesicherten Trends fiir die gewdésserseitigen Eintrage in die Nord- und Ostsee zu entwickeln.
Diese Trendabschidtzungsmethodik soll es ermoéglichen festzustellen. ob die im Wassereinzugsge-
biet ergriffenen Mafnahmen zur Verringerung der Stoffeintrage an der Quelle auch eine Verbes-
serung der Gewdsserqualitidt sowie eine Reduzierung des Eintrags in die Nord- und Ostsee zur

Folge haben.

Im Rahmen internationaler Vereinbarungen (zum Beispiel OSPAR, HELCOM, 4.INK, IKSR)
bestehen Verpflichtungen fiir Deutschland. die Eintrdge prioritirer Stoffe in die Gewésser zu
vermindern. So war im Rahmen der zweiten internationalen Nordseeschutzkonferenz 1987 ent-
schieden worden, Mafnahmen zur Reduzierung des Eintrags von Nahrstoffen und persistenten,
toxischen Substanzen zu ergreifen, wobei eine Reduzierung um 50% im Zeitraum von 1985 bis
1995 angestrebt worden war. Fiir Stoffe, fiir die dieses Ziel nicht erreicht worden ist, wurde auf

der vierten Nordseeschutzkonferenz beschlossen, das Reduktionsziel bis 2000 aufrechtzuerhalten.

Ein quantitativer Nachweis, dass sich auf Grund der Mafinahmen im Einzugsgebiet (Reduktionen
an den Quellen) auch der Eintrag tiber die Fliisse in die Meere verringert hat. steht noch aus. Die-
ses Problem soll im Rahmen der Arbeitsgruppe ,, Working Group on Inputs to the Marine Envi-
ronment (INPUT)* sowohl innerhalb der OSPAR-Kommission als auch der Helsinki-Kommission
gelost werden. Allerdings geht dies nicht ohne Entwicklung einer statistisch gesicherten Trendab-
schatzungsmethodik fiir die Flusseintrage. Trendabschitzungen zur Uberpriifung von Redukti-
onszielen anhand von Flussfrachten sind problematisch, da Frachten aus Konzentrations- und
Durchflussdaten berechnete Werte darstellen. So kann es bei der Ermittlung von Reduktionsraten
fiir Flussfrachten allein auf Grund der Schwankungen des Gewasserdurchflusses zur Erhéhung
der Frachten in zwei ausgewihlten Jahren kommen, obwohl Reduktionsmafinahmen im Gewés-
sereinzugsgebiet durchgefiihrt worden sind. Dies erklart sich daraus. dass in Nassjahren mit ho-
hen Durchfliissen tendenziell hohere Eintrdge in die Meere erfolgen als in Trockenjahren mit nied-

rigen Durchfliissen. Deshalb sind bei der Erarbeitung einer solchen Trendabschétzungsmethodik



17 Kapitel 1: Einleitung

nicht nur die Frachten allein, sondern vor allem der Durchfluss, die Konzentration und Tempera-

tur in die Betrachtung mit einzubeziehen.

Mit Hilfe einer statistisch abgesicherten Trendabschdtzungsmethodik konnte eine einheitliche
Bewertung der seit mehreren Jahren im Rahmen der OSPAR-Kommission, der Helsinki-
Kommission sowie der Flussgebietskommissionen gesammelten Flusseintragsdaten erfolgen. Da-
mit wiirde auch Deutschland in die Lage versetzt werden zu tberpriifen, ob die bereits eingeleite-
ten Mafinahmen zur Erfiillung der internationalen Minderungsziele ausreichen oder ob weitere
MapBnahmen im Einzugsgebiet erforderlich sind, um den Eintrag in die Meere wirksam zu verrin-

gern.

Zur Entwicklung einer Methodik zur quantitativen Abschitzung eines statistisch gesicherten
Trends fiir die Flusseintrage in die Nord- und Ostsee wurde ein gemeinsamer Workshop von
OSPAR-INPUT und ICES-WGSAEM (ICES: International Council for the Exploration of the
Sea; WGSAEM: Working Group on Statistical Aspects of Environmental Monitoring) im Mérz
1997 in Kopenhagen durchgefithrt. Die Niederlande wurden daraufhin beauftragt, die weitere
Ausarbeitung der statistischen Methodik auf Basis der Ergebnisse dieses Workshops vorzuneh-
men. Das Ergebnis dieser Arbeiten bestand im wesentlichen in einem Softwareprogramm
(,,Trend-y-tector) zur Analyse jahrlicher Daten, welches 1998 bei OSPAR-INPUT vorgestellt
wurde. OSPAR-INPUT hat daraufhin beschlossen, dass weitere Untersuchungen insbesondere

hinsichtlich:

e der Einbeziehung geeigneter Adjustierungsmethoden zur Kompensation der Effekte der
klimatischen Variabilitdt (z.B. Durchfluss, Temperatur, Niederschlag),
¢ der Einbeziehung einer Powerfunktion sowie

e der Beriicksichtigung von monatlichen Daten

erforderlich sind. In der Folge wurde von OSPAR 1998 beschlossen, ICES mit der Fortsetzung
der entsprechenden Untersuchung von statistischen Methoden zu beauftragen. Da jedoch bislang
keine wissenschaftlich abgesicherte Methodik zur Adjustierung monatlicher oder jahrlicher Mess-

daten zur Kompensation der Effekte der klimatischen Variabilitat vorliegt, wurde vom Umwelt-
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bundesamt das hier dargestellte FuE-Vorhaben mit dem Ziel initiiert, eine statistische Konzeption

zu entwickeln, die eine

1. Adjustierung der auf der Basis der OSPAR-Flussmessstationen ermittelten Flussfrachten be-
ziiglich Temperatur, Schiwebstoffgehalt. Abfluss u.a. ermoglicht,

2. Ermittlung zeitlicher Trends in diesen Parametern auf Wochen-, Monats- oder Jahresbasis un-
ter Verwendung unterschiedlicher robuster und nichtparametrischer Verfahren ermoglicht,

3. Bewertung der Qualitdt der Daten auf der Grundlage der Powerfunktion erméglicht.

Diese Konzeption sollte unmittelbar auf den im ICES erarbeiteten Ergebnissen, auf den im ge-
meinsamen ICES/OSPAR Workshop (Kopenhagen 1997) sowie in OSPAR-INPUT (Schwerin
1998) diskutierten Resultaten aufbauen. Weiterhin sollte die Daten- und Programmstruktur einer
Software erarbeitet werden, welche die neu entwickelten statistischen Protokolle auch fiir Routi-
nezwecke abrufbar macht. Dabei sollte eine flexible, modulare Struktur implementiert werden, so
dass Anderungen und Erweiterungen der Software in Abhangigkeit von den Forschungsergebnis-
sen in einfacher Weise moglich sind. Parallel zu dem methodischen Teil erfolgt die Entwicklung
der Software, d.h. zunédchst der Definition der Datenstruktur und der grundlegenden Funktionen

und Meniis.
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1.2 Planung und Ablauf des Vorhabens

Um eine breite Akzeptanz der Ergebnisse sicherzustellen, wurde eine enge nationale und interna-
tionale Kooperation angestrebt. Im Rahmen von Projektbesprechungen wurden Adjustierungs-
konzepte sowie konkrete Vorschldge zur Festlegung der Adjustierungsparameter in Zusammenar-
beit mit den Bundeslandern diskutiert. Die internationale Kooperation wurde durch die Mitarbeit
eines der beiden Projektleiter in ICES-WGSAEM und ICES-ACME (Advisory Committee of
Marine Environment) sowie durch die Diskussion der Ergebnisse in der OSPAR-INPUT-
Arbeitsgruppe sichergestellt.

1.2.1 Projektbesprechungen mit den Bundeslindern

Am 4. Juni 1998 fand im UBA eine erste Besprechung zur gemeinsamen inhaltlichen Abstim-
mung iiber das FuE-Vorhaben mit den betreffenden Bundeslédndern statt. Dabei wurden folgende

Ansitze vorgestellt und diskutiert:

- Der von den Niederlanden bei OSPAR-INPUT eingebrachte Vorschlag einer Trendanalyse
nichtadjustierter Jahresfrachten mittels des sogenannten Trend-y-Tector.

- Ein loglineares Regressionsmodell unter Einbeziehung verzogerter Durchfliisse, entwickelt
von Bjerkeng, Norwegen.

- Das fiir okonomische Zeitreihen von Heiler und Hebbel entwickelte VBV (Verallgemeinertes
Berliner Verfahren).

- Das von Brunswig entwickelte Kieler Verfahren zur Frachtberechnung mittels einer CQ-
Funktion, die auf der Basis der gemessenen Konzentration und dem dazu gehdrigen Durch-
fluss aufgestellt wird.

- Die von Behrendt entwickelte Fenstermethode, in der die Frachten in drei Durchflussbereiche
unterteilt werden. Die drei Durchflussbereiche kénnen dann getrennt einer Trendanalyse un-
terzogen werden. Dabei gibt der Niedrigwasserbereich den Verlauf der Fracht wieder, die
hauptséchlich durch Punktquellen verursacht wird. Demgegeniiber wird der Verlauf der

Frachten im Hochwasserbereich mafigeblich durch die diffusen Quellen geprégt.
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Es zeigte sich Ubereinstimmung dariiber, dass zur Ermittlung eines statistisch abgesicherten
Trends von Frachten eine Adjustierung mittels geeigneter CQ-Funktion notwendig ist. Die adjus-
tierten Datenreihen sollten anschlieffend einer statistischen Trendanalyse unterzogen werden, wo-
bei ein statistischer Ansatz gewahlt werden sollte, mit dem ein monotoner Trend nachgewiesen
werden kann. Am 1. Oktober 1998 fand im UBA die zweite Projektbesprechung statt. Auf dieser
Besprechung stellte der Forschungsnehmer einen konzeptionellen Vorschlag zur Herangehenswei-
se bei der Trendabschidtzung von Frachten sowie die ersten Untersuchungsergebnisse zu den ver-
schiedenen Ansétzen zur Adjustierung und Trendanalyse von Frachten vor.

Die Sitzungsteilnechmer stimmten zu, dass die Adjustierung anhand der Rohdaten durchgefiihrt
werden soll, und anschliefend aus den adjustierten Daten eine Jahresfracht berechnet wird, die
dann einer Trendanalyse unterzogen wird (siche Abb. 3.1). Einigkeit bestand auch darimn, dass vor

allem folgende Ansitze fiir die Adjustierung vergleichend analysiert werden sollten:

- Modellierung der CQ-Funktion geméss der Vorgehensweise von Brunswig

- Beriicksichtigung verzogerter Durchfliisse geméf des Ansatzes von Bjerkeng, wobei jedoch
eine additive und keine loglineare Parametrisierung der CQ-Funktion verwendet werden soll-
te

- VBV-Verfahren mit exogenen Einflussgrofien

- Das von P. Stalnacke zur Adjustierung von Néhrstofffrachten entwickelte, auf einer nichtpa-
rametrischen Glattung basierende Verfahren

- Einbeziehung der Temperatur als Substitut fiir den Saisoneffekt

- Berechnung der Jahresfracht unter Bezug auf den langjahrigen mittleren Durchfluss.

In der dritten bzw. vierten Sitzung am 3. Mérz 1999 bzw. am 30. Juni 1999 wurden die genann-
ten Ansitze anhand der Untersuchungsergebnisse fiir die Messstellen Lobith (Rhein) und Herb-

rum (Ems) fiir die Parameter NO3-N, Py, POs-P. Cd, Pb und dem Schwebstoffgehalt diskutiert.

Zusitzlich dazu sollte eine alternative Verfahrensweise getestet werden, bei der die Trendanalyse
und die Adjustierung nicht separat in aufeinanderfolgenden Schritten, sondern in einem kombi-

nierten Verfahren durchgefiihrt werden.
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Weitergehende Auswertungen zu den genannten Parametern sowie zur NH,-N-Fracht wurden in
der fimften Sitzung am 14. Oktober 1999 diskutiert, u.a. zur Trendanalyse und zur Power-
funktion, sowie zur Anzahl der benétigten Messjahre, um ein bestimmtes Verfahren anwenden zu

koénnen.

Gegenstand der letzten Sitzung am 24. Februar 2000 war schlieflich die Diskussion des Kieler
Verfahrens von Brunswig sowie eine abschliefende Bewertung der entwickelten Methodik. Es
zeigte sich, dass keines der untersuchten Verfahren fiir alle Parameter gleichermafen ,,optimal®
ist, sondern dass jedes der Verfahren seine spezifischen Vor- und Nachteile hat. Somit konnte in

der Sitzung noch keine abschlieBende Beurteilung und Bewertung vorgenommen werden.

1.2.2 Diskussionen in ICES-WGSAEM und OSPAR-INPUT

Sowohl ICES-WGSAEM 1999 (Marz 1999) als auch ICES-WGSAEM 2000 (Méarz 2000) haben
die diversen Adjustierungsverfahren intensiv diskutiert. Diskussion und Ergebnisse dieser Treffen
wurden ausfiihrlich in den Jahresberichten dieser Arbeitsgruppe dokumentiert. [CES-ACME hat
diese Berichte ebenfalls diskutiert und die wichtigsten Ergebnisse fiir seine Jahresberichte 1999

und 2000 in iiberarbeiteter Form tibernommen.

Schwerpunkt der Arbeiten von ICES-WGSAEM 1999 war die Frage, wie adjustierte Frachten in-
terpretiert werden koénnen, wihrend ICES-WGSAEM 2000 primér die statistischen Eigenschaften
untersucht hat. Beteiligt war der Forschungsnehmer auch an den Sitzungen von OSPAR-INPUT
1998 in Schwerin und London, bei denen die Anforderungen an die Trendanalyse und das grund-

sitzliche Vorgehen diskutiert worden sind.
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2 Frachtberechnung nach OSPAR-INPUT

Die Jahresfracht ist die Stoffmasse, die innerhalb eines Jahres durch den FlieBquerschnitt eines
Flusses transportiert wird. Sie ergibt sich durch Integration bzw. Summation des Transports, d.h.
des Produkts von Durchfluss und Konzentration, iiber das gesamte Messjahr. Eine Ubersicht iiber
verschiedene Methoden zur Berechnung der Jahresfracht gibt Keller et al. (1997). Um die Jahres-
fracht gemaf der von OSPAR-INPUT festgelegten Rechenvorschrift zu bestimmen, bendtigt man
die in regelmédfigen Abstinden gemessenen Konzentrations- und Durchflusswerte, sowie den
durchschnittlichen Durchfluss. Bezeichnet c¢; die in der j-ten Probe, j=1,...,m, im Jahr i, gemes-
sene Konzentration und g, den zugehdrigen Durchflusswert, so ergibt sich die Jahresfracht nach

OSPAR-INPUT im Jahr 7 gemah der Formel

Lospari= 31 )5576:]_;'2 Cidy >

24,7

J=1
mit dem durchschnittlichen Durchfluss ¢, im Jahr i (m’s). Die Einheit der so ermittelten Jahres-

fracht entspricht
e t/a, wenn fiir die Konzentrationen die Mafieinheit mg/l verwendet wird

o kg/a. wenn fiir die Konzentrationen die MaBeinheit pg/l verwendet wird.
Der Faktor 31,5576 ergibt sich aus
o0l me ] 10° mgl_ 10°  [mg 1]l 1 [mg|m
a a 365,25-24-3600| s 31,5576-10° [ s 31,5576| 1 s

Die gemil der oben dargestellten ,,OSPAR-Formel“ berechnete Jahresfracht ist somit das durch-

| A

flusskorrigierte und auf den Jahreswert umgerechnete arithmetische Mittel der ,,gemessenen®

Transportwerte ¢;.¢,;. Weil im englischen Sprachgebrauch auch fiir den Begriff des Transports

der Terminus Fracht (,,load™) verwendet wird, wird — um Missverstandnisse zu vermeiden - im
folgenden nur noch der Begriff der Fracht verwendet. An der verwendeten Zeiteinheit lasst sich
jedoch ablesen, ob es sich um eine Jahresfracht (t/a bzw. kg/a) oder um einen Transport (g/s bzw.

mg/s) handelt.
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Flussfrachten unterliegen je nach Substanz mehr oder minder starken klimatischen Einfliissen wie
Niederschlag, Durchfluss und Temperatur. Augenfillig ist die Abhéngigkeit der OSPAR-
Frachten vom Durchfluss beispielsweise fiir Nitrat (NO3-N) bei Lobith / Rhein. Abb. 2.1 zeigt

die jéhrlichen mittleren Durchfliisse 5 . und die zugehorigen OSPAR-Frachten Lospar, fiir die
Jahre 1953-1995. Dabei ist festzuhalten, dass sich auch mit anderen Frachtberechnungsformeln
und insbesondere ohne Verwendung der Gewichtung auf den durchschnittlichen Durchfluss 5 i

eine dhnlich stark ausgepragte Form der Durchflussabhéngigkeit ergibt.
Noch deutlicher wird der Zusammenhang zwischen Durchfluss und Fracht im Streudiagramm,
dargestellt in Abb. 2.2. Trotz erheblicher zeitlicher Verdnderungen in der jahrlichen Fracht zeigt

sich eine nahezu proportionale Beziehung.

Abb.2.1

Durchfluss und Nitrat-Fracht (OSPAR) bei Lobith
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Dies bedeutet. dass die Uberpriifung anthropogen verursachter Verdnderungen in den Frachten

durch starke Schwankungen des mittleren jahrlichen Durchflusses wesentlich erschwert wird.
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Abb. 2.2

NO3-N bei Lobith: OSPAR-Fracht 1955-1995
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3 Konzeption fiir Frachtadjustierung und Trendanalyse

Um zu verhindern, dass durch Schwankungen der Durchflussmenge die Nachweisbarkeit zeitli-
cher Trends in den Jahresfrachten verschlechtert wird, erscheint eine Adjustierung, in der die Ein-
tragsdaten auf ein ,,durchschnittliches” (langjéhriges) Durchflussniveau umgerechnet werden, un-
umganglich. Dabei ist festzuhalten, dass sich nicht nur die Trendsensitivitat verschlechtert, son-
dern dass unter Umstidnden durch meteorologische Zyklen Schwankungen der Durchflussmenge
verursacht werden, die ihrerseits artifizielle Trends in den Frachtwerten induzieren, die selbst
dann beobachtet werden, wenn keinerlei anthropogene Trends vorhanden sind. Daher muss spe-
ziell bei kiirzeren Reihen damit gerechnet werden, dass statistische Trendtests in unzuldssiger

Weise das vorgegebene Signifikanzniveau tiberschreiten.

Gemal der Festlegung von OSPAR-INPUT 1999 (Abb. 3.1) erfolgt die Adjustierung auf der Ba-
sis der Rohdaten. Die adjustierten Frachten sind dann zu Jahresfrachten zusammenzufassen, be-
vor die Trendanalyse auf der Basis der adjustierten Jahresfrachten erfolgt. Abschliefiend ist im
Rahmen einer Power-Analyse die Trendsensitivitdt des Verfahrens zu iiberpriifen. Letzteres ist

besonders dann bedeutsam, wenn kein Trend festgestellt werden konnte.

Abb.3.1

Konzeptionelle Vorgehensweise zur Adjustierung und Trendanalyse

| 1. Bereitstellung der Rohdaten |

J

2. Adjustierung der Frachten |

J

[ 3. Aggregierung der adjustierten Frachten |

J

\ 4. Trendpriifung und Trendabschéiitzung J

J

} 5. Poweranalyse }
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Geméf der in Abb. 3.1 beschriebenen konzeptionellen Vorgehensweise erfolgt die Erfassung zeit-
licher Trends nicht auf der Grundlage der einzelnen Messwerte, sondern auf Basis von Jahreswer-
ten. Die Verwendung von Jahreswerten anstelle von Einzelwerten hat den Nachteil einer theore-
tisch geringeren Effizienz (Power) zur Schédtzung und Identifizierung eines Trends. Dem steht der
Vorteil einer einfacheren Handhabung und einer einfacheren statistischen Methodik gegeniiber.
Zu beachten ist dabei, dass aufgrund der groflen Zahl der auszuwertenden Messreihen ein auto-
matisches Verfahren bendtigt wird, so dass fiir die Trendanalyse eine individuelle Anpassung ei-
nes komplexen zeitreithenanalytischen Modells nicht moglich erscheint. Bei Betrachtung von mo-
natlich bzw. im 2-Wochen-Rhythmus erhobenen Messreihen erweist sich die Beriicksichtigung
der Autokorrelation unumgénglich, so dass eine aufwendige individuelle Zeitreihenanalyse unum-
ganglich ist. Hingegen erscheint bei Jahreswerten die Autokorrelation in erster Ndherung vernach-
lassigbar, so dass sich das trendanalytische Verfahren wesentlich vereinfacht und leichter verein-

heitlichen lésst.

Ein weiterer Vorteil des in Abb. 3.1 skizzierten Verfahrens besteht darin, dass das bereits fiir
nichtadjustierte Jahresfrachten beschlossene Trendanalyseverfahren (OSPAR-INPUT 2000) ohne
Anderung auch fiir adjustierte Frachten eingesetzt werden kann. Dadurch ist gewihrleistet, dass
die Akzeptanz der Adjustierung nicht wieder in Frage gestellt wird, weil das bereits beschlossene
Trendanalyseverfahren wieder korrigiert werden miisste oder je nach Frachtreihe ein anderes Ver-
fahren eingesetzt werden muss. Weil ein und dasselbe Trendberechnungsverfahren sowohl fiir ad-
justierte Frachten eingesetzt werden kann, als auch fiir nichtadjustierte Frachtreihen, die auf der
Basis von nur einer Messung pro Jahr ermittelt wurden, ist eine gute Vergleichbarkeit der Ergeb-

nisse gewdahrleistet.
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4 Bereitstellung der Rohdaten

Die Berechnung der Frachten erfordert im Rahmen der hier verwendeten Konzeption eine Mess-
reihe der in regelmiBigen Zeitintervallen — monatlich oder kiirzer - gemessenen Konzentrationen.
Es empfiehlt sich, einheitliche MafBeinheiten zu verwenden, z.B. mg/! fiir Néhrstoffe und pg/l fiir
Schwermetalle. Zur Vorbereitung von Adjustierung und Trendanalyse sind zundchst alle Kon-
zentrationsmessungen unter der Nachweis- bzw. Bestimmungsgrenze durch geeignete Substitut-
werte zu ersetzen. Eine oft akzeptierte Vorgehensweise besteht darin, hierfiir 50% der jeweiligen
Nachweis- bzw. Bestimmungsgrenze einzusetzen. Es ist allerdings zu beachten, dass diese Vor-
gehensweise artifizielle Trends verursachen kann, wenn im Zeitablauf durch den analytischen
Fortschritt die Nachweis- und Bestimmungsgrenzen reduziert wurden. Zu allen Messwerten wird
weiterhin der jeweilige Durchflusswert, in der MaBeinheit m’/s, sowie das Datum der Probenah-
me benotigt. Erforderlich sind auch die langjédhrigen Monatsmittelwerte des Durchflusses, eben-
falls in der Einheit m*/s. Sofern diese nicht direkt zur Verfiigung stehen, sollten aus der langjéhri-
gen tdglichen Durchflussreihe die jeweiligen Monatmittel gebildet werden, wobei ein Zeitraum

von 15-30 Jahren empfohlen wird.

Je nach Adjustierungsmethode werden noch weitere Angaben benétigt. So erfordern die im fol-
genden Kapitel in den Abschnitten 3.5-5.7 vorgestellten Adjustierungsmethoden (basierend auf
lokaler Regression mit verzogertem Durchflusseffekt) zusétzlich die Durchflusswerte der den
Konzentrationsmessungen vorangehenden Tage, und bei den in den Abschnitten 5.6 und 5.7 be-
schriebenen Methoden werden auflerdem die jeweiligen Wassertemperaturen ben6tigt. Weiterhin
muss bei der in Abschnitt 5.2 dargestellten Methode (basierend auf nichtparametrischer Glit-
tung) fiir jeden Monat genau ein Messwert verfiigbar sein. Liegen daher die Messungen im 2-
Wochenrhythmus vor, sind fiir jeden Monat die Mittelwerte der hierfiir jeweils vorliegenden

Durchfluss- und Konzentrationswerte zu bestimmen.

Die in diesem Vorhaben untersuchten Methoden wurden an insgesamt 7 Parametern (NO;-N,
NH;-N, P, POs-P, Cd, Pb und Schwebstoffkonzentration), gemessen im Rhein bei Lobith und
in der Ems bei Herbrum, iiberpriift. Die Messungen im Rhein wurden im 2-Wochen-Abstand

durchgefiihrt, wihrend die Emsdaten monatlich erhoben wurden.
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5 Adjustierung der Frachten

5.1 Zur Struktur der CQ-Funktion

Bevor die eigentliche Adjustierung der Frachten vorgenommen wird, stellt sich zunichst die Fra-
ge, wie die hierzu bendtigte CQ-Funktion (Konzentration-Durchfluss-Funktion) bzw. die zugehd-
rige LQ-Funktion (Fracht-Durchfluss-Funktion) festgelegt werden soll. Fiir viele Parameter gilt
ein monotoner Zusammenhang zwischen Durchfluss und Fracht, wie anhand der folgenden Ab-
bildungen deutlich wird.

Abb. 5.1

NO,-N bei Lobith/Rhein 1955-1995
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In Abb. 5.1 sind die Frachtwerte L= ¢, ¢, fiir alle im 2-Wochen-Rhythmus vorgenommenen Ein-
zelmessungen 1955-1995 von NOs-N bei Lobith/Rhein dargestellt, fiir die offenbar in guter Né-

herung ein linearer Zusammenhang hergestellt werden kann.
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Abb. 5.2

Py bei Lobith/Rhein 1973-1995

0 2000 4000 6000 8000 10000 12000 14000
Q [mals]

Abb. 5.2 zeigt die entsprechenden Ergebnisse fiir Py, In beiden Fallen bietet es sich ebenfalls an,
den Zusammenhang zwischen Durchfluss und Fracht linear zu approximieren. Allerdings ist die-
ser Zusammenhang weitaus schwécher ausgepragt, und fiir die statistische Analyse erschwerend
ist zusitzlich die starke Heteroskedastie. d.h die vom Durchfluss abhiangige Streuung der Frach-
ten. Ahnliche Darstellungen erhilt man bei anderen Fliissen und anderen Néhrstoffparametern,
wiahrend fiir Schwermetalle eine Modellierung schwieriger erscheint: Abb. 5.3 und 5.4 zeigen die

Fracht-Durchfluss-Diagramme fiir Cadmium und Blei.
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Abb. 5.3

Cd bei Lobith/Rhein 1982-1995
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Fiir dic beiden Schwermetalle ist der Zusammenhang zwischen Durchfluss und Fracht nur
schwach ausgeprigt, so dass hier vermutet werden kann, dass fiir die Fracht dieser Substanzen

noch andere Einflussfaktoren wesentlich sind.

Gleichwohl spricht in allen dargestellten Fallen nichts gegen die Annahme, dass die LQ-Funktion

(Fracht-Durchfluss-Funktion) in erster Néherung linear ist, und gleichbedeutend hiermit ist die
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Annahme, dass die CQ-Funktion (Konzentrations-Durchfluss-Funktion) in erster Niherung durch
eine lineare Funktion des Reziprokwertes des Durchflusses (1/Q) beschrieben werden kann. Diese
lineare Beziehung zwischen Durchfluss und Fracht ist die Grundlage der in den folgenden Ab-
schnitten 5.2-5.7 beschriebenen statistischen Methoden, die sich beziiglich der Einbeziehung wei-
terer Einflussgrofien und in der Behandlung der Saisonalitdt unterscheiden. Nichtlineare Bezie-
hungen zwischen Durchfluss und Fracht werden danach in den Abschnitten 5.8 und 5.9 beriick-

sichtigt.

5.2 Nichtparametrische Glittung nach Stalnacke (Methode N)

5.2.1 Der Vorschlag von Stalnacke

Nach einem Vorschlag von Stalnacke (1996; siehe auch OSPAR-Guidelines for Harmonised
Quantification and Reporting Procedures for Nutrients - HARP-NUT - Guideline Number 7:
Quantification of the Total Riverine Load of Nutrients, 2000) wird die Fracht linear modelliert

gemil

Lr.r‘ =a;+ ﬂ,;,-(./,;,- +&;.

wobei L= Fracht in Jahr 1 und Saison j

gy = Durchfluss in Jahr i und Saison j .

Der Index 1 kennzeichnet das Jahr der Messung, wahrend j fiir die Saison steht. Das Stalnacke-
Modell erfordert ein festes Zeitraster, d.h. der Saisonindex j bezieht sich auf einen festen Monat
im Jahr. Dies macht es erforderlich, bei der Datenaufbereitung zunéichst alle Messwerte in das

vorgegebene Raster einzuordnen.
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Die Einsatzmoglichkeiten dieses Modells erscheinen jedoch beschréankt, da nur der Proportional-
Parameter B, nicht jedoch der konstante Anteil o vom Index i abhédngig ist, d.h. dieser - in erster
Niherung durch die Punktquellen bestimmte - Frachtanteil beinhaltet zwar eine Saisonkomponen-
te, wird jedoch tiber die Jahre als zeitlich konstant unterstellt. Zumindest bei erheblichen Reduzie-
rungen der Eintrdge von Punktquellen erscheint diese Annahme als nicht addquat, so dass daraus
erhebliche Verzerrungen der adjustierten Fracht resultieren kénnen. Daher wird im Rahmen der

vorliegenden Untersuchung ein erweitertes nichtparametrisches Modell betrachtet.

5.2.2 Ein erweitertes nichtparametrisches Modell

In Erweiterung des Vorschlags von Stalnacke wird folgendes Modell betrachtet:
L,=a,+B,q,+¢;

Der Unterschied zum Vorschlag von Stalnacke besteht darin, dass nicht nur S, sondern auch o

vom Jahr i abhdngig ist. Die beiden Modellparameter ¢y und Sy lassen sich nichtparametrisch

schétzen durch Minimieren des folgenden Ausdrucks:

+a.

o) ai+ i +a1— 2 ai, I+ i,7-1\2
S(@. )= (L, —a, - B,q,) + 4 (a, —”—2#)- A ) (e, =),
inJ iy iLJ
Y ﬂi+ j +ﬂz> i\ 2 ) ﬂz.;‘+ +ﬁi j-112
+ /11(]— Z(ﬂ,j —%)' +izq-2(ﬁg “';Lz—“i)-
i.J i

wobei ¢° = —Z g, das arithmetische Mittel der quadrierten Durchfliisse bezeichnet.

1]
Die Penalty-Parameter %, &> miissen in geeigneter Weise vorgegeben werden. wobei mit der Fest-
legung A, = A, sichergestellt wird, dass saisonale Verdanderungen der Parameter dasselbe Gewicht

erhalten wie die Verdnderungen von Jahr zu Jahr.
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Um einen gewiinschten Grad der Anpassung der Funktion zu erhalten, wird die Zahl der verall-
gemeinerten Freiheitsgrade nach Hastie und Tibshirani (1990) vorgegeben, die sich als Aquiva-

lent der Anzahl der zugrundeliegenden Parameter deuten ldsst.

Diese auf dem erweiterten nichtparametrischen Modell basierende Methode wird als Methode N
bezeichnet. Der Vorteil dieser Methode besteht naturgemal in der sehr flexiblen Modellierung der
Saisonfigur, die selbst bei extremen ausgepragten Saisonspitzen noch eine brauchbare Anpassung
der Saisonfigur ermoglicht. Nachteilig ist der Umstand. dass die Rohdaten monatsweise bereitge-
stellt werden miissen, und dass die erforderlichen Berechnungen selbst auf sehr leistungsfahigen
Rechnern sehr zeitaufwendig sind. Zu beachten ist auch, dass die Festlegung der Vorgabeparame-
ter (Anzahl der Freiheitsgrade) sorgfaltig erfolgen muss, um nicht im Falle einer ungiinstigen Da-
tenlage (fehlende Daten 0.4.) eine fehlerhafte Modellierung zu verursachen (overfitting). Bei Zeit-
reihen, die einen Zeitraum von mehr als 20 Jahren umfassen, empfiehlt sich aus Griinden der limi-

tierten Rechenkapazitit eine lokale Anwendung des Verfahrens mit einem festen Zeitfenster.

5.3 Anwendung des Schétzverfahrens von Hebbel (Methode H)

Nach dem Ansatz von Hebbel (1992) zur Zerlegung von Zeitreihen in Trend, Saison und exogene
Effekte liegt es nahe, zur Erfassung der Konzentrations-Durchfluss-Beziehung folgendes Modell
zu betrachten:

c=ut St al gt &
wobei

¢, = Konzentration zum Zeitpunkt ¢

L. = Fracht zum Zeitpunkt ¢

q: = Durchfluss zum Zeitpunkt ¢

1, = Trendkomponente,

s, = Saisonkomponente

o = Wirkung des reziproken Durchflusses auf die Konzentration (zeitlich konstant)
Die Messzeitpunkte ty,...,t, im betrachteten Messzeitraum sind im Gegensatz zu dem von Stalna-

cke vorgeschlagenen Modell nicht notwendigerweise dquidistant.
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Die Ermittlung der Parameter fiir dieses Modell basiert auf der Minimierung eines Glattheitsma-
Res, welches iiber einen geeignet festgelegten Trend-Saison-Differentialoperator definiert ist. Be-
ziiglich der Details sei auf den Anhang sowie auf den Abschnitt VB Gldittungsverfahren in Heb-
bel (1997) verwiesen. Bei den hier vorgestellten Berechnungen wurde dieses Verfahren unter
Verwendung eines linearen Trends mit einer Saisonkomponente zweiter Ordnung verwendet. Ab-
hangig ist das Verfahren von einem Glattungsparameter SIGMA, der nicht explizit in die CQ-
Funktion, sondern in dem oben genannten Trend-Saison-Differentialoperator eingeht. In Erman-
gelung anderer Festlegungen wurde entschieden, diesen Glattungsparameter SIGMA so festzule-

gen, dass die Zahl der verallgemeinerten Freiheitsgrade bei 12 liegt.

Es ist zu beachten, dass der Parameter B, der den vom Durchfluss unabhidngigen Anteil der
Fracht beschreibt, im Modell konstant ist. Um dennoch eine flexible Anpassung an verdnderte
CQ-Funktionen zu gewdhrleisten, wird das Modell lokal verwendet, d.h. die Schitzung erfolgt
separat fiir jeden einzelnen Zeitpunkt auf der Basis aller Daten innerhalb eines gleitenden Zeit-
fensters. In den Auswertungen hat sich ein Zeitfenster von 7 Jahren als giinstig erwiesen, wobel
am Anfang und am Ende der Zeitreihe jeweils die ersten bzw. letzten sieben Jahre einbezogen
werden, wihrend im mittleren Bereich der Zeitreihe das Zeitfenster genau so festgelegt wird, dass
der betrachtete Zeitpunkt genau in der Mitte des Zeitfensters liegt. Im Falle fehlender Werte wird
das Zeitfenster entsprechend ausgedehnt, so dass — im Falle von Monatsdaten — das Zeitfenster

genau 7x12+1=83 Einzelwerte umfasst.

5.4 Lokale Regression mit Saison (Methode L1)

Wahlt man bei dem im vorigen Abschnitt beschriebenen Ansatz von Hebbel den Vorgabewert von
sechs Freiheitsgraden, so ist die Schiatzung der Adjustierungsparameter gleichwertig zu einer

Regressionsschitzung auf Basis des folgenden linearen Modells:

a :
¢, =—+ [+ +saison+eg,,
q:

wobel
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. . 2t 27t . 2m 27t
saison =y, sSiIn—+y, COS——+ ¥ SIN——+ ¥, COS—
m m 2m

fiir die Saisonkomponente steht. Dabei bezeichnet m die Lange des Jahres, ausgedriickt in der bei
den Zeitpunkten ¢ verwendeten Mafeinheit. Hinzuweisen ist darauf, dass nach diesem Modell die
Konzentration einem linearen Trend unterliegt, wéahrend der Effekt des Durchflusses auf die Kon-
zentration zeitlich konstant ist. ZweckmaBigerweise wird dieses Modell ebenso wie das Verfahren
von Hebbel auf der Basis eines gleitenden Zeitfensters mit einer Lange von 7 Jahren eingesetzt.
Im Falle fehlender Werte wird das Zeitfenster entsprechend ausgedehnt, so dass — im Falle von

Monatsdaten — dass Zeitfenster genau 7x12+1=835 Einzelwerte umfasst.

Methode L1 ist naturgeméf eng mit Methode H verwandt und liefert in der Regel dhnliche Resul-
tate. Der Vorteil von Methode L1 besteht darin, dass der Rechenaufwand sehr viel geringer ist
und aufgrund der sehr einfachen Modellstruktur ein sehr robustes Verhalten auch bei einer

schlechten Datenlage gewéhrleistet ist.

5.5 Lokale Regression mit Saison und verzogertem Durchflusseffekt
(Methode L2)

Die CQ-Funktion ist vielfach nicht nur vom aktuellen, sondern auch von fritheren Durchfliissen
abhangig, wobei die Erfahrung zeigt, dass bei zunehmendem Durchfluss mit hoheren Konzentra-
tionen, bei abnehmenden Durchfliissen jedoch mit geringeren Konzentrationen zu rechnen ist. So
ist es naheliegend, das im vorigen Abschnitt beschriebene Modell um einen verzogerten Durch-

flusseffekt wie folgt zu erweitern:

a - :
c :——+—7/—+ﬂ+bt+sazson+g,

t d. 4

wobei ¢, den am Vortag gemessenen Durchfluss bezeichnet und saison wie im vorigen Abschnitt

definiert ist. Dabei ist zu beachten, dass am Tag #-1 zwar ein Durchflusswert, in der Regel jedoch
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kein Konzentrationswert vorliegt, denn typischerweise werden die Konzentrationsmessungen né-
herungsweise im 2-Wochen-Rhythmus oder monatlich durchgefiihrt.

Es hat sich als giinstig erwiesen, aufgrund der héheren Anzahl von Parametern und der dadurch
etwas geringeren Stabilitdt der Schétzwerte die Fensterbreite bei der Regressionsschitzung von 7
auf 8 Jahre zu erweitern. Dies bedeutet, dass eine hohere Flexibilitit bei der Modellanpassung

durch eine etwas geringere zeitliche Flexibilitat erkauft wird.

5.6 Lokale Regression mit Temperatur und verzégertem
Durchflusseffekt (Methode L.3)

Um eine moglichst einfache Modellierung der CQ-Funktion zu erhalten. liegt der Gedanke nahe,
die Saison-Modellierung durch einen Temperatureffekt zu ersetzen, der moglicherweise einen
dhnlichen Jahresgang aufweist. So ergibt sich in Abdnderung des in Abschnitt 5.5 beschriebenen

Modells folgende CQ-Funktion:

a
c :—+]—+ﬂ+5f+7m+5t

t q4, 49

wobei w, die Wassertemperatur am Tag t bezeichnet. Die Parameterschitzung erfolgt fiir dieses
Modell ebenso wie fiir Methode L1 auf der Basis eines gleitenden Zeitfensters, wobei aufgrund
des bei Voruntersuchungen festgestellten mstabileren Verhaltens der Schitzfunktion ein auf acht

Jahre verldngertes Zeitfenster gewahlt wird.

5.7 Lokale Regression mit Saison, Temperatur und verzogertem Durch-
flusseffekt (Methode L4)

Kombiniert man die beiden in Abschnitt 5.5 und 5.6 beschriebenen Modelle, ergibt sich die fol-

gende CQ-Funktion:
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o y .
c, :_+L+/}+ of + 1w, + saison+ ¢,
qt qt-l

wobei w; wiederum die Wassertemperatur am Tag t bezeichnet. Die Parameterschitzung erfolgt
fiir dieses Modell auf der Basis eines gleitenden Zeitfensters wiederum mit einer Lange von acht

Jahren.

5.8 Schéitzung mittels Splines (Methode S1)

Die oben beschriebenen Verfahren setzen voraus, dass die Durchfluss-Fracht-Beziehung néhe-
rungsweise linear ist. Fiir Parameter, bei denen diese Néherung nicht gerechtfertigt ist, bietet sich
eine flexible Anpassung der CQ-Funktion iiber einen kubischen Spline an. Die Berechnung dieses
kubischen Splines kann als lineare Glattung aufgefasst werden, wobei der Glattungsparameter
iiber die Freiheitsgrade, d.h. die Spur der linearen Abbildung festgelegt wird (geméss der Vorge-
hensweise von Hastie und Tibshirani). Fir die Spur wird ein Wert von ca. 4 vorgegeben. Be-

zeichnet s die Splinefunktion, so kann die CQ-Funktion dargestellt werden als

¢, =5(q,)+¢

Bei Methode S1 wird unterstellt, dass der Spline auf der Basis aller verfiigbaren Messwerte er-
mittelt wird, d.h. es wird eine globale, trendunabhdngige Abhangigkeit zwischen Durchfluss und
\\Konzentfation unterstellt. ZweckmaBig ist eine solche Annahme sicherlich nicht fiir die Betrach-
tung langer Reihen, doch fiir kurze Reihen, die nicht langer als 7 oder 8 Jahre sind, erscheint die
Annahme einer statischen CQ-Funktion zur Frachtadjustierung als einfaches und praktikables

Verfahren. Fiir die multiplikativ adjustierte Fracht zum Zeitpunkt t ergibt sich die Gestalt

L — S(th)QOt L
o slg)g,
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d.h. fiir die Adjustierung entscheidend ist neben dem Verhélmis von aktuellem Durchfluss ¢, und
langjahrigem Durchflussmittelwert g, das Verhéltnis zwischen den Splinewerten an der Stellen

q:und qo; .

5.9 Schitzung mittels lokaler Splines (Methode S2)

Um zeitliche Trends besser abbilden zu konnen, ist es naheliegend, die Splineberechnung nicht
global durchzufiihren, sondern hierzu wie bei den Methoden L1 bis L4 eine Fenstertechnik zu
verwenden. Da keine weiteren Parameter zu beriicksichtigen sind. kann ein kleineres Datenfenster
verwendet werden. In Methode S2 wurde daher zur Splineberechnung ein Fenster mit einer Lange

von drei Jahren verwendet.

5.10 Einbeziehung einer nichtlinearen Komponente in die Fracht-
Durchfluss-Beziehung

Eine Alternative zur Modellierung der CQ-Funktion mittels kubischer Splines besteht in der Ver-

wendung der parametrischen CQ-Funktion

o(@=PB+aq+rg.

worin {3, a. % und d die unbekannten, zu schitzenden Modellparameter bezeichnen.

Eine Grundvoraussetzung fiir die Existenz eines validen Schétzverfahren besteht darin, dass die
Modellgleichung beziiglich der unbekannten Parameter identifizierbar ist, d.h. fiirr jeden mogli-
chen Funktionsverlauf c(q) darf es nur eine mogliche Parameterkombination geben. Diese Forde-
rung nach Identifizierbarkeit ist mit diesem Modell nicht gewéhrleistet, denn bei d=0 ist die Fest-
legung von o und X nicht mehr eindeutig. Ein aus statistischer Sicht grundsatzlich akzeptabler
Ausweg besteht darin, fiir den Parameter d eine untere Schranke vorzugeben, die nicht unter-
schritten werden soll. z.B. den Wert 0.5. Zumindest einige Schétzverfahren sind in der Lage, sol-
che Restriktionen im Schétzalgorithmus zu beriicksichtigen. Andererseits stellt sich die Frage

nach der Interpretierbarkeit der Ergebnisse, wenn sich im Schétzverfahren fiir d tatsachlich der
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Wert der Untergrenze ergibt. Man wird sich dann den Einwand gefallen lassen miissen, dass mit
einer anderen Untergrenze ein anderer Wert ermittelt worden wére, und nur dann, wenn tatsich-
lich aus hydrologischer Sicht gute Griinde fiir eine bestimmte Untergrenze vorliegen, ist ihre
Verwendung gerechtfertigt.

Wenn aus den oben genannten Griinden auf eine Schiatzung des Parameters d verzichtet werden
muss, bleibt noch der Ausweg, von vornherein den Parameter d nach hydrologischen Gesichts-
punkten festzulegen und nur die Parameter o, 3 und A zu schitzen. Dabei ist darauf hinzuweisen,
dass selbst in einer solcherart eingeschrankten Modellklasse hinreichend flexible Anpassungen der
Konzentrations-Durchfluss-Beziehung moglich sind. In Abb. 5.5 sind sechs Konzentrations-
Durchfluss-Bezichungen (obere Reihe) sowie die zugehorigen Fracht-Durchfluss-Beziehungen
(untere Reihe) wiedergegeben, die auf der Grundlage des obigen Modells fiir d=1 und verschiede-
ne Parameterkombinationen von o, 3, und y ermittelt wurden. Diese Beziehungen entsprechen né-
herungsweise den von Behrendt (1993) beschriebenen sechs Typen einer Konzentrations-
Durchfluss- bzw. Fracht-Durchfluss-Beziehung. Ergénzt man das Modell um einen linearen

Trend sowie eine Saisonkomponente zweiter Ordnung, erhélt man die CQ-Fuuktion

a ,
¢, =—+Aq, + p+ 0 +saison+ ¢,
t

wobel saison wie in Abschnitt 5.4 definiert ist. Dieses Verfahren wurde versuchsweise an einigen
Parametern erprobt. Dabei zeigte sich, dass in der Regel nur geringe Unterschiede zu den Ergeb-
nissen von Methode L1 festzustellen waren. Auf weitergehende Untersuchungen musste aus Ka-

pazitdtsgriinden verzichtet werden.
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Abb. 3.3: Sechs Typen einer Konzentrations-Durchfluss- bzw. Fracht-Durchfluss-Bezichung

nach Behrendt [1993]. Obere Reihe CQ-Funktionen, untere Reihe zugehorige LQ-Funktionen.

Typ A TypB TypC TypD TypE TypF

1

Tr o vy

LB B mg

LEE B B an mm

-------

---------
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5.11 Der Adjustierungsschritt

¢y sei die gemessene Konzentration bei Probe j des Jahres i, g; sei der zugehdrige Durchfluss und
Li=c¢iqy
sei die gemessene Fracht. Gegeben sei weiterhin die mit einem der beschriebenen Verfahren N,
H, L1-L4, S1 oder S2 ermittelte CQ-Funktion c¢;(q;), welche die Konzentration in Abhéngigkeit
vom Durchfluss und méglicherweise weiteren Variablen beschreibt. Dann ist zundchst zu iiber-
priifen, dass statistisch unzuldssige Extrapolationen der CQ-Funktion auf einen Konzentra-
tionsbereich, der unterhalb bzw. oberhalb des durch die Messwerte aufgespannten Intervalls liegt,
nicht vorliegen. Andernfalls ist eine entsprechende Begrenzung der CQ-Funktion bzw. der LQ-
Funktion vorzunehmen.
Die CQ-Funktion wird verwendet, um die geschditzte Fracht (die LQ-Funktion)
Lje = cy(q5) -
sowie die mittlere Fracht

Lijm = ¢i(qoy) qoy-

zu ermitteln. Dabei bezeichnet go; das zugehorige langjahrige Monatsmittel des Durchflusses,

ausgedriickt in der Einheit m’/s.

Aus gemessener Fracht, geschitzter Fracht und mittlerer Fracht wird schlieflich die (multiplika-

tiv) adjustierte Fracht berechnet, gemaf
Adjustierte Fracht = Gemessene Fracht x Mittlere Fracht / Geschitzte Fracht.

Formal lasst sich die adjustierte Fracht darstellen durch
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d.h. die adjustierte Fracht ergibt sich aus der gemessenen Fracht durch Multiplikation mit dem

L.
Faktor —=. Um zu verhindern, dass nie zu vermeidende Schitzfehler eine Verzerrung des Ad-

ife
justierungsfaktors verursachen, sollte dieser nach oben und unten begrenzt werden. Dies ist aller-
dings nur dann relevant, wenn in einem Monat die Durchflussrate extrem hoch oder extrem nied-

rig ist und dann der relative Schétzfehler naturgemaf sehr grof wird. Mit dem begrenzenden Fak-

tor 3 ergibt sich formal L, = 4, L, mit dem Adjustierungsfaktor

L.
Lo gz L
3 ije 3
Lim
Ay =143 falls = >3
Li]'m -
—  sonst
L,je

Alternativ kann der Adjustierungsfaktor auch bestimmt werden durch das Verhéltnis zwischen

der mittleren und der geschétzten Jahresfracht {Z L,, j / {Z L, ) .
J 7

5.12 Alternative Adjustierungsverfahren

5.12.1 Erweiterung der TRANSPOS-Methode (Methode BC)

Die im folgenden diskutierten Berechnungen wurden von Herrn Brunswig, Kiel, mit Hilfe des
TRANSPOS-Programms durchgefiihrt. Dabei handelt es sich um ein halbautomatisches Berech-

nungsverfahren fiir reale und normierte Jahresfrachten.

Gemiss der mit TRANSPOS iiblicherweise praktizierten Vorgehensweise werden normierte

Frachten wie folgt ermittelt (siehe auch Brunswig 1994). Zunachst wird das Wertekollektiv (cj ,
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qy) der gesamten Messreihe (i=Jahresindex, j=Werteindex innerhalb des Jahres) im CQ-
Diagramm geplottet, und es wird die iiber den Gesamtzeitraum gemittelte Ausgleichskurve ¢ =f
(q;s) mit einem halbautomatischen Verfahren angepasst. Dabei bezeichnet s die jeweilige Saison.
Diese ,,Mutter-CQ-Funktion™ aller Messdaten dient als Bezugskurve zur Separation einzelner
Teilintervalle, deren Messpunkte nicht durch die Bezugskurve angemessen représentiert werden.

Hierzu wird fiir jedes Jahr i ein gemittelter Lagekoeffizient

k:lm__cf_

m J=1 _f(qij:sij)

berechnet um zu ermitteln, welche Jahre zur Berechnung der CQ-Funktion zusammengefasst
werden konnen. Bei der Summenbildung werden jeweils alle Messwerte eines hydrologischen Jah-
res beriicksichtigt. In einem zweiten Durchgang werden die CQ-Funktionen der Teilintervalle be-
rechnet. Die Berechnung der abflussnormierten Jahresfrachten erfolgt unter Verwendung der CQ-
Funktion der Teilintervalle, bei deren Erstellung die Messwerte des Jahres j enthalten sind, mit
jeweils derselben definierten Langzeitverteilung der Durchflusswerte (Langzeithydrograph). Un-
terschiede im normierten Frachtwert, der auf den tatsdchlichen Abflusswerten des Bezugszeit-
raums griindet, kommen somit allein aufgrund der verschiedenen CQ-Funktionen der Teilinterval-
le zustande. Sie entsprechen unterschiedlichen dynamischen Gleichgewichtslagen im Emissions-/-

Immissions-System.

Da allen Jahren des jeweiligen Teilintervalls immer derselbe normierte Jahresfrachtwert zugeord-
net wird, ist es nicht moglich, diese normierten Frachtwerte geméss der in Kapitel 3 skizzierte
grundsétzliche Vorgehensweise nachfolgend noch einer Trendanalyse basierend auf Jahreswerten

zu unterziehen.

Um individuelle Schwankungen von Jahr zu Jahr in den abflussnormierten Jahresfrachten sichtbar
zu machen, wurden in Anlehnung an das Konzept der multiplikativen Adjustierung die gemittelten
Lagekoeffizienten erneut berechnet, wobei nun anstelle der zusammenfassenden CQ-Funktion die

CQ-Funktionen der Teilintervalle fi(q,s) verwendet wurden:
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. 1 m CI,
==
m ; f, (qx_’;’>Sz_7)

Multipliziert man diesen Lagekoeffizienten mit den gemdss TRANSPOS abflussnormierten
Frachten, ergibt sich ein Frachtwert, der in den Ergebnisdarstellungen mit der Kennung BC be-
zeichnet wird. Dieser Frachtwert unterliegt zufélligen Schwankungen von Jahr zu Jahr, so dass

eine Trendanalyse auf Basis dieses Wertes (mit Einschrankungen) als zuldssig erscheint.

5.12.2 Normierung der OSPAR-Fracht auf das Langzeitmittel des Durchflusses
(Methode AO)

Ist die jahrliche Fracht ndherungsweise proportional zum Durchfluss, liegt es nahe, die folgende
Frachtformel fiir einen auf das langjahrige Mittel des Durchflusses normierten Jahresfrachtwert

zu verwenden:

Darin bezeichnet MQ den langjidhrigen mittleren Durchfluss (m’/s). Die Einheit der so ermittelten
Jahresfracht entspricht
e t/a wenn fiir die Konzentrationen die Mafeinheit mg/l verwendet wird

e kg/a wenn fiir die Konzentrationen die Mafeinheit pg/l verwendet wird.

Diese Methode wird im folgenden als A0 bezeichnet. Der Vorteil dieses Verfahrens besteht darin,
dass es sehr einfach ist und dass die daraus ermittelten Jahresfrachten nur von den Daten der zu-
gehorigen Jahresstichprobe abhéngig sind. Weiterhin ist nicht — wie im Falle von Abschnitt 4.2 -
davon auszugehen. dass die Autokorrelation in der Reihe der jéhrlichen Durchfliisse erhebliche

Autokorrelationen in den ermittelten Jahresfrachten induzieren.
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Ein wesentlicher Nachteil des Verfahrens besteht allerdings darin, dass seine Anwendung nur in
jenen Fillen ratsam ist. in denen Fracht und Durchfluss ndherungsweise proportional sind. An-

dernfalls ist mit einer erheblichen Uberadjustierung zu rechnen.
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6 Aggregation der adjustierten Frachten

Nachdem fiir jeden Messzeitpunkt #;. fiir den Konzentrationswerte ¢; vorhanden sind. die zugeho-
rige adjustierte Fracht L;, ermittelt worden ist, erhdlt man durch die Bildung des arithmetischen
Mittelwertes die mittleren adjustierte Fracht im Jahr 7 und durch Hochrechnung auf den Jahres-
wert die adjustierte Jahresfracht L,

31,5576 &
L =2 ML,

Die Einheit der so ermittelten Jahresfracht entspricht
¢ t/a wenn fiir die Konzentrationen die Mafleinheit mg/l verwendet wird
e kg/a wenn fiir die Konzentrationen die Mafieinheit pg/l verwendet wird.
Dabei wird unterstellt. dass die zugrundeliegenden Durchflusswerte in der Mafeinheit m’/s be-

stimmt werden.

Die Mittelwertbildung erfolgt iiber alle in dem betreffenden Kalenderjahr verfiigbaren Werte. Da-
bei ist eine gleichméfBige Abdeckung des betrachteten Zeitraums zu gewdhrleisten, d.h. es wird
vorausgesetzt, dass die Messungen in gleichen Zeitabstdnden erfolgen und keine lingeren Pe-

rioden ausgelassen werden.



47 Kapitel 7: Trendanalyse

7 Trendanalyse

Das zur Trendanalyse von adjustierten und nichtadjustierten Jahreswerten zur Verfiigung stehen-
de statistische Instrumentarium ist vielfaltig. Beispielsweise lassen sich neben einfachen linearen
Regressionsanalysen der nichtparametrische Trendtest von Mann-Kendall sowie nichtparametri-
sche Glattungsverfahren einsetzen. Das Fiir und Wider dieser Verfahren hat in der Vergangenheit
zu einigen Kontroversen gefiihrt. Vergleicht man die unterschiedlichen Verfahren zur Trendanaly-
se. so wird schnell deutlich, dass jedes dieser Verfahren seine spezifischen Vor- und Nachteile
hat. Die Eignung eines Verfahrens ist nicht nur von der statistischen Verteilung der Daten abhén-
gig zu machen, sondern auch vom angestrebten Zweck der Trendanalyse. Hierfiir lassen sich die

folgenden vier Funktionen einer Trendanalyse von Jahreswerten unterscheiden:

Visuelle Darstellung der Eine visuelle Darstellung beispielsweise mittels einer Trendlinie
Daten durch eine Trendlinie | dient einerseits zur Zusammenfassung der Einzelwerte und ande-
rerseits zur Aufdeckung von Anomalien, z.B. von Ausreiflern.
Statistischer Trendtest Ein statistischer Trendtest dient zur Uberpriifung der Frage, ob
von einem statistisch gesicherten Trend ausgegangen werden kann.
Ist dies nicht der Fall, spricht nichts gegen die Anfangsvermutung,
dass es sich bei den beobachteten Schwankungen nur um zufallige
Verinderungen handelt, die nicht durch einen systematischen
Trend verursacht sind. Nur wenn ein statistisch gesicherter Trend
vorliegt, erscheint aus statistischer Sicht eine weitergehende statis-
tische Auswertung der Zeitreihe als zweckmaBig.

Erfassung der linearen Die lineare Trendkomponente ermoglicht die Erfassung der pro-
Trendkomponente zentualen Reduktion der Eintrdge in einem vorgegebenen Zeit-
raum.

Vergleich des gegenwiirti- | Sofern ein Referenzwert oder ein Referenzzeitpunkt gegeben ist,
gen Niveaus mit einem Re- | kann im Rahmen der Trendanalyse gepriift werden, ob das aktuel-
ferenzniveau oder dem Ni- | le Niveau hoher oder niedriger als der Referenzwert liegt oder ob
veau eines fritheren Zeit- sich seit dem Referenzzeitpunkt eine Erhchung oder Reduzierung
punkts ergeben hat.

In den folgenden Abschnitten werden die verschiedenen Funktionen und geeignete Analyseverfah-
ren ausfiihrlich diskutiert. Dabei wird unterstellt, dass eine Zeitreihe von Jahreswerten vorliegt,

wobei es nicht von Belang ist, ob bzw. wie die Werte adjustiert wurden.



48 Kapitel 7: Trendanalyse

7.1 Visuelle Darstellung der Daten durch eine Trendlinie

Eine visuelle Trendlinie erméglicht nicht nur eine Zusammenfassung der Daten, sondern erleich-
tert auch den visuellen Vergleich verschiedener Regionen oder Kontaminanten, wenn die zugehd-
rigen Trendlinien innerhalb einer Grafik dargestellt werden. Anhand geeignet definierter Trendli-
nien ldsst sich visuell entscheiden, ob es einen generellen Trend fiir verschiedene Regionen oder
verschiedene Kontaminanten gibt, oder inwieweit spezifische Unterschiede vorliegen. Zusétzliche
Informationen lassen sich durch die Einbeziehung von Konfidenz- und Vorhersagebereichen ge-

winnen.

Zur visuellen Darstellung eignen sich Gldttungsverfahren, beispielsweise (kubische) Splines oder
der sogenannte LOESS-Smoother, wihrend eine einfache polynomiale Regression vielfach zu ei-
ner schlechten Modellanpassung fiihrt. Der Auswahl eines Verfahrens sind letztlich kaum Gren-
zen gesetzt, denn es gibt kein statistisches Kriterium, welches in eindeutiger Weise ein bestinumtes
Verfahren bevorzugt. Fiir die Erfassung von Trends in Biota empfiehlt ICES-WGSAEM den
LOESS-Smoother, basierend auf einem Datenfenster von 7 Jahren, d.h. jeder Schatzwert basiert
auf den Daten von jeweils sieben Jahren (des zugehorigen Jahres sowie der drei vorangegangenen
und der drei nachfolgenden Jahre, wobei am Anfang und am Ende der Zeitreihe eine Modifikation
des Datenfensters erforderlich ist). Dies ermdglicht fiir typische Monitoringzeitreihen in der Regel

eine giinstige Anpassung an den allgemeinen Trendverlauf.

Nicht fiir jeden Anwendungsfall ist der LOESS-Smoother oder der kubische Spline gleicherma-
Ben geeignet. Wenn mit einzelnen sehr stark abweichenden Datenwerten (Jahreswerten) zu rech-
nen ist, stellt sich die Frage, ob diese mit ihrem vollen Gewicht in die Bestimmung der Trendlinie
einbezogen werden sollen. oder ob ihr Einfluss mit einem geeigneten Robustifizierungsverfahren
reduziert werden soll. Abbildung 7.1 zeigt fiir eine hypothetische Zeitreihe, die im Jahr x=5 einen
stark abweichenden Einzelwert y=9 aufweist, eine mit einem LOESS-Smoother ermittelte Trend-
linie. Offenbar 'zieht' der stark abweichende Einzelwert in x=3 die Trendlinie nach 'oben’, so dass
fiir die Jahre x=3, 4. 6 und 7 die Trendlinie oberhalb der jeweiligen Einzelwerte verlduft. Wenn
ein Grund zu der Ammahme besteht, dass der stark abweichende Einzelwert in Jahr x=5 nicht die
realen Verhiltmisse reprisentiert, sondern durch Messfehler verursacht wurde, liegt es nahe,

durch eine geeignete Robustifizierung des Glattungsverfahrens den Einfluss dieses potentiellen
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AusreiBers zu reduzieren. Dies kann durch eine iterative Anwendung eines gewichteten Glat-
tungsverfahrens erfolgen, bei dem die Gewichte von der Grofie der jeweiligen Residuen bestimmt
sind. Die Wirkung eines solchen robustifizierten Glattungsverfahrens ist in Abbildung 7.2 ver-
deutlicht. Offenbar hat der Wert im Jahr x=3 nahezu keinen Einfluss mehr. so dass sich nun eine

konvexe Form der Trendfunktion ergibt, die den iibrigen Einzelwerten sehr gut angepasst ist.

Vor- und Nachteile einer Robustifizierung der Trendermittlung sind fiir jeden Anwendungsfall
abzuwigen. Die zugrundeliegende Verteilung der Messfehler ist ebenso zu beriicksichtigen wie
die Frage nach dem jeweiligen spezifischen Zweck der Trendberechnungen. Bislang werden
hauptsdchlich nicht-robustifizierte Glattungsverfahren eingesetzt, was allerdings auch dadurch
begriindet ist, dass robustifizierte Glattungsverfahren in statistisch-methodischer Hinsicht nicht
melir so einfach zu handhaben sind und die Berechnung von Konfidenz- oder Vorhersageinterval-

le nicht geklart ist.

Abb. 7.1

LOESS-Trend bei einer Zeitreihe mit einem stark abweichenden Wert
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Abb. 7.2

Robustifizierter LOESS-Trend bei einer Zeitreihe mit einem stark abweichenden Wert

7.2 Statistischer Trendtest

Solange die Zeitreihe durch zuféllige Schwankungen von Jahr zu Jahr dominiert wird und kein
deutlicher Trend zu erkennen ist, ist die Ermittlung einer Trendlinie und daraus abgeleiteter Groé-
Ben von zweifelhaftem Nutzen, wenn nicht nachgewiesen wird, dass sich im Trendverlauf reale
Veranderungen zeigen. Die Uberpriifung dieser Frage erfolgt mit Hilfe eines statistischen Trend-
tests. Ein solcher Test basiert auf der Anfangsvermutung (Nullhypothese), dass kein systemati-
scher Trend vorliegt, und dass alle Schwankungen nur durch zufillige Veranderungen der Ein-
zelwerte verursacht werden. Erst wenn durch einen geeigneten Trendtest zu einer vorgegebenen
Irrtumswahrscheinlichkeit ALPHA (meist wird ALPHA mit 5% festgelegt) diese Anfangsvermu-
tung widerlegt werden kann, kann der Trend als signifikant angesehen werden, d.h. als nachge-

wiesen gelten.

Die Auswahl eines geeigneten Trendtests ist von einer Reihe von Aspekten abhdngig zu machen.
Dies betrifft zunichst die Frage, welche Arten eines systematischen Trends von Interesse sind, al-
so die Frage. ob nur lineare oder auch nichtlineare Trends zu beriicksichtigen sind, und ob neben

monotonen Trends auch nichtmonotone Trends in die Betrachtungen einzubeziehen sind. Weiter-
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hin ist zu priifen, ob die statistischen Verteilungsannahmen fiir den jeweiligen Trendtests erfiillt
sind (z.B. Normalverteilung) und inwieweit der Test als robust angesehen werden kann. Nicht zu-
letzt sollte die jeweilige Power oder Trennschirfe eines Tests beriicksichtigt werden, also die

Wahrscheinlichkeit, mit der ein tatsdchlich vorhandener Trend auch erkannt wird.

Sofern sowohl monotone als auch nichtmonotone Trends zu untersuchen sind, empfiehlt sich die
Verwendung eines auf dem LOESS-Smoother basierenden Tests. Sofern jedoch nur monotone
Trends erwartet werden, kann der Test von Mann und Kendall eingesetzt werden. Hierbei handelt
es sich um ein nichtparametrisches Verfahren, welches auf die Voraussetzung der Normalvertei-

lung verzichtet.

7.3 Bestimmung der linearen Trendkomponente

Neben dem allgemeinen (nichtlinearen) Trendverlauf besteht vielfach auch Interesse an dem linea-
ren Trendanteil in einer vorgegebenen Zeitspanne. Ausgedriickt werden kann dieser lineare Anteil
durch die (positive oder negative) Steigung der linearen Trendlinie oder als prozentualen Anstieg
oder Riickgang. Zusitzlich ist die Angabe eines Konfidenzintervalls fiir den Steigungsparameter

hilfreich.

Die Bestimmung des Steigungsparameters kann mittels einer linearen Regression erfolgen, mittels
des LOESS-Smoothers oder mittels der nichtparametrischen Methode von Theil, bei der zunéchst
fiir alle Jahre 1 und j mit i>j und den zugehérigen Jahreswerten y;, y; die Differenzen (yi-y;)/(i-))
ermittelt werden und hiervon der Median gebildet wird. Eine Robustifizierung der linearen Reg-
ressionsmethode bietet sich an, wenn mit Ausreifern aufgrund von Messfehlern zu rechnen ist.
Man sollte sich dessen bewusst sein, dass speziell bei stark nichtlinearen Trendverldufen die ver-
schiedenen Methoden zu sehr unterschiedlichen Ergebnissen fithren kénnen. Speziell bei langeren
nichtmonotonen Zeitreihen kann der Einsatz der Theilslopes zu irrefithrenden Resultaten fiihren,
und auch eine lineare Regression liefert bei langen Zeitreihen und stark nichtlinearen Trends nicht
notwendigerweise ein plausibles Resultat. Daher empfichlt sich bei langen Zeitreihen mit deutlich

ausgepragtem nichtlinearen Trend die Verwendung des LOESS-Smoothers.
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7.4 Vergleich mit einem Referenzniveau

Wenn ein Referenzwert oder ein Referenzzeitpunkt vorliegt, kann ein Vergleich mit dem gegen-
wirtigen Niveau vorgenommen werden. Hierzu bildet man die Differenz zwischen dem auf der
Basis der Trendlinie geschitzten aktuellen Niveaus und dem Referenzwert bzw. dem geschétzten
Niveau zum Referenzzeitpunkt. Um eine statistische Bewertung dieser Differenz vornehmen zu
konnen, wird zusitzlich eine Abschétzung der Standardabweichung dieser Differenz oder eine
Konfidenzschitzung bendtigt. Zusétzlich kann ein statistischer Test vorgenommen werden, um zu
iiberpriifen, ob die ermittelte Differenz signifikant von Null verschieden ist. Allerdings zeigen Si-
mulationsrechnungen, dass die Trennschérfe eines solchen Tests vielfach unbefriedigend ist. Dies
verweist auf den Umstand, dass die verwendeten Schitzmethoden vielfach hohe Schatzfehler ver-

ursachen. Verbesserungen der statistischen Methodik sind deshalb wiinschenswert.
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8 Powerfunktion

8.1 Zielsetzung

Die mit der OSPAR-Formel berechneten Jahresfrachten weisen Schwankungen von Jahr zu Jahr

auf, die sich klassifizieren lassen in

e zufillige Schwankungen, die durch unterschiedliche Durchfliisse zu erkldren sind;
e zufillige Schwankungen, die nicht allein durch unterschiedliche Durchfliisse zu erkldren
sind (z.B. anthropogen bedingte Einflisse);

e zufillige Schwankungen, die durch Messfehler verursacht sind.

Hinzu kommt ein langfristiger systematischer Trend, von dem angenommen wird, dass er anthro-

pogen bedingt ist (z.B. durch Emissionsminderungsmafinahmen).

Der Sinn der Adjustierung besteht, wie oben ausgefiihrt, darin, die durch Durchflussschwankun-
gen verursachten zusditzlichen Zufallsschwankungen der jahrlichen Frachten zu eliminieren, um
die Sensitivitit des nachgeschalteten Trendanalyseverfahrens zu maximieren. Eine leistungsféhige
Adjustierungsmethode zeichnet sich demzufolge dadurch aus, dass die adjustierten Jahresfrachten
moglichst geringe Schwankungen von Jahr zu Jahr aufiveisen, d.h. die Variabilitdt der Werte von
Jahr zu Jahr sollte moglichst gering sein. Dabei muss selbstversténdlich gewéhrleistet sein, dass
die weiteren Komponenten der zufilligen Schwankungen nicht verfalscht werden diirfen, denn

sonst ist keine statistisch ,,saubere” Trendanalyse der adjustierten Jahresfrachten moglich.

8.2 Messung der Trendsensitivitit

Um zu iiberpriifen, inwieweit eine Adjustierung zur Erhéhung der Trendsensitivitat des Gesamt-
verfahrens beitrigt, wird ein einfach interpretierbarer Bewertungsmassstab benétigt. Ein prak-
tisch interpretierbarer Mafstab fiir die Trendsensitivitat ist die Wahrscheinlichkeit, mit der ein
hypothetischer Trend nach einer vorgegebenen Anzahl von Jahren statistisch signifikant wird. Als
Funktion der Trendstirke wird diese Wahrscheinlichkeit mit dem Begriff der Power-Funktion be-

zeichnet.
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Die Powerfunktion hingt einerseits ab vom erwarteten zeitlichen Trend. andererseits von der zu
erwartenden Variabilitdt der Jahreswerte. Die Variabilitit der Jahreswerte von Jahr zu Jahr kann
nur prognostiziert werden, wobei man zweckmafigerweise unterstellt. dass die Variabilitat, wie
sie sich in der Vergangenheit ergeben hat. auch zukiinftig vorliegen wird. Dies ist die zentrale
Annahme der sogenannten post-hoc Powerfunktion, bei der auf der Basis gewisser statistischer
Modellannahmen die Wahrscheinlichkeit berechnet wird, dass ein gegebener Trend als statistisch

signifikant identifiziert wird.

Die post-hoc Power wird unter der Annahme ermittelt, dass ein linearer Trend auf der Basis des
LOESS-Smoothers berechnet wird. Fiir die Berechnungen wurde die Dauer des Erhebungszeit-
raums mit n=10 Jahren unterstellt. Bestimmt ist die post-hoc Power durch die relative Standard-
abweichung der Jahresfrachten, wobei es sich empfiehlt, hierfir die Standardabweichung der rela-

tiven Residuen zu verwenden.

8.3 Interpretation

Die Powerfunktion ldsst sich insbesondere zur Uberpriifung der Eignung eines Monitoring-
systems zur Erfassung von zeitlichen Trends einsetzen. Dies soll an einem Beispiel erlautert wer-
den: Es sind EmissionsminderungsmafBnahmen geplant. die innerhalb eines Zeitraums von 10 Jah-
ren zu einer Minderung der Eintrdge um 235% fiihren sollen. von 10000 t/a auf 7500 t/a . Im Ide-
alfall geht man dann von einer linearen Minderung iiber den gesamten Zeitraum aus, d.h. von ei-

ner jahrlichen Reduktion um 250 t/a.

Ob nach Ablauf der 10 Jahre auf der Basis des bestehenden Monitoringsystems der statistische
Nachweis der Minderung (mit einem vorgegebenen Signifikanzniveau) moglich ist. kann anhand
des zugehorigen Wertes der Powerfunktion abgelesen werden. Die Powerfunktion gibt die ge-
schiitzte Wahrscheinlichkeit dafiir an, dass ein statistischer Nachweis der Eintragsreduzierung ge-
lingt. Bei einem Wert der Powerfunktion von mehr als 0.9 kann davon ausgegangen werden, dass
das bestehende Monitoringsystem gut geeignet ist. um zur Uberpriifung des Erfolgs der Maf-

nahmen herangezogen zu werden. Bei Werten unterhalb von 0.9 ist es ratsam, das Monitoring-
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system entweder durch ein modifiziertes Beprobungsverfahren oder durch geeignete statistische
Methoden, z.B. durch Einsatz von Adjustierungsmethoden, zu verbessern, um zu verhindern, dass

trotz erfolgreich durchgefithrter Emissionsminderung der Nachweis der erzielten Reduktion miss-

lingt.

Grundsitzlich ist die Powerfunktion vom angenommenen Trendverlauf im Beobachtungszeitraum
abhingig, doch gilt bei Anwendung des auf dem Smoother basierenden Trend-Tests, dass die bei
linearem Trendverlauf erzielten Ergebnisse ndherungsweise auch bei nichtlinearem monotonen

und ,glatten” Trendverlauf gelten.

Hinzuweisen ist auch auf den Umstand, dass die Powerfunktion wesentlich von der Variabilitit
der Jahreswerte in der Vergangenheit abhiéingig ist. Da diese Variabilitét selbst zufalligen Einfliis-
sen unterliegt, ist auch davon auszugehen, dass auch die zukiinftige Variabilitat hoher oder nied-
riger als unterstellt sein kann. Somit kann die Powerfunktion selbst nur als Schétzung angesehen
werden, nicht jedoch als fixe, unverénderliche Grofe. Diese Schitzung unterliegt auBerdem um so
groBeren zufilligen Fehlern, je kiirzer der Zeitraum ist. So wird empfohlen, auf méglichst lange
Datenreihen zuriickzugreifen oder die Powerfunktion fiir verschiedene mogliche Variabilitdtswer-

te zu ermitteln, um den Einfluss dieser Variabilitdt auf das Ergebnis sichtbar zu machen.
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9 Bewertung der Ergebnisse

9.1 Analyse der adjustierten Jahresfrachten

Die in diesem Vorhaben diskutierten Methoden

N = Nichtparametrische Glattung nach Stalnacke

H = Anwendung des Schitzverfahrens von Hebbel

L1 = Lokale Regression mit Saison

L2 = Lokale Regression mit Saison und verzdgertem Durchflusseffekt

L3 = Lokale Regression mit Temperatur und verzogertem Durchflusseffekt

L4 = Lokale Regression mit Saison, Temperatur und verzégertem Durchflusseffekt
S1 = Schitzung mittels Splines

S2 = Schatzung mittels lokaler Splines

BC = Erweiterung der TRANSPOS-Methode (Brunswig)

A0 = Normierung der OSPAR-Fracht auf das Langzeitmittel des Durchflusses

wurden anhand der Messreihen von Pb, Cd, Pi, PO4-P, NH4-N, NOs-N und Schwebstoffen im
Rhein bei Lobith und in der Ems bei Herbrum iiberpriift. Die Messungen im Rhein wurden im 2-
Wochen-Abstand durchgefiihrt, wihrend die Emsdaten monatlich erhoben wurden. Neben beiden

Reihen war zusitzlich die Temperaturreihe sowie die Reihe der tédglichen Durchfliisse verfiigbar.

Ziel der im folgenden vorgestellten Priifung war die Erprobung der Methoden unter realen
Einsatzbedingungen, d.h. mit sehr unterschiedlichen Zeitreihen, Werten in der Néhe der Bestim-
mungs- bzw. Nachweisgrenze, Werten mit nur einer signifikanten Stelle, Ausreifern u.d. Dabei
wurde bewusst darauf verzichtet, die Methoden individuell an einzelne Zeitreihen anzupassen, da
dies auch in der Routine kaum méglich sein wird. Gemdss dieser Zielsetzung ist jener Methode
der Vorzug zu geben, welche méglichst einfach ist und bei allen Parametern akzeptable Werte lie-
fert. Auf eine Begrenzung des Adjustierungsfaktors nach oben oder unten wurde bei den Berech-
nungen verzichtet, zumal Uberschreitungen der Grenzen nur in wenigen Fallen festgestellt werden

konnte.
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Die berechneten Jahresfrachten und die mittleren Jahreskonzentrationen sowie die zugehdrigen
LOESS-Trends sind in Anhang A grafisch wiedergegeben. Die dort fiir alle ausgewerteten Sub-
stanzen wiedergegebenen Grafiken werden im folgenden anhand der Ergebnisse fiir Prya bei

Herbrum erldutert:

Die Darstellung der multiplikativ adjustierten Frachten (Abb. 9.1) beinhaltet fiir jedes Jahr neun
Balken, die sich — von links nach rechts - auf die adjustierten Jahresfrachten der Methoden A0,
N, H, L1, L2, L3, L4, S1, S2 sowie BC beziehen. Die durchgezogene Linie représentiert die Jah-
resfrachten nach der OSPAR-Formel.

Abb. 9.1: Pro bei Herbrum. Multiplikativ adjustierte Frachten.
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Die auf der Grundlage dieser Jahresfrachten ermittelten Trends sind in Abbildung 9.2 wiederge-
geben. Die farbliche Zuordnung zu den Methoden entspricht der Darstellung in Abbildung 9.1,
jedoch wurde in Abb. 9.2 die Form der Darstellung (Balken bzw. Linie) getauscht. Damit ent-
sprechen die Balken dem berechneten Trend fiir die OSPAR-Fracht, wahrend die durchgezogenen
Linien den Trendverlauf fiir die verschiedenen Adjustierungsmethoden représentieren (LOESS-
Trend). Teilweise sind die mit unterschiedlichen Methoden berechneten Trends nahezu deckungs-
gleich. Dabei stimmt die Reihenfolge der Uberdeckung mit der Reihenfolge in der Legende iiber-
ein, d.h. die Trendlinie fiir Methode A0 wird von den Trendlinien aller anderen Adjustierungsme-

thoden iiberdeckt, wihrend die Trendlinie fiir die Methode BC alle tibrigen Linien tiberdeckt.
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Abb. 9.2: P, bei Herbrum. Trend der adjustierten Frachten.
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Abb. 9.3 beinhaltet das Jahresmittel der gemessenen Konzentrationen (Balken) sowie die daraus

abgeleitete Trendlinie.

Abb. 9.3: Prya bei Herbrum. Konzentrationsmittelwerte und LOESS-Trend
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9.1.1 Ergebnisse fiir die Ems bei Herbrum

Pb bei Herbrum (Anhang A2)
Da die verfiigbaren Daten nur einen Zeitraum von fiinf Jahren umfassen, kénnen die Mindestvor-

aussetzungen fiir eine Adjustierung nicht als erfiillt gelten. Dennoch zeigen die Ergebnisse eine
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vergleichsweise gute Ubereinstimmung fiir alle Adjustierungsmethoden, wenn man von der Me-
thode A0 sowie der Methode N einmal absieht. Die letztgenannte Methode ermdglicht im vorlie-
genden Fall aufgrund der Kiirze des betrachteten Zeitraums keine akzeptable Anpassung der LQ-
Funktion. Bei allen Adjustierungsmethoden ebenso wie bei den Konzentrationsmittelwerten zeigen
sich leicht aufwirts gerichtete Trends, wihrend die OSPAR-Fracht im Zeitverlauf deutlich zu-
riickgeht. Ursache hierfiir sind die im betrachteten Zeitraum stark zuriickgehenden Durchfluss-
mengen (Abb. 9.4) sowie der zusitzlich wirksame Durchfluss-Gewichtungsfaktor in der OSPAR-

Formel.

Abb. 9.4

Mittlerer Durchfluss bei Herbrum 1982-97

=81 Jahresmittelwert
|— Langjéhriges Mittel

Wire die gemessene Konzentration bei allen Messungen im Zeitraum konstant gewesen, hétte
sich zwischen 1993 und 1997 bei Anpassung einer linearen Regressionsgeraden ein Riickgang der
OSPAR-Fracht um mehr als zwei Drittel (-67%) ergeben. Dies steht im Einklang mit der Fest-
stellung, dass die Trendlinie fiir die OSPAR-Fracht bei Pb einen Riickgang um ca. 64% ausweist,
wihrend die gemessenen Konzentrationen leicht zugenommen haben. Dieses Ergebnis zeigt, dass
die OSPAR-Frachten aufgrund der starken Durchflussschwankungen fiir Trendanalysen zumin-

dest bei kurzen Zeitintervallen génzlich ungeeignet sind.

Cd bei Herbrum (Anhang A3)
Ebenso wie bei Pb umfassen auch bei Cd die verfiigbaren Daten nur einen Zeitraum von fiinf Jah-

ren. Angesichts dessen ist es nicht liberraschend, dass jene Adjustierungsverfahren, welche be-
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sonders aufwendig sind und demzufolge auch mehr Daten erforderlich machen, die ungiinstigsten
Eigenschaften aufweisen. Es handelt sich hierbei um die Methoden N, H und L4, die hinsichtlich
der Anpassung der CQ- bzw. LQ-Funktion nicht befriedigen. Auch die Methode A0 liefert — aus
strukturellen Griinden — keine akzeptablen Resultate. Somit verbleiben die Methoden L1, L2, L3,
S1 und S2. welche wiederum vergleichsweise dhnliche Ergebnisse liefern. Bestimmt sind alle Er-
gebnisse durch einen drastischen Anstieg der Konzentrationen im Jahr 1997. Auch die OSPAR-
Frachten weisen deshalb einen geringeren Riickgang auf, wihrend umgekehrt die adjustierten
Frachten durch einen stirker aufwirts gerichteten Trend bestimmt sind. Es ist allerdings festzu-
halten, dass fiir diesen Trend einzig das Ergebnis aus dem Jahr 1997 verantwortlich ist, und dass

kein statistisch signifikanter Trend nachgewiesen werden kann.

P, bei Herbrum (Anhang A4)

Fiir P,y liegen bis auf die Methode A0 alle Adjustierungsverfahren relativ nahe beieinander und
decken sich auch gut mit den Konzentrationsmittelwerten. Deutlich abweichende Resultate liefert
wieder die OSPAR-Fracht, mit zwei Extremwerten in den Jahren 1987 und 1993/94. Die Ursache
liegt wiederum in den in diesen Jahren stark erhdhten mittleren Durchflusswerten. Auffallig ist
der Umstand, dass die adjustierten Frachten seit 1993 ndherungsweise konstant geblicben sind,
wihrend bei der OSPAR-Fracht ein erheblicher Riickgang festzustellen ist, der aber wiederum

nur den erhdhten Durchflusswerten in den Jahren 1993/94 geschuldet ist.

PO-P bei Herbrum (Anhang AS)

Auch fiir PO.-P liegen bis auf die Methode A0 alle Adjustierungsverfahren relativ nahe beieinan-
der und decken sich gut mit den Konzentrationsmittelwerten. Deutlich abweichende Resultate lie-
fert wieder die OSPAR-Fracht, mit Extremwerten in den Jahren 1993/94. Die Ursache liegt wie-
derum in den in diesen Jahren stark erhohten mittleren Durchflusswerten. Auffallig ist allerdings
im Vergleich zu Py, dass zwischen 1986 und 1987 ein sehr scharfer Riickgang der Frachten um
mehr als 50% eingetreten ist, der bei den adjustierten Frachten noch starker zutage tritt als bei der
OSPAR-Fracht. Die aus den Trendlinien ermittelte prozentuale Reduktion der Frachten im Zeit-
raum 1986-95 liegt je nach Verfahren zwischen 26% und 45%, wihrend bei Betrachtung der
OSPAR-Frachten bzw. der Konzentrationsmittelwerte eine etwas héhere Reduktion ermittelt
wird. Behrendt et al (1999) ermitteln eine emissionsseitige Reduktion aus punktuellen und diffu-

sen Quellen im gesamten Einzugsgebiet von 50,1% (abflussbereinigt 45%).
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NH;-N bei Herbrum (Anhang A6)

Bei NH4-N ist die OSPAR-Fracht des Jahres 1987 ein augenfilliger ,,Ausreifler”. Erkla-
ren ldsst sich dieser Wert im wesentlichen durch ein Hochwasserereignis im Januar 1987:
Die zugehorige NH,;-N-Konzentration im Januar des Jahres 1987 betrigt mit 2 mg/I das
Dreifache des Jahresmittels, und der zugehdrige Durchflusswert von 695 m*/s iibersteigt
das langjihrige Mittel um das Siebenfache. Dieses Hochwasserereignis verursacht einen
Anstieg der OSPAR-Fracht um mehr als 100%. Dies ist nicht als besonders ungewohn-
lich einzustufen, da bei einem Hochwasserereignis je nach Hohe bis zu 90% der Jahres-
fracht in das Meer gelangen kann. NaturgemiB sind die adjustierten Frachten hiervon nur
geringfiigig betroffen. Bis auf die Methode A0 liegen alle Adjustierungsverfahren relativ
nahe beieinander und decken sich auch gut mit den Konzentrationsmittelwerten. Fiir den
Zeitraum von 1993 bis 1997 deuten die Trendlinien der adjustierten Frachten auf einen

Riickgang von ca. 20-30% hin.

NOs-N bei Herbrum (Anhang A7)

Bei NOs-N liegen alle Adjustierungsverfahren vergleichsweise dicht beieinander, wih-
rend wiederum die OSPAR-Fracht deutliche Abweichungen aufweist und erhebliche
Schwankungen von Jahr zu Jahr. Es ist dem deutlichen Riickgang des mittleren Durch-
flusses von 1993 bis 1997 geschuldet, dass die Trendlinie der OSPAR-Fracht fiir den ge-
nannten Zeitraum eine Reduktion von mehr als 30% verheiB3t, wihrend die Trendlinie der
adjustierten Frachten sowie der mittleren Konzentrationen auf einen Riickgang von ca.

10% hindeuten.

Schwebstoffe bei Herbrum (Anhang AS8)
Bei den Schwebstoffen liegen bis auf die Methode A0 alle Adjustierungsverfahren dicht
beieinander, wihrend auch hier die OSPAR-Fracht deutliche Abweichungen aufweist.

Ein deutlicher Trend ist nicht erkennbar.
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9.1.2 Ergebnisse fiir den Rhein bei Lobith
Pb bei Lobith (Anhang A9)

Wihrend die adjustierten Pb-Frachten ebenso wie die Konzentrationsmittelwerte seit
1991 einheitlich einen abwirts gerichteten Trend aufweisen, ist fiir die OSPAR-Fracht
seit 1992 ein aufwirts gerichteter Trend erkennbar, der auf einen in den Jahren 1992-

1995 ansteigenden mittleren Durchfluss zuriickzufiihren ist (Abb. 9.5).

Abb. 9.5
Mittlerer Durchfluss bei Lobith 1955-95
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Cd bei Lobith (Anhang A10)

Im Verlauf der achtziger Jahre ist ein starker Riickgang der adjustierten Frachten um ca.
90% festzustellen, der von starken Schwankungen von Jahr zu Jahr begleitet wurde. Seit
Beginn der neunziger Jahre ist ein weiterer leichter Riickgang der adjustierten Frachten
festzustellen, wohingegen bei der OSPAR-Fracht seit 1993 wieder ein aufwirts gerichte-
ter Trend erkennbar ist. Innerhalb der Gruppe der adjustierten Frachten zeigt sich bei den
Methoden S1 und S2 ein abweichendes Verhalten, ebenso wie bei der halbautomatischen
Methodik BC. Die Konzentrationsmittelwerte weisen grundsétzlich ein dhnliches Verhal-
ten wie die adjustierten Frachten auf, doch fallen die jahrlichen Schwankungen der Wer-

te etwas grofer aus, bedingt durch die fehlende Adjustierung der Konzentrationen.

Pta bei Lobith (Anhang A11)
Auch fiir Py, liegen bis auf die Methode AO alle Adjustierungsverfahren relativ nahe

beieinander und decken sich gut mit den Konzentrationsmittelwerten. Leicht abweichen-
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de Resultate liefert die OSPAR-Fracht. Auffillig ist die bei Konzentrationsmittelwerten
und der OSPAR-Fracht die deutlich gréfere Schwankungsbreite, die eine sichere Be-
stimmung des Trendverlaufs erschwert. Die geschitzte prozentuale Reduktion der Ein-
trige im Zeitraum 1986-95 liegt bei allen Verfahren bei ca. 70%, was sich gut mit den
von Behrendt et al. (1999) ermittelten emissionsseitigen Reduktionsraten der punktuellen

und diffusen Quellen aus dem Rheineinzugsgebiet von 67,9% deckt.

PO,-P bei Lobith (Anhang A12)

Auch fiir PO,-P liegen bis auf die Methode A0 alle Adjustierungsverfahren relativ nahe
beieinander und decken sich gut mit den Konzentrationsmittelwerten und auch mit den
Ergebnissen fiir die OSPAR-Fracht, obgleich die Schwankungsbreite bei den adjustierten
Frachten insgesamt etwas geringer ausféllt. Bei allen Verfahren ist ein Riickgang der

Frachten seit 1985 von bis zu 80% augenfillig.

NH,-N bei Lobith (Anhang A13)

Bei NH,-N sind zwischen den untersuchten Methoden erhebliche Unterschiede festzu-
stellen, wobei besonders die Jahre zwischen 1960 und 1975 einen sehr unruhigen Verlauf
aufweisen, in denen speziell die Konzentrationsmittelwerte sehr starke Schwankungen
aufweisen. Bis auf die OSPAR-Fracht weisen alle Trends am Ende der Zeitreihe im Jahr
1995 deutlich nach unten, wobei ein Riickgang seit 1986 von ca. 70% festgestellt werden

kann.

NO;-N bei Lobith (Anhang Al14)

Bei NO;-N liegen alle untersuchten adjustierten Frachten dicht beieinander und stimmen
in ihrem Verlauf auch sehr gut mit den Konzentrationsmittelwerten iiberein. Hingegen
weist die OSPAR-Fracht sehr starke Abweichungen auf, die sich unter anderem darin du-
Bert, dass bis auf die OSPAR-Fracht alle Trends im Jahr 1995 nach unten weisen. Auffil-

lig sind auch die sehr starken Schwankungen der OSPAR-Fracht von Jahr zu Jahr.

Schwebstoffe bei Lobith (Anhang A15)
Bei den Schwebstoffen liegen deutliche Unterschiede zwischen den Adjustierungsverfah-
ren vor. Ein eindeutiger Trend ist nicht erkennbar. Dabei ist zu beachten, dass aufgrund

der Kiirze der Zeitreihe keine statistisch sicheren Ergebnisse zu erwarten sind.
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9.2 Variabilitiit der adjustierten Jahresfrachten

Priméres Bewertungskriterium der verschiedenen Adjustierungsverfahren ist neben dem direkten
Vergleich der adjustierten Frachtwerte untereinander die Variabilitat der Jahresfrachtwerte. Auf-
grund der iiber die langen Zeitrdume sehr starken Niveauunterschiede erfolgt die Berechnung die-
ser Variabilitit iiber die relative Abweichung der Jahreswerte vom jeweiligen LOESS-Trend. Ta-
belle 9.1 gibt eine Ubersicht iiber die Standardabweichungen dieser relativen Abweichungen, in
Prozentwerten (des jeweiligen Niveaus) ausgedriickt. Die Lange der Zeitreihen liegt zwischen 5
und 41 Jahren, wobei bei einer Linge von weniger als 10 Jahren zu beachten ist, dass die Stan-

dardabweichungen starken Zufallsschwankungen unterliegen.

Neben den Standardabweichungen selbst ist auch der Quotient Sz, aus der Standardabweichung
fiir die adjustierte Fracht und der Standardabweichung der OSPAR-Fracht bedeutsam. So gilt fiir
hinreichend lange Messreihen, dass bei gegebener Gesamtreduktion der Eintrdge durch Einsatz
adjustierter Jahresfrachten der Untersuchungszeitraum um den Faktor Sgei, verkiirzt werden
kann, um dieselbe Trendsensitivitdt zu erzielen, die ansonsten mit der OSP AR-Fracht erzielt wer-
den wiirde. Sguic kann auch als jener Faktor aufgefasst werden, um den sich der Standardfehler
der Trendschatzung reduziert, wenn anstelle einer nichtadjustierten Fracht eine adjustierte Fracht

verwendet wird.

Tabelle 9.2 beinhaltet die Darstellung des Quotienten Sy, fiir alle in diesem Vorhaben behandel-
ten Adjustierungsverfahren. Speziell fir NOs-N ermoglicht eine Adjustierung eine sehr starke
Verbesserung der Trendsensitivitét, die ansonsten nur dann erreicht werden konnte, wenn die
Linge des Messzeitraums um den Faktor 2,5 (Ems) oder den Faktor 4 (Rhein) vergréfiert wiirde.
Fiir die iibrigen Néhrstoffe fallen die Effizienzgewinne nicht so stark aus, doch ist auch hier mit
einer Verringerung der Standardabweichung um 235-60% zu rechnen, wenn man einmal von NHs-
N im Rhein absieht, bei dem speziell in den Jahren bis 1970 méglicherweise Sondereffekte wirk-
sam geworden sind. Bei den Schwermetallen ist keine eindeutige Bewertung méglich, da fiir die
Ems nur die Daten von fiinf Jahren verwendet werden konnten. Fiir den Rhein jedoch erméglicht
eine Adjustierung bei Cd eine deutliche Reduzierung des Standardfehlers. wéhrend bei Pb keine
positiven Effekte sichtbar sind. Eine eingehendere Untersuchung der Residuen zeigt, dass bei den

Einzelwerten einige extrem abweichende Werte vorliegen, die im Rahmen der CQ-Funktion nicht
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erklirt werden konnen, die jedoch einen erheblichen Einfluss auf die Variabilitat der Jahresfrach-
ten haben. In den beiden genannten Tabellen sind auch die Ergebnisse der mittels des
TRANSPOS-Modells (BC) ermittelten CQ-Funktion eingetragen. Dabei ist festzuhalten, dass die
mittels des TRANSPOS-Modells berechneten Frachten im Grundsatz einen Verlauf aufweisen,
welcher dem der adjustierten Frachten dhnlich ist. Eine direkte Vergleichbarkeit der Ergebnisse ist
allerdings nicht gewahrleistet. da die Anpassung der CQ-Funktion im TRANSPOS-Modell nicht

automatisch erfolgt.

Neben den oben genannten Kennwerten wird die Power zur Erfassung eines als relevant erachte-
ten Trends herangezogen. Die Tabellen 9.3 und 9.4 zeigen jene Power-Werte zur Erfassung eines
hypothetischen Trends, der im Verlauf von 10 Jahren zu einer Frachtreduktion von 20% bzw.
50% fithrt. Die Power wird auf der Basis der in Tabelle 9.1 dargestellten Standardabweichung

der relativen Residuen berechnet.

Fiir den Rhein ermoglicht der Einsatz adjustierter Frachten im Vergleich zur OSPAR-Fracht eine
erhebliche Verbesserung der Trendsensitivitdt fiir NOs-N, Py, PO4-P, Cd und Schwebstoffe,
wihrend bei NH,-N nur geringfiigige Unterschiede festzustellen sind und bei Pb eine leichte Ver-
schlechterung der Trendsensitivitét eintritt. Eine Verwendung der Konzentrationsmittelwerte hin-
gegen verursacht eine betréchtliche Verschlechterung der Power. Nur bei NO;-N und Schweb-
stoffen erméglicht die Verwendung der Konzentrationsmittelwerte im Vergleich zur OSPAR-

Fracht eine Verbesserung.

Fiir die Ems verbessert der Einsatz adjustierter Frachten anstelle der OSPAR-Fracht die Trend-
sensitivitit fiir alle Nahrstoffe. Auch die Konzentrationsmittelwerte ermoglichen hier eine erhebli-
che Verbesserung der Trendsensitivitdt, wobei die erreichte Trendsensitivitdt im Rahmen dessen
liegt, was auch mit adjustierten Frachten erreicht wird. Dies erklért sich jedoch aus den starken
saisonalen Schwankungen des Durchflusses bei der Ems: So ist das langjédhrige Monatsmittel des
Durchflusses im Januar mehr als fiinfmal so hoch wie im August. Somit ist die Variabilitdt der
Frachtwerte (sowohl beziiglich der OSPAR- als auch der adjustierten Fracht) wesentlich durch
die Variabilitit der gemessenen Konzentrationen im Winterhalbjahr bestimmt. Weil die mittlere
Jahreskonzentration durch alle Messungen gleichermafen beeinflusst wird, ist hierfiir mit erheb-

lich geringeren Schwankungen zu rechnen. Weil jedoch im Falle starker Saisonalitdt der Trend-
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verlauf der Konzentrationswerte nicht notwendigerweise den Trendverlauf in den Eintragen wie-
dergibt, erscheint die Verwendung der Konzentrationsmittelwerte fiir die Beurteilung der Effi-

zienz der ReduktionsmafBnahmen nicht als ratsam.

Generell ist festzuhalten, dass ein sicherer Reduktionsnachweis (d.h. mit einer Power von mindes-
tens 90%) bei einer Reduktion um 20% innerhalb von 10 Jahren nur bei NO;-N im Rhein und
auch nur dann gewihrleistet ist, wenn adjustierte Frachten verwendet werden. Bei einer Redukti-
on um 50% ist ein sicherer Reduktionsnachweis bei NO;-N und mit Abstrichen bei Piym, PO4-P
und Pb (nur im Rhein) gewihrleistet.! Bei Cd und NH,-N ist weder fiir die Ems noch fiir den
Rhein selbst bei einer Reduktion um 30% ein sicherer Reduktionsnachweis gewdéhrleistet. Fiir die
Ems ist aufgrund der stark ausgepragten Saisonalitit des Durchflusses ein modifiziertes Bepro-
bungskonzept mit erhdhter Probenahmefrequenz im Winter (und gegebenenfalls reduzierter Be-
probung wihrend der Sommermonate) ratsam, um die Nachweisbarkeit von Reduzierungsmalf-
nahmen zu verbessern. Die im Verlauf der Jahre 1985-93 fiir die verschiedenen Methoden be-
rechneten Reduktionswerte sind in Tabelle 9.5 wiedergegeben. Beim Vergleich der Ergebnisse
zeigt sich, dass in einer ganzen Reihe von Fillen die OSPAR-Fracht deutlich sowohl von den Er-
gebnissen fiir die mittlere Jahreskonzentration als auch von den adjustierten Frachten abweicht.
Dass die Unterschiede nicht noch gréfer ausfallen, erklért sich u.a. damit, dass die untersuchten

Zeitreihen teilweise sehr lang sind.

! Generell ist der statistische Nachweis einer Reduktion dann wahrscheinlicher, wenn der zugrunde lie-
gende Trend stirker ausgepragt ist. Dies erklért sich daraus, dass beim Reduktionsnachweis nur qualita-
tiv gepriift wird, ob eine Reduktion vorliegt oder nicht. Die tatsichliche Reduktionsrate kann - mittels
des LOESS-Smoothers - nur abgeschatzt werden.
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9.3 Auswabhl einer praktikablen Adjustierungsmethode

Zur Auswahl einer Adjustierungsmethode werden folgende Kriterien herangezogen:

e Einfachheit/Schnelligkeit des Algorithmus: Je einfacher der Algorithmus strukturiert ist
und je schneller die Berechnung erfolgt, desto besser wird die Methode bewertet (Schul-
noten). Abziige gibt es. wenn eine Methode sehr schnelle Rechner oder sehr viel Spei-
cherplatz erforderlich macht.

e Datenanforderungen: Bei geringen Anforderungen an die benétigten Daten wird die Me-
thode hoher bewertet (Schulnoten). Abziige gibt es, wenn die Daten als Monatsdaten vor-
liegen miissen (Methode N) oder wenn zusatzliche Daten benétigt werden wie der Durch-
fluss des Vortages oder die Wassertemperatur (Methoden L2, L3 und L4)

e Robustheit unter ungiinstigen Voraussetzungen (fehlende Daten, Ausreifier, kurze Daten-
reihen).

e Trendsensitivitit bzw. Variabilitat der Jahreswerte: Eine hohe Trendsensitivitdt ist dann
gewilrleistet, wenn die Variabilitat der Jahreswerte moglichst klein ist. Hierzu wird der
Mittelwert von Sg.io tiber alle 14 Zeitreihen, d.h. sowohl iiber die sieben in der Ems ge-
messenen Parameter als auch iiber die sieben im Rhein gemessenen Parameter bestimmt
(Tab. 9.2).

e Trendsensitivitit bzw. Variabilitat der Jahreswerte fiir die Néahrstoffe: Um die Eignung
der Adjustierungsmethoden speziell fiir Néhrstofffrachten zu ermitteln, wird der Mittel-
wert von Sg.io auch fiir die 8 Nahrstoff-Zeitreihen (NO3-N. NH,-N. P, und PO4-P je-

weils fiir Rhein und Ems) bestimmt.

Bei den in Tab. 9.6 wiedergegebenen Bewertungsergebnissen handelt es sich, was Einfachheit,
Datenanforderungen und Robustheit betrifft, um eine subjektive Bewertung der Autoren. Die
halbautomatische Methodik BC konnte allerdings nicht beriicksichtigt werden, da eine direkte
Vergleichbarkeit aufgrund unterschiedlicher Jahresabgrenzungen und unterschiedlicher Lange der
jeweils beriicksichtigten Zeitreihen nicht gewahrleistet ist. Hinzu kommt der Umstand, dass die
Methode BC keine vollautomatische Berechnung zuldsst. sondern manuelle Eingriffe des Auswer-

tenden erforderlich macht.
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Vergleicht man die Methoden anhand der Variabilitat, so fallt zundchst die sehr hohe Variabilitét
der Jahresfrachten bei Methode N auf, die im Mittel die Variabilitdt der OSPAR-Frachten iiber-
trifft. Dies erkldrt sich daraus. dass Methode N sich nicht fiir sehr kurze Reihen mit einer Lange
von nur fiinf Jahren eignet und dann sehr instabil werden kann. Hingegen ermoglicht die Verwen-
dung der Konzentrationsmittelwerte oder von Methode A0 deutlich bessere Resultate, doch besté-
tigen Ausnahmen die Regel, wie z. B. die Ergebnisse fiir NH4-N und P, bei Lobith. Festzuhalten
ist in diesem Zusammenhang, dass Methode A0 gegeniiber den anderen Adjustierungsmethoden
offenbar generell zu abweichenden Werten fiihrt. Dies ist auch plausibel angesichts des Um-
stands, dass die Methode AO
e keine iiber die einzelnen Frachtwerte wirkende Adjustierungsmethode ist, sondern eine
Normierung der Jahresfracht bewirkt, und
e der Normierung die implizite Annahme zugrunde liegt, dass Proportionalitit zwischen
Durchfluss und Fracht besteht, wohingegen bei allen anderen Methoden die Beziechung

zwischen Fracht und Durchfluss empirisch aus den Daten selbst ermittelt wird.

Beziiglich der Variabilitit erweisen sich die Methoden L1-L4 sowie die Methode H durchweg als
giinstig in dem Sinne, dass der Unterschied zur jeweils im Sinne der Variabilitdt besten Methode
nicht sehr groB ist. Die Methode H ist allerdings rechentechnisch erheblich aufwendiger als L1-
L4, wobei gefolgert werden kann, dass sich der hohere Rechenaufwand nicht auszahlt. Die Me-
thoden L2-L4 haben den Nachteil, dass zusitzlich zu den Durchflusswerten des Messtages auch
die Durchflusswerte des Vortages sowie bei den Methoden L3 und L4 auch die Wassertemperatu-
ren erforderlich sind. Wihrend sich die Einbezichung der Wassertemperatur offenbar nicht aus-
zahlt, fithrt die Beriicksichtigung der Vortagesdurchfliisse bei Methode L2 zu einer weiteren
leichten Verbesserung der Trendsensitivitidt. Nachteilig bei Methode L2 ist allerdings die im Ver-

gleich zu Methode L1 etwas geringere Robustheit.
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Tab. 9.6: Bewertung der Adjustierungsverfahren

Methode

Einfachheit

Datenanfor-

derungen

Robustheit

Variabilitat

gesamt

Variabilitét
Nahrstoffe

1=sehr gut, 2=gut, 3=befriedigend,

4=ausreichend, S5=mangelhaft

Variabilitdt der OSPAR-
Fracht = 100%

Konzentrationsmittelwert 1 1 1 82% 71%
A0 (normiert auf langjdhri- 1 1 1 88% 78%
ges Durchflussmittel)

N (Stalnacke) 3 3 4 113% 59%
H (Hebbel) 4 1 3 68% 57%
L1 (mit Saison) 2 1 2 66% 58%
L2 (mit Durchfluss des Vor- 2 2 3 64% 56%
tags und Saison)

L3 (mit Temperatur und 2 3 3 66% 58%
Durchfluss des Vortags)

L4 (mit Temperatur, Vorta- 2 3 4 67% 58%
gesdurchfluss und Saison)

S1 (Spline) 4 1 4 71% 62%
S2 (Spline lokal) 4 1 4 72% 64%

Es ist allerdings zu beachten. dass die genannten Schlussfolgerungen primér fiir Nahrstoffe gel-

ten. So kann aufgrund der sehr kurzen Zeitreihen fiir Pb und Cd keine abschliefende Bewertung

fiir die Schwermetallparameter vorgenommen werden, zumal nicht ausgeschlossen werden kann,

dass die Schwermetalldaten durch Wechsel der Analysenmethode sowie spezifische analytische

Probleme moglicherweise verfalscht sein kénnen.
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10 Empfehlungen

Zur Berechnung von anthropogenen Trends in Nahrstofffrachten wird empfohlen, adjustierte
Frachten versuchsweise auf breiter Basis anzuwenden. Dabei ist Methode L1 der Vorzug zu ge-
ben. wenn Einfachheit und Robustheit der Methodik primére Auswahlkriterien sind. Fiir einge-
hendere Untersuchungen einzelner Fliisse zu Reduktionsmafnahmen empfiehlt sich eine Adjustie-
rung auf Basis eines spezifisch angepassten statistischen Modells. Insbesondere bei ,,schwierigen™
Parametern mit sehr variablen Abfliissen und extremen Durchflussereignissen, einer stark nicht-
linearen LQ-Funktion. starken Auswaschungseffekten oder zeitlich abrupten Verdnderungen der
LQ-Funktion hat eine individuell angepasste Auswertung Vorteile gegeniiber einem automati-

schen Verfahren.

Eine abschliefende Empfehlung hinsichtlich einer Adjustierung von Schwermetallfrachten kann
aufgrund der kurzen Reihen und wegen méglicher chemisch-analytischer Probleme noch nicht
vorgenommen werden. Es wird jedoch vorgeschlagen, unter Einbeziehung neuerer Messreihen
und weiterer Flussgebiete eine eingehende Untersuchung hinsichtlich der Méglichkeiten einer Ad-
justierung der Schwermetallfrachten vorzunehmen. Es wire auch zu priifen, ob moglicherweise

eine zusitzliche Adjustierung beziiglich der Schwebstoffkonzentration zweckmaBig ist.

Generell sollte eine Trendanalyse nur dann erfolgen, wenn die Daten von mindestens sieben Jah-
ren zur Verfiigung stehen. Dies gilt nicht nur bei Verwendung adjustierter Frachten, sondern auch
bei Verwendung von nichtadjustierten Frachten bzw. bei Verwendung von Konzentrationsmittel-
werten. da nicht ausgeschlossen werden kann, dass scheinbare Trends durch meteorologische

Zyklen verursacht werden.

Die Verwendung von Konzentrationsmittelwerten anstelle von nichtadjustierten Frachten (z.B.
OSPAR-Fracht) ermoglicht gegeniiber den nichtadjustierten Frachten im Mittel eine gewisse Ver-
besserung der Trendsensitivitit, doch fiihrt die Verwendung der Konzentrationen teilweise auch
zu einer Verschlechterung der Power. so dass die Verwendung der Konzentrationsmittelwerte fiir

die Trendanalyse nicht empfohlen werden kann.
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Die Berechnung der aktuellen Jahresfracht sollte nicht auf Basis adjustierter Frachten erfolgen,
sondern kann auch weiterhin anhand der OSPAR-Formel vorgenommen werden. Dabei ist aller-
dings zu beachten. dass speziell bei Fliissen mit stark ausgepragter Saisonalitat erhebliche
Schitzfehler auftreten koénnen. Es wird daher empfohlen. die Methodik zu iiberpriifen und unter
Einbeziehung der CQ-Funktion (gemass Methode L1 oder L2) und der taglichen Durchflussreihe
so zu iiberarbeiten, dass die .tatsdchliche™ Jahresfracht, d.h. die Menge eines Stoffes. die tiber die

Fliisse in das Meer eingetragen werden, genauer bestimmt werden kann.

Bei stark ausgepragter Saisonalitdt des Durchflusses ist ein modifiziertes Beprobungskonzept mit
erhohter Probenahmefrequenz in der Hochwasserperiode und gegebenenfalls reduzierter Bepro-
bung wihrend der Niedrigwasserperiode zu empfehlen, um die teilweise betrachtlichen Schétzfeh-

ler bei der Frachtbestimmung zu reduzieren und die Trendsensitivitat zu erh6hen.
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11 Zusammenfassung

Um zu verhindern, dass durch Schwankungen der Durchflussmenge die Nachweisbarkeit zeitli-
cher Trends in Flussfrachten wesentlich verschlechtert wird, erscheint eine Adjustierung, in der
die Eintragsdaten auf ein ,,durchschnittliches™ Durchflussniveau umgerechnet werden, unumgang-

lich.

Gegenstand des Vorhabens war daher die Entwicklung einer Konzeption zur Adjusticrung und
Trendanalyse von Flussfrachten einschlieBlich der Uberpriifung einer Reihe statistischer Metho-
den, wobei die Form der Frachtadjustierung im Mittelpunkt der Arbeiten stand. Gemaéss dieser
Konzeption erfolgt die Adjustierung auf der Basis der Rohdaten unter Verwendung einer dyna-
misch angepassten Konzentrations-Durchfluss-Funktion. Die adjustierten Frachten werden dann
zu Jahresfrachten zusamumengefasst, bevor die Trendanalyse auf der Basis dieser adjustierten Jah-
resfrachten erfolgt. Abschlieffend wird im Rahmen einer Power-Analyse die Trendsensitivitét des

Verfahrens iiberpriift.

Neun Adjustierungsmethoden wurden an sieben Parametern getestet (NO3-N, NH4-N, Pya, POs-
P, Cd, Pb, und Schwebstoffgehalt), die vierzehntdgig im Rhein bei Lobith und monatlich in der
Ems bei Herbrum bestinmt wurden. Fiir den Rhein ermoglicht die Verwendung adjustierter
Frachten anstelle nicht-adjustierter Werte eine erhebliche Verbesserung der Trendsensitivitat fiir
NO;-N, Py und den Schwebstoffgehalt, wihrend bei den anderen Substanzen nur kleine Unter-
schiede festgestellt werden konnten. Hingegen fiihrt die Verwendung von jéhrlichen Konzentrati-
onsmittelwerten zu einer Verringerung der Trendsensitivitdt. Fir die Ems erméglichen adjustierte
Frachten ebenso wie jahrliche Konzentrationsmittelwerte gegeniiber nicht-adjustierter Frachten

durchweg eine hohere Trendsensitivitét.

Generell bestitigen die durchgefiihrten Auswertungen die Praktikabilitdt der hier entwickelten
Adjustierungskonzeption, wobei jedoch keine Methode fiir alle Fliisse und Substanzen als optimal
erscheint. Zur Adjustierung von Nahrstoffen erscheint eine auf einem lokalen Regressionsmodell
mit reziproker Durchflussrate basierende Methode zweckméfBig und ermdéglicht im Vergleich zur
OSPAR-Fracht eine wesentliche Verbesserung der Trendsensitivitdt. Bei den untersuchten

Schwermetallen werden geringere Vorteile ermittelt, wobei jedoch zu vermuten ist, dass dies zu-
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mindest zum Teil durch chemisch-analytische Probleme verursacht wird. Gegebenenfalls ist zur
Adjustierung von Schwermetallfrachten der Einsatz komplexerer Regressionsmodelle erforder-

lich.

Zur Durchfiihrung der umfangreichen Berechnungen wurde im Vorhaben die Datenbank-basierte
Software RTrend entwickelt. mit der verschiedenste Adjustierungsmethoden realisiert und erprobt

wurden.
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Anhang A

Frachten und Konzentrationsmittelwerte fiir die Parameter Pb, Cd,
Piotai, PO4-P, NH4-N, NO3-N und Schwebstoffgehalt fiir die Fllisse
Ems (Herbrum) und Rhein (Lobith).

Pb bei Herbrum A2
Cd bei Herbrum A3
Piotat bei Herbrum A4
PO,-P bei Herbrum AS
NH;-N bei Herbrum A6
NO;-N bei Herbrum A7
Schwebstoffgehalt bei Herbrum A8
Pb bei Lobith A9
Cd bei Lobith A10
P, bei Lobith All
PO,-P bei Lobith Al2
NH,-N bei Lobith Al3
NO;-N bei Lobith Al4

Schwebstoffgehalt bei Lobith AlS5



A2

kg/a

8000
7000
6000
5000
4000
3000
2000

1000

Pb bei Herbrum: Multiplikativ adjustierte Frachten

SR

kg/a

8000
7000
6000
5000
4000
3000
2000

1000

Pb bei Herbrum: Trend der adjustierten Frachten

1993 1994 1995 1996 1997

ugll

05

Pb bei Herbrum: Konzentrationsmittelwerte und LOESS-Trend

AR SR

1993 1996 1997




A3

kg/a

600
550
500
450
400
350
300
250
200
150
100

50

Cd bei Herbrum: Multiplikativ adjustierte Frachten

)

o

B —

1993

1995

kg/a

550
500
450
400
350
300
250
200
150
100

50

Cd bei Herbrum: Trend der adjustierten Frachten

1993

1994 1995 1996

1997

Hg/l

Cd bei Herbrum: Konzentrationsmittelwerte und LOESS-Trend

1993

1994 1995 1996

1997

Oc

== Trend




A4

tia

1.400
1.300
1.200
1.100
1.000
900
800
700
600
500
400
300
200
100

Pota bei Herbrum: Multiplikativ adjustierte Frachten

..

i =] §3i
i £ it

(I

1982 1983 1984 1985 1986 1987 1988 1989 1990 1991 1992 1993 1994 1995 1996 1997

tia

1.100
1.000
900
800
700
600
500
400
300
200
100

Prota bei Herbrum: Trend der adjustierten Frachten

1982 1983 1984 1985 1986 1987 1988 1989 1990 1991 1992 1993 1994 1995 1996 1997

mgll

0,35
0,3
0,25
0,2
0,15
01

0,05

Ptz bei Herbrum: Konzentrationsmittelwerte und LOESS-Trend

Rickgang der Emissionen
von 1985-1995: 67,9%

1982 1983 1984 1985 1986 1987 1988 1989 1990 1991 1992 1993 1994 1995 1996 1997

= Trend




A5

t/a

550
500
450
400
350
300
250
200
150
100

50

PO.-P bei Herbrum: Multiplikativ adjustierte Frachten

o

1984 1985 1986 1987 1988 1989 1990 1991 1992 1993 1994 1995 1996 1997

tia

600
550
500
450
400
350
300
250
200
150
100

50

PO,-P bei Herbrum: Trend der adjustierten Frachten

1984 1985 1986 1987 1988 1989 1990 1991 1992 1993 1994 1995 1996 1997

mg/l

0,15

0,1

0,05

PO,-P bei Herbrum: Konzentrationsmittelwerte und LOESS-Trend

= Trend

1984 1985 1986 1987 1988 1989 1990 1991 1992 1993 1994 1995 1996 1997




A6

t/a

5.000
4.500
4.000
3.500
3.000
2.500
2.000
1.500
1.000

500

NH4-N bei Herbrum: Multiplikativ adjustierte Frachten

s

b
£
i
i
i

i

1982 1983 1984 1985 1986 1987 1988 1989 1990 1991 1992 1993 1994 1995 1996 1997

tia

3.000

2.500

2.000

1.500

1.000

500

NH4-N bei Herbrum: Trend der adjustierten Frachten

1982 1983 1984 1985 1986 1987 1988 1989 1990 1991 1992 1993 1994 1995 1996 1997

mg/l

NH,-N bei Herbrum: Konzentrationsmittelwerte und LOESS-Trend

1982 1983 1984 1985 1986 1987 1988 1989 1990 1991 1992 1993 1994 1995 1996 1997

Bc
- Trend




A7

t/a

26.000
24.000
22.000
20.000
18.000
16.000
14.000
12.000
10.000
8.000
6.000
4.000
2.000

NO5-N bei Herbrum: Multiplikativ adjustierte Frachten

g5

—

e i e

A T S i ST A e

0ol

1982 1983 1984 1985 1986 1987 1988 1989 1990 1991 1992 1993 1994 1995 1996 1997

-
-

20.000
18.000
16.000
14.000
12.000
10.000
8.000
6.000
4.000
2.000

NO--N bei Herbrum: Trend der adjustierten Frachten

1982 1983 1984 1985 1986 1987 1988 1989 1990 1991 1992 1993 1994 1995 1996 1997

mgll

NO,-N bei Herbrum: Konzentrationsmittelwerte und LOESS-Trend

1982 1983 1984 1985 1986 1987 1988 1989 1990 1991 1992 1993 1994 1995 1996 1997




A8

t/a

70.000
65.000
60.000
55.000
50.000
45.000
40.000
35.000
30.000
25.000
20.000
15.000
10.000

5.000

Schwebstoffe bei Herbrum: Multiplikativ adjustierte Frachten

Wﬁ?‘*‘wMA ‘
o

eyl

.

i

1982 1983 1984 1985 19386 1987 1988 1989 1990 1991 1992 1993 1994 1995 1996 1997

tia

50.000
45.000
40.000
35.000
30.000
25.000
20.000
15.000
10.000
5.000
0

Schwebstoffe bei Herbrum: Trend der adjustierten Frachten

1982 1983 1984 1985 1986 1987 1983 1989 1990 1991 1992 1993 1994 1995 1996 1997

mg/l

16

14

12

10

Schwebstoffe bei Herbrum: Konzentrationsmittelwerte und Trend

=

1982 1983 1984 1985 1986 1987 1988 1939 1990 1991 1992 1993 1994 1995 1996 1997




A9
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B 1 Interpretation adjustierter Frachten

In diesem Abschnitt wird das allgemeine Adjustierungskonzept im Detail diskutiert, wobei die

Frage nach der Interpretation adjustierter Eintrage im Vordergrund steht.

Die gemessenen Eintrage setzen sich aus verschiedenen Anteilen zusammen, die durch verschie-
dene mehr oder weniger eindeutig bestimmte Quellen gespeist sind, neben geogenen Quellen ins-
besondere private Haushalte, Industriebetriebe und Landwirtschaft. Eine Adjustierung der Eintré-
ge sollte die unterschiedliche Natur dieser Quellen beriicksichtigen. Wenn z.B. 80% der Fracht
durch Punktquellen gespeist sind. deren Emission nicht von natiirlichen Variablen abhédngig ist, so
erscheint nur bei dem verbleibenden Frachtanteil eine Adjustierung sinnvoll. Die Form einer sol-

chen Adjustierung kann fur Spezialfalle einfach angegeben werden.

Nur Punktquellen
Wenn nur Punktquellen vorliegen, deren Emission nicht durch natiirliche Variablen bestimmt ist,
erscheint keinerlei Adjustierung sinnvoll, d.h. in diesem Falle sollte die adjustierte Fracht L, mit

der gemessenen Fracht L, iibereinstimmen: L;,= L.

Nur geogene Grundbelastung

Wenn sich die Fracht nur aus der geogenen Grundbelastung speist, kann angenommen werden,
dass dic Konzentration nicht vom Durchfluss abhangig ist. Dann wird jedoch die gemessene
Fracht L; proportional zum Durchfluss sein, so dass es nahe liegt, diese durch Multiplikation mit

qoy | q; ;auf das langjdhrige Mittel des Durchflusses go;zu adjustieren, d.h. Ly, = Loy / gy

Mischung aus Punktquellen und geogener Grundbelastung

Unterstellt man, dass z.B. 30% der Eintrage aus Punktquellen und die iibrigen 70% aus der geo-
genen Grundbelastung gespeist sind, sollte die aggregierte adjustierte Fracht der Summe der sepa-
rat adjustierten Frachten entsprechen, d.h. L, = 0.3 L+ 0.7 Lijqo; / q;= (0.3+ 0.7 qo; / qy) Ly
Wenn die Prozentwerte bekannt sind, sind somit keine weiteren Berechnungen erforderlich. An-
dernfalls stellt sich die Frage, wie die genannten Prozentwerte ermittelt werden konnen. Hierzu
kann die CQ-Funktion herangezogen werden. Diese hat unter den genannten Voraussetzungen die

Gestalt
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a
cy(q):7u+ i

so dass sich fur die Frachifunktion (LQ-Funktion) die Gestalt
e,(@)a=1,\q)=a, +PBq

ergibt. Hierbei bezeichnet @, den auf Punktquellen entfallenden Frachtanteil und /3, ¢ den auf

geogene Quellen entfallenden Anteil. Damit ermittelt man den Prozentanteil der geogenen Grund-

belastung auf

Biq

x 100%,
a, +,8Uq

wiahrend sich der Prozentanteil der Punktquellen aus

aii
——— x 100%
a, + ﬁijq

berechnen lasst. Mit diesem Ansatz erhélt man fiir die adjustierte Gesamtfracht

- azj L + ﬂijqij L &— — a;j +ﬂ1jq0j L _ Lijm L ‘
a; + 4,

ya i i

ij ij
a;, +B,q, 4, a;+ P, Ly,

Diese Formel bedeutet, dass sich die adjustierte Fracht aus der gemessenen Fracht durch Multi-

ijm

plikation mit dem Faktor ergibt. Dies jedoch entspricht der im vorigen Abschnitt vorgestell-

ije
ten Definition multiplikativ adjustierter Frachten. Falls tatsachlich 70% der Fracht auf diffuse
Quellen zuriickgehen und 30% auf Punktquellen, entspricht der multiplikative Faktor dem Wert
(0.3 +0.7 qo / qyp).



Nichtlineare LQ-Funktion (Fracht-Durchfluss-Funktion)

Sofern fur die Fracht das nichtlineare Modell

mit den Parametern v ; und ¢ angenommen wird, ergibt sich eine natiirliche Adjustierung, indem

L
der aktuelle Durchfluss ¢, durch das langjéhrige Mittel gg; ersetzt wird. Wegen y, = (% fiihrt
7

dies zu

(];f,, o f ((]:1;)

— d
Li]ﬂ =Viboy =~ by T ( d ) LU'
(11]' f qzj

Dies bedeutet wiederum, dass sich die adjustierte Fracht durch Multiplikation aus der gemessenen

ijm

Fracht mit dem Faktor aus geschatzter Fracht und mittlerer Fracht ermitteln lasst, gemdiss

ije

dem im vorigen Abschnitt vorgestellten Adjustierungskonzept.

Mischung aus Punktquellen, geogener Grundbelastung und Quellen mit nichtlinearer LQ-
Funktion

Unterstellt man, dass z.B. 30% der Eintrdge aus Punktquellen, 50% aus der geogenen Grundbe-
lastung und die restlichen 20% aus Quellen mit einer nichtlinearen LQ-Funktion gespeist sind,
sollte die aggregierte adjustierte Fracht der Summe der separat adjustierten Frachten entsprechen,

dh
Lyu=03L+035L;q0/q; +02L(qo,/qy)
Da die prozentualen Anteile der einzelnen Quellen in der Regel nicht bekannt sind, liegt es nahe,

diese wie weiter oben aus der CQ- bzw. LQ-Funktion abzuleiten. Die LQ-Funktion hat unter den

genannten Voraussetzungen die Gestalt
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Ly = ¢, (q)q = fu’(‘l): a, +B,q+7,q".

wobei ¢, den auf Punktquellen zuriickgehenden Frachtanteil kennzeichnet. B,q den Anteil der

d : : : 3 1 .
geogenen Grundbelastung und y,¢“ die nichtlineare Komponente der Fracht. Damit ergeben

sich fur den prozentualen Anteil der Punktquellen

ai
J x 100%,

d
a, + ,Bj]q +7,9

fiir den Anteil der geogenen Grundbelastung

ﬂ}jq

— X 100%
a, +/3Uq+)/vq

und fiir den auf die nichtlineare Komponente entfallenden Anteil

v, qd

— x 100%.
a; + ,By.q+ 744

Fligt man die drei adjustierten Frachtanteile zusammen, ergibt sich die Gesamtfracht

d
a, B4, 7 Qo 7545

d

oy

= L.+ .
d 7 d i d
a, + /S'U.qy +7,4,; a, + ,Bu.qu +7,9; q, «,* ﬂijqi] +7,4;

ija

d
_ al] + ﬂl]qoij + }/ijq()ij L _ Ll]"l _L

d 7 7
a; + B4, +7,4; Ly,

i

q;

Offenbar ist die nach diesem Ansatz ermittelte adjustierte Fracht wiederum in Ubereinstimmung

mit der Definition nach Abschnitt 2.2. Daher kann gefolgert werden. dass die dortige Definition in

Ubereinstimmung steht mit dem hier vorgestellten Adjustierungskonzept. bei dem eine natiirliche

Adjustierung entsprechend der unterschiedlichen Quellen vorgenommen wird.
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Interpretation aggregierter adjustierter Frachten

Die jihrliche adjustierte Fracht ergibt sich durch Summierung bzw. Mittelung tiber die einzelnen
adjustierten Frachtwerten. Es soll nun der Frage nachgegangen werden. wie der ermittelte Jah-
reswert interpretiert werden kann. Hierzu soll der Einfachheit halber eine lineare LQ-Funktion
(zur Erfassung von Punktquellen und geogener Grundbelastung) unterstelit werden. Wenn in Jahr
i insgesamt n Proben analysiert werden, ergibt sich die adjustierte jdhrliche Fracht (gerechnet in

Flusseinheiten, z.B. t/a) gemiss

i a. .. 4o
L=+, =+ L TR

= o+ :
1a 7 i
n 5 n Sla, +pB,49; a,+ B9, = 4,
_13 @Cy N By9,¢,
- i 0 -
n Sla, + B4, a,+p,q, )
o . S : , . a,c,;
Die beiden Komponenten dieses Ausdrucks lassen sich wie folgt interpretieren: ¢, = —————
Tooa,+ Bq;
7 gty

bezeichnet jene Konzentration, welche sich aus Punktquellen herleiten lasst, wéhrend

+ . ﬁu‘qu CU’

g y die aus der geogenen Grundbelastung abgeleitete Konzentration darstellt.
i miy

Aggregiert man beide Komponenten jeweils separat, ergibt sich

1Ko . 1 & 1 & . .
Lia = —Z (ci] qzj + c;j qu ): —ZC’] (Iij + —anj ([mj = [‘z.a + LI‘(I s
n, 4 n, 4 n, I
wobel
* 1 * qzj * .
L :—Zciqu = Z_CU q, . (Frachtanteil der Punktquellen)
n; ;4
I =tSeg =y T djustierte Fracht d I
B —;—ch qo; = Zq—c,j q.; - (adjustierte Fracht der geogenen Quellen)
i j Toi

1
q, = —Z q, (mittlerer Durchfluss im laufenden Jahr)
n;
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g, = ’__Z Goy - (langjahriger Durchflussmittelwert).

Offenbar lassen sich beide Komponenten der adjustierien Jahresfracht jeweils als Produkt aus
Durchfluss und durchflussgewichteten Konzentrationen darstellen, wobei die Differenz zur ..ge-

messenen’” Jahresfracht durch

LI _Lia = Zflj—c;]ql _( .E.]l)l]_c; q()i >
;T

gegeben ist, d.h. die Differenz ergibt sich, indem im Frachtanteil der geogenen Grundbelastung

der tatsdchliche Durchfluss durch sein langjéhriges Mittel ersetzt wird.
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B 2 Schiitzmethoden

Die in Kapitel 5 bereits vorgesteliten Schétzverfahren werden im folgenden im Detail diskutiert.
Dabei wird aus Grinden der Ubersichtlichkeit die in Kapitel 3 erfolgte Darstellung teilweise wie-

derholt.

B 2.1 Nichtparametrische Glittung nach Stalnacke (Methode N)

B 2.1.1 Der Vorschlag von Stalnacke

Nach einem Vorschlag von Stalnacke (1996: siche auch HARP-Guidelines 7. 2000) wird die

Fracht linear modelliert gemal

Ly=a,+p,q,+¢,.

wobel L; = Fracht in Jahr 1 und Saison j

¢y = Durchfluss in Jahr i und Saison j .

Der Index i kennzeichnet das Jahr der Messung, wahrend j fur die Saison steht. Das Stalnacke-
Modell erfordert ein festes Zeitraster, d.h. der Saisonindex j bezieht sich auf einen festen Monat
oder ein festes Quartal im Jahr. Dies macht es erforderlich, bei der Datenaufbereitung zunichst

alle Messwerte in das vorgegebene Raster einzuordnen.

Die Schitzung der Parameter erfolgt nichtparametrisch durch Minimierung des Ausdrucks

ﬁz—l.j +ﬂi—’1_; ﬁi‘j"

2

2 2 p +'BI.I*1
S(aalB):Z([‘g‘—aj_ﬂi](]i])‘—i—/?TZ( 1]_ 2 )~TZ'_’Z( 1]_ -
i.j i.j i.j

-

)
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Die Summen werden jeweils iiber alle N Indexpaare 7.j gebildet. fiir die Summanden verfiigbar

sind. Dabei wird

ﬂf,o = /3;-1”\1
ﬁz..\l'l = ﬂm.z

gesetzt.

Der erste Summand ist die Summe der quadrierten Residuen, wahrend die beiden iibrigen Sum-
manden als Glattheitsfunktionale fiir den Parameter B fungieren: Der zweite Summand quantifi-
ziert nichtlineare Abweichungen von Jahr zu Jahr, wihrend der dritte Summand die nichtlinearen
Abweichungen innerhalb des Jahres misst. Weiterhin sind A, A, die sogenannten Penalty-
Parameter, welche festlegen, wie stark die zeitliche Verdnderung der Parameter sein darf. Zu ihrer

Festlegung wird von Stalnacke das Verfahren der Kreuzvalidierung empfohlen.

Die Einsatzmoglichkeiten dieses Modells erscheinen jedoch beschrinkt, da nur der Proportional-
Parameter B, nicht jedoch der konstante Anteil o vom Index 1 abhangig ist, d.h. dieser - m erster
Niherung durch die Punktquellen bestimmte - Frachtanteil benhaltet zwar eine Saisonkomponen-
te, wird jedoch iiber die Jahre als zeitlich konstant unterstellt. Zumindest bei erheblichen Reduzie-
rungen der Eintrdge von Punktquellen erscheint diese Annahme als nicht addquat, und geméss der
Uberlegungen in den obigen Abschnitten kénnen bei Verwendung des Modells erhebliche Verzer-

rungen der adjustierten Fracht resultieren.

B 2.1.2 Ein erweitertes nichtparametrisches Modell

In Erweiterung des Vorschlags von Stalnacke wird folgendes Modell betrachtet:

LU, =q; + ,B,.qu. +é&,

wobel L; = Fracht in Jahr i und Saison j

¢; = Durchfluss in Jahr i und Saison j
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Der Unterschied zum Vorschlag von Stalnacke besteht darin, dass nicht nur £, sondern auch o
vom Jahr i abhingig ist. Die beiden Modeliparameter ¢; und £, lassen sich nichtparametrisch

schatzen durch Minimieren des foigenden Ausdrucks:

. a., . ta,, a, .., ta
Sa,p)=> (L, —a,-B,q4,) +42.(a, ——‘—’7——1)- + Ay (a, ———
i i.j ij

2

B+ B

i-1.7\2 R ﬂl‘—+ﬁikf
T A L

2 d

+/11([: Z(ﬂy -
ij

B 2 1 al . . . . .
wobel ¢~ = —Z ¢, das arithmetische Mittel der quadrierten Durchfliisse bezeichnet. Je nach
.

Bedarf kann das zugrundeliegende Modell noch um weitere Parameter erweitert werden (zum Bei-
spiel um einen quadratischen Term), doch hat sich gezeigt, dass dies in der Regel nicht zu
deutlichen Verbesserungen der Modellanpassung fithrt.

Der zu minimierende Ausdruck S(c.) kann als eine quadratische Form beziiglich eines Vektors
aufgefasst werden, der linear in o und B ist. Falls die quadratische Form positiv definit ist (dies
ist der Fall, wenn nicht allzu viele Beobachtungen fehlen), gibt es ein eindeutiges Minimum, und

man kann leicht nachweisen, dass die Schétzer fiir o und P linear in den Frachten L sind.

Die Penalty-Parameter A, A, miissen in geeigneter Weise vorgegeben werden, wobei zum Beispiel
die Methodik der Kreuzvalidierung herangezogen werden kann. Die Anwendung dieser Methodik
hat jedoch nicht immer zu befriedigenden Resultaten gefiihrt, so dass hierauf verzichtet wird.

Sinnvolle Resultate konnten mit folgender Festlegung erhalten werden:

Diese Festlegung bedeutet, dass saisonale Verdnderungen der Parameter dasselbe Gewicht erhal-
ten wie die Veranderungen von Jahr zu Jahr.
Um einen gewiinschten Grad der Anpassung der Funktion zu erhaiten. liegt es nahe, die Zahl der

verallgemeinerten Freiheitsgrade nach Hastie und Tibshirani (1990) zu bestimmen. Diese Zahl

ij-1 )2 i
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lasst sich als Aquivalent der Anzahl der zugrundeliegenden Parameter deuten und entspricht der

Spur der Smoothermatrix. d.h. jener Matrix, welche die lineare Abbildung des Vektors der beo-
bachteten Frachten L, auf den Vektor der geschitzten Frachten LAU = 0?,] + ﬂ} g, beschreibt. Die

Spur der Smoothermatrix hangt in nichilinearer Weise von A, = A- ab. so dass eine iterative Vor-
gehensweise erforderlich ist, um fiir eine vorgegebene Anzahl von Freiheitsgraden den zugehori-
gen Wert A, = A, zu finden.

Fiir den Vorgabewert der Spur wurden je nach Linge der Zeitreihe mit 5-15 Freiheitsgraden be-
friedigende Anpassungen erzielt. Bei sehr langen Zeitreihen iiber einen Zeitraum von mehr als 20
Jahren empfiehlt sich die lokale Anwendung des Berechnungsverfahrens. bei dem zu jedem Zeit-
punkt nur jene Daten berticksichtigt werden, die in einem vorgegebenen Zeitfenster um den betref-

fenden Zeitpunkt liegen.

Mit dem verwendeten Modell ergibt sich die multiplikativ adjustierte Fracht gemass Kapitel 1 zu

aU
—+ (I()j
_ aij +ﬂjj(In] I = ﬂz‘j
ijoa T /A 7o
a, + :ij(lu ﬁ g
7

B,

y

d.h. die Adjustierung ist nicht direkt von den beiden Modellparametern ¢; und /; abhingig, son-

dern nur von deren Quotient ¢ / f; .

B 2.2 Anwendung des Schitzverfahrens von Hebbel (Methode H)

Nach dem Ansatz von Hebbel (1992) zur Zerlegung von Zeitrethen in Trend. Saison und exogene
Effekte liegt es nahe, zur Erfassung der Konzentrations-Durchfluss-Beziehung folgendes Modell

zu betrachten:

=St Blg &

bzw. gleichwertig hierzu
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L,:(],X(ll,'.ﬁf—ﬂ, q: — &)

wobel
¢; = Konzentration zum Zeitpunkt 7
L, = Fracht/Transport zum Zeitpunkt ¢
¢. = Durchfluss zum Zeitpunkt ¢
1, = Trendkomponente.
s¢ = Saisonkomponente

B = Wirkung des Durchflusses auf die Konzentration (zeitlich konstant)

Die Messzeitpunkte t;.....t, im betrachteten Messzeitraum sind im Gegensatz zu dem von Stalna-

cke vorgeschlagenen Modell nicht notwendigerweise dquidistant.

Eine Alternative zu obigem Modell besteht darin, Trend und Saison nicht beziiglich der Konzent-

ration, sondern beziiglich der Fracht zu definieren und das Modell

L=u s+ fx g+ &

zu betrachten, doch in versuchsweise durchgefithrten Berechnungen waren die hierfiir ermittelten
Schitzungen nicht befriedigend, so dass im folgenden nur das zuerst genannte Modell verwendet

wird.

Die Ermittlung der Parameter fiir dieses Modell basiert auf der Minimierung eines Glattheitsma-
Bes, welches iiber einen geeignet festgelegten Trend-Saison-Differentialoperator definiert ist. Es
kann auf den Fall ohne exogene Variabien wie folgt zuriickgefihrt werden. Man unterstellt zu-
nichst den Parameter B als bekannt, bestimmt z, = L,q, -#'q, und ermittelt Trend- und Saisonfi-

gur fiir das Modell
Z = U+ st g
Aufgrund der Linearitit des Glattungsverfahrens gibt es eine Smoothermatrix W, welche die line-

are Bezichung zwischen den GroBen z, und der daraus abgeleiteten glatten Komponente be-

schreibt. In Vektorschreibweise ldsst sich diese Beziehung darstellen als Vektorgleichung
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Z =Wz, wobei z und Z die Vektoren bezeichnen, die aus den einzelnen Grofien z, bzw. der
Schétzung von z, gebildet werden.

Wenn man nun umgekehrt die Trendfigur «+s als bekannt voraussetzt, ergibt sich die Schitzung
von [

wie im Falle eines einfachen Kieinste-Quadrate-Ansatzes fur v, = L, ¢, — (1, — s;) im Modell

Vz:ﬂXCIr+8r.

und durch Kombination der beiden Partiallésungen erhilt man

z= W(c - x'/})
mit B =(x'(/ -W)x)) ' x'(I - W)e).

wobei ¢ den Vektor aller Konzentrationswerte ¢, = L, g, bezeichnet und x den Spaltenvektor al-
ler zugehorigen Reziprokwerte 1/g, der Durchfliisse.

Die Bestimmung der Smoothermatrix W erfolgt nach dem in Hebbel (1997) beschriebenen Ver-
fahren, bei dem dic Gilattheit von Trend- und Saisonfigur durch einen Glattheitsparameter
SIGMA gesteuert wird. Beziiglich der Details dieses Verfahrens sei auf den Abschnitt VB Glcit-
tungsverfahren in Hebbel (1997) verwiesen. Bei den hier vorgestellten Berechnungen wurde die-
ses Verfahren unter Verwendung eines linearen Trends mit einer Saisonkomponente zweiter Ord-
nung verwendet. Der Glittungsparameter SIGMA steht in dircktem Zusammenhang zu der Zahl
der verallgemeinerten Freiheitsgraden, die durch die Spur von W bestimmt ist. Diese Zahl wurde
mit Werten von 12 Freiheitsgraden vorgegeben. Dies bedeutet, dass zusatzlich zu den 6 Freiheits-
graden, die fir das zugrundeliegende Regressionsmodell erforderlich sind, 6 Freiheitsgrade fur
den nichtparametrischen Anteil zur Verfiigung stehen. Es wurden Vergleichsrechnungen auch mit
einer hoheren Anzahl von Freiheitsgraden durchgefiihrt, doch hat sich gezeigt. dass die dadurch
verbesserte Modellanpassung nicht zu wesentlichen Verdnderungen bei den adjustierten Frachten
fithrt.

Dabei ist zu beachten, dass der Parameter 3, der den vom Durchfluss unabhangigen Anteil der
Fracht beschreibt, im Modell konstant ist. Um dennoch eine flexible Anpassung an veranderte
CQ-Bezichungen zu gewihrleisten, wird das Modell lokal verwendet. d.h. die Schatzung erfolgt
separat fiir jeden einzelnen Zeitpunkt auf der Basis aller Daten innerhalb eines gleitenden Zeit-

fensters. In den Auswertungen hast sich ein Zeitfenster von 7 Jahren als giinstig erwiesen, wobel



am Anfang und am Ende der Zeitreihe jeweils die ersten bzw. letzten sicben Jahre einbezogen
werden, wahrend im mittleren Bereich der Zeitreihe das Zeitfenster genau so festgelegt wird. dass

der betrachtete Zeitpunkt genau in der Mitte des Zeitfensters liegt.

Mit dem verwendeten Modell ergibt sich die muitiplikativ adjustierte Fracht zum Zeitpunkt t zu

r7:18+(”r+sr)(Ianr:m I
< B, +s,)g,

wobel ¢y, das langjdhrige Monatsmittel des Durchflusses fur den zum Zeitpunkt t gehérigen Mo-
nat bezeichnet. Festzuhalten bleibt, dass die Adjustierung nur von dem Quotienten B/(u, + s,) ab-

héngig ist.

B 2.3 Lokale Regression mit Saison (Methode L1)

Wihlt man bei dem im vorigen Abschnitt beschriecbenen Ansatz von Hebbel den Vorgabewert von
sechs Freiheitsgraden, so ist die Schitzung der Adjustierungsparameter gleichwertig zu einer

Regressionsschitzung auf Basis des folgenden linearen Modells:

a’ .
¢, =—+ [+ +saison+eg,,
q;
wobel

. . 2 2t . 27t
saison =y, SIn ——+ Y, COS——+ ¥ SIN —— + ¥, COS——
m B m 2m 2m

fiir die Saisonkomponente steht. Dabei bezeichnet m die Léinge des Jahres. ausgedriickt in der bei
den Zeitpunkten ¢ verwendeten MaBeinheit. Hinzuweisen ist darauf, dass nach diesem Modell die

Konzentration einem linearen Trend unterliegt, wihrend der Effekt des Durchflusses auf die Kon-
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zentration zeitlich konstant ist. ZweckmaBigerweise wird dieses Modell ebenso wie das Verfahren

von Hebbel auf der Basis eines gleitenden Zeitfensters mit einer Lange von 7 Jahren eingesetzt.

Fiir die multiplikativ adjustierte Fracht zum Zeitpunkt t ergibt sich

_a+ (/5' + 0+ saison)qm
a+ (ﬁ + ot + AS‘aison)qr

« /( L+t + .S'aison)+ 9o I
a /( L+t + saison) +q, f

wobei ¢, wiederum das langjihrige Monatsmittel des Durchflusses fiir den zum Zeitpunkt t gehd-

rigen Monat bezeichnet.

B 2.4 Lokale Regression mit Saison und verzogertem Durchflusseffekt

(Methode L2)

Die CQ-Bezichung ist vielfach nicht nur vom aktuellen, sondern auch von fritheren Durchfliissen
abhingig, wobei die Erfahrung zeigt, dass bei zunchmendem Durchfluss mit hoheren Konzentra-
tionen, bei abnehmenden Durchfliissen jedoch mit geringeren Konzentrationen zu rechnen ist. So
ist es naheliegend, das im vorigen Abschnitt beschricbene Modell um einen verzégerten Durch-

flusseffekt wie folgt zu erweitern:

a .
¢ =——+——y—+,6’+5r+sals0n+5,

g g

wobei ¢, den am Vortag gemessenen Durchfluss bezeichnet und saison wie im vorigen Abschnitt
definiert ist. Dabei ist zu beachten, dass am Tag -1 zwar ein Durchflusswert, in der Regel jedoch
kein Messwert vorliegt, denn typischerweise werden die Messungen naherungsweise im 2-

Wochen-Rhythmus oder monatlich durchgefiihrt.
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Es hat sich als giinstig erwiesen, aufgrund der héheren Anzahl von Parametern und der dadurch
etwas geringeren Stabilitit der Schitzwerte die Fensterbreite bei der Regressionsschétzung von 7
auf 8 Jahre zu erweitern. Dies bedeutet, dass eine hohere Flexibilitat bei der Modellanpassung
durch eine etwas geringere zeitliche Flexibilitat erkauft wird.

Fiir die multiplikativ adjustierte Fracht zum Zeitpunkt t ergibt sich

o a+y+ (,B + 0t + saison)qm /
ta .

g
a+y h (8 + & + saison)q,

t-1

(a + }/)/(,8 + O + saison)+ q.

(a +y A j/(ﬂ + Ot + .S‘aisan)+ q,

-1

L

t

wobei ¢g wiederum das langjahrige Monatsmittel des Durchflusses fiir den zum Zeitpunkt t geho-
rigen Monat bezeichnet.

Damit hingt die adjustierte Fracht einerseits ab von /3 + ot + saison . d.h. von Trend und Saison
der Konzentrationszettreihe, andererseits von den Parametern o und y. Zu bemerken ist noch, dass
der Parameter y typischerweise positiv sein sollte, denn dann ergibt sich bei Anschwellen des
Stromes eine zusdtzliche Reduzierung der adjustierten Fracht, wéhrend ein Zuriickgehen des

Stromes zu einer leichten Erhéhung der adustierten Fracht beitrégt.

B 2.5 Lokale Regression mit Temperatur und verzégertem Durchfluss-
effekt (Methode L3)

Um eine moglichst einfache Modellierung der CQ-Bezichung zu erhalten. liegt der Gedanke nahe,
die Saison-Modellierung durch einen Temperatureffekt zu ersetzen, der moglicherweise einen
dhnlichen Jahresgang aufiveist. So ergibt sich in Abdnderung des im vorigen Abschnitt beschrie-

benen Modells folgende CQ-Bezichung:

a
c :—+L+ﬁ+5r+;7wt +&,

g 9.
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wobei w, die Wassertemperatur am Tag t bezeichnet. Die Parameterschatzung erfolgt fiir dieses
Modell ebenso wie fiir Methode L1 auf der Basis eines gleitenden Zeitfensters, wobei aufgrund
des bei Voruntersuchungen festgestellien instabileren Verhaltens der Scharzfunktion ein auf acht

Jahre verlangertes Zeitfenster gewdéhlt wird.

Fiir die multiplikativ adjustierte Fracht zum Zeitpunkt t ergibt sich die Gestalt

a+y+ (IB +0l + m, )qor

L L

ta t >

a+ ;/—q’w + (,B + Ot + 1w, )qr

t-1

d.h. die adjustierte Fracht hingt ab von den Parametern ., y und dem Ausdruck S+ of +mw, .

B 2.6 Lokale Regression mit Saison, Temperatur und verzogertem

Durchflusseffekt (Methode 1.4)

Kombiniert man die beiden in den vorigen Abschnitten beschriebenen Modelle, ergibt sich die fol-

gende CQ-Bezichung:

4

(04
c, =—+ + B+t +nw,
qr Qt—l
] 27in 27211] ) 27z1j], 27z1‘,]
+ 7, sin + 75, COS + 75, SIn——+ 7, COS +&,
m m 2m 2m

wobei w, wiederum die Wassertemperatur am Tag t bezeichnet. Die Parameterschitzung erfolgt
fur dieses Modell auf der Basis eines gleitenden Zeitfensters wiederum mit einer Linge von acht

Jahren.

Fiir die multiplikativ adjustierte Fracht zum Zeitpunkt t ergibt sich die Gestalt
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_aty+ (B + &t + npw, + saison)q, I
ta q. ] ,
axy 4y (B+o+nw, + saison)q,
q:

wobel der Saisonterm wie oben definiert ist.

B 2.7 Schiitzung mittels Splines (Methode S1)

Die oben beschriebenen Verfahren setzen voraus, dass die Durchfluss-Fracht-Bezichung nihe-
rungsweise linear ist. Fiir Parameter, bei denen diese Niherung nicht gerechtfertigt ist, bietet sich
eine flexible Anpassung der CQ-Bezichung tiber einen kubischen Spline an. Die Berechnung die-
ses kubischen Splines kann als lineare Glittung aufgefasst werden, wobei der Glattungsparameter
tiber die Freiheitsgrade, d.h. die Spur der linearen Abbildung festgelegt wird (geméss der Vorge-
hensweise von Hastie und Tibshirani). Fiir die Spur wird ein Wert von ca. 4 vorgegeben. Be-

zeichnet s(.) die Splinefunktion, so kann die CQ-Bezichung dargestellt werden als
c, =s(q,)+e¢,

Bei Methode S1 wird unterstellt, dass der Spline auf der Basis aller verfigbaren Messwerte er-
mittelt wird, d.h. es wird eine globale, trendunabhangige Abhangigkeit zwischen Durchfluss und
Konzentration unterstelit. ZweckmiBig ist eine solche Annahme sicherlich nicht fiir die Betrach-
tung langer Reihen, doch fiir kurze Reihen, die nicht langer als 7 oder 8 Jahre sind. erscheint die
Annahme einer statischen CQ-Beziehung zur Frachtadjustierung als einfaches und praktikables

Verfahren.

Fiir die multiplikativ adjustierte Fracht zum Zeitpunkt t ergibt sich die Gestalt

L;“-, — S(q()r )qot Lr i
s(¢.)q,
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d.h. fiir die Adjustierung entscheidend ist neben dem Verhaltnis von aktuellem Durchfluss ¢; und
langjihrigem Durchflussmittelwert gy, das Verhéltnis zwischen den Spiinewerten an der Stellen

grund g .

B 2.8 Schiitzung mittels lokaler Splines (Methode S2)

Um zeitliche Trends besser abbilden zu konnen, ist es naheliegend, die Splineberechnung nicht
global durchzufithren, sondern hierzu wie bei den Methoden L1 bis L4 eine Fenstertechnik zu
verwenden. Da keine weiteren Parameter zu berticksichtigen sind, kann ein kleineres Datenfenster
verwendet werden. In Methode S2 wurde daher zur Splineberechnung ein Fenster mit einer Lange

von dret Jahren verwendet.



B21

B 3 Berechnung adjustierter Frachten auf Basis der Jahres-
stichprobe

B 3.1 Verwendung des Vorhersagewertes der LQ-Funktion

Eine einfache Alternative zu den in Kapitel 5 bzw. in Anhang B2 beschriebenen Methoden besteht
darin, die LQ-Funktion jahresweise nur auf Basis der Daten des betreffenden Jahres zu bestim-
men und dann den Vorhersagewert dieser LQ-Funktion fiir den langjahrigen mittleren Durchfluss
als adjustierte Fracht zu verwenden. Diese Vorgehensweise wurde durch die Arbeitsgruppe
WGSAEM diskutiert und anhand der NO;-N- und der Pro-Frachtreihen fiir Lobith/Rhein und
Herbrum/Ems erprobt.

Im folgenden bezeichnet L; bzw. ¢; Fracht und Durchfluss der j-ten Stichprobe im Jahr 7/ und gy
bezeichnet den langjihrigen Durchflussmittelwert iiber alle Monate. Zwei LQ-Funktionen wurden

unter der Voraussetzung Gamma-verteilter Fehler angepasst:

Y1: Ly=o, +Piq,+&; .j=l....m, mit dem zugehorigen adjustierten Frachtwert &, + 8., -

Y2: L;=s(qy) +&; ,j=l...m, mit dem zugehorigen adjustierten Frachtwert s(¢o).

B 3.2 Vergleich der Ergebnisse

Zum Vergleich der Ergebnisse mit den in Kapitel 5 beschriebenen Adjustierungsverfahren wurde
ein LOESS-Smoother der Frachtwerte auf der Basis eines 8 Jahre umfassenden Zeitfensters er-
mittelt und daraus die Residualstandardabweichung berechnet. Die Ergebnisse (in t/a) sind in der

folgenden Tabelle wiedergegeben:
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Tab. B 3.1: Residualstandardabweichungen der Jahreswerte im Vergleich

Lobith Herbrum
NO;-N Protal NO;-N Protal
OSPAR 37412 3544 3586 226
Y1 12808 3241 2879 152
Y2 13002 2757 2083 152
L1 9076 2545 1300 113

Bei den Ergebnissen von L1 wurde zusitzlich eine sich (allerdings nur geringfiigig auswirkende)
Niveaukorrektur beriicksichtigt, um die Ergebnisse besser vergleichen zu konnen. Offenbar er-
weist sich die Methode L1 beziiglich der Schwankungen der Frachten von Jahr zu Jahr gegeniiber
den Methoden Y'1 und Y2 als deutlich iiberlegen. Dennoch ermdéglicht bereits die Methode Y2 ge-

geniiber der OSPAR-Fracht eine erhebliche Reduzierung der Schwankungen.

B 3.3 Interpretation als additiv adjustierte Frachten

Im direkten Vergleich der Ergebnisse der Methoden L1 sowie Y1 und Y2 zeigte sich eine starke
Ahnlichkeit. Dies erklart sich daraus, dass die gemiss Y1 und Y2 berechneten Frachtwerte als
additiv adjustierte Frachten interpretiert werden kénnen: Fir die additiv adjustierte Fracht auf
Basis des Modells

Liy=0;+Biqg;+e; .j=l...m

erhilt man

Li:Lua :—i(Lu‘ — Ly, +Lijm)=i > (L,.J. —(d, +Bt’qrj/)+(di +:Bqu)):df +,5’qu=

1
m<3 m3 m

denn



m m

lZLU- ZLZ(A: +quz’f)'

m T m <3

Fiir die adjustierte Fracht auf Basis des Modells
Li;=sdqgy) +&; .j=1....m.

ergibt sich mit analoger Argumentation

m

LS (2, =5 (a,)+5.(0,) =5, (40

l m
m3

ZLW =

l m
(L, - Ly +L,.)=
m3 m

J=1

Daraus folgt, dass die mit den Methoden Y'1 und Y2 ermittelten Frachtwerte als additiv adjustier-
te Frachten auf Basis eines lincaren LQ-Modells bzw. eines Spline-Modells aufgefasst werden

koénnen.

B 3.4 Sind die mit den Methoden Y1 und Y2 ermittelten adjustierten
Frachten unkorreliert?

Die Methoden Y1 und Y2 zeichnen sich dadurch aus, dass die daraus ermittelten Jahresfrachten
nur von den Daten der zugehérigen Jahresstichprobe abhingig sind. Damit ist gewdahrleistet, dass
die Jahresfrachten stochastisch unabhingig sind, wenn dies auch fur die zugehorigen Durchfluss-
und Konzentrationswerte gilt. Andernfalls kann jedoch die real bestehende Autokorrelation der
jahrlichen Durchfliisse eine erhebliche Autokorrelation in den adjustierten Jahresfrachten induzie-

ren, wie das folgende hypothetische Beispiel illustriert.
Um dieses Beispiel direkt nachvollzichen zu kénnen, wird angenommen. dass in jedem Jahr nur

zwei Messungen durchgefithrt werden, dass keine Messfehler auftreten. und dass die LQ-

Beziehung im Winter die Gestalt

L= Clyy + B\V q
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und im Sommer die Form

L=ao,+Bsq
aufweist. Dabei wird angenommen, dass diese LQ-Bezichung iiber die Jahre konstant bleibt. so
dass auch die adjustierte Fracht konstant bleiben miisste. Weiterhin bezeichnet ¢,; den Sommer-
durchfluss und ¢, den Winterdurchfluss im Jahr i . Dann errechnen sich die Koeffizienten der
angepassten LQ-Bezichung

L,y=0,+Biqg,te

aus den Gleichungen

a; + BI CJM' = Oy + B\\' QM

A, + Bl qlS = as + Bs qm'

Grafisch erhilt man die angepasste LQ-Beziehung, indem man die beiden Punkte (g . oy + By
giw) und (¢;s . 05 + Bs ¢is) durch eine Gerade verbindet. In der folgenden Abbildung wurde unter-

stellt, dass die LQ-Beziehung im Winter die Gestalt

L=08+02g¢

und im Sommer die Form

L=g

aufiveist. Weiterhin wird unterstellt, dass es sich um ein besonders feuchtes Jahr handelt mit den

Durchfliissen ¢,,, = 4 und ¢;; = 6. Daraus ergibt sich fiir die angepasste LQ-Bezichung

L=-72+22¢

Wird weiterhin angenommen, dass der langjahrige Durchflussmittelwert bei gy = 3 liegt. erhalt

man fiir den adjustierten Frachtwert o; + B, go = -0.6 .
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Abb. B 3.1: Saisonale Schwankungen der LQ-Bezichung kénnen Autokorrelation in den mit den

Methoden Y1 oder Y2 adjustierten Frachten induzieren.

LQ-Beziehung

7
6 —-
5 e 1
o / Wint i
- s | a —&— Sommer
| P —a— LQ-Schatzung |
2 - + .
; g ’
1- ﬁ
| 4 6 ;
|
} q

Andert sich nur der Sommerdurchfluss auf ¢, = 3, wird die Steigung der angepassten LQ-

Bezichung negativ, und fiir die adjustierte Fracht ergibt sich der Wert 3.

Dieses einfache Beispiel zeigt. dass aufgrund saisonaler Schwankungen der LQ-Beziehung durch
zufillige Schwankungen der Durchfliisse erhebliche Schwankungen der adjustierten Fracht selbst
dann induziert werden konnen, wenn weitere zufillige Schwankungen der Konzentration ausge-
schlossen sind. Daraus folgt weiterhin, dass die Autokorrelation der Durchflussreihe eine erhebli-

che Autokorrelation in der adjustierten Frachtreihe induzieren kann.

Die Verwendung der Methoden Y1 und Y2 kann somit nur fur den Fall empfohlen werden, dass
keine saisonalen Schwankungen in der CQ- bzw. LQ-Bezichung festgestellt werden konnen. An-
dernfalls ist eine angemessene Saisonanpassung erforderlich, um die oben beschriebenen Effekte

zu vermeiden.
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B 4 Autokovarianz der adjustierten Jahresfracht

Zur statistischen Beurteilung der adjustierten Jahresfracht bedeutsam ist neben dem Erwartungs-
wert insbesondere die Kovarianzmatrix der Frachtreihe. So sollte die Adjustierung gewdhrleisten.,
dass die Varianz der Frachtwerte moglichst gering und ihre Kovarianzen moéglichst vernachlés-
sigbar sind. Letzteres ist erforderlich, um die adjustierten Jahresfrachten einer Trendanalyse un-

terzichen zu konnen.

Die folgenden Berechnungen bezichen sich auf additiv adjustierte Frachten, die als Naherung fiir
multiplikativ adjustierte Frachten aufgefasst werden konnen und rechentechnisch leichter als die
ersteren behandelt werden koénnen. Da die in Kapitel 2 beschriebenen Schitzer linear in den ge-
messenen Konzentrationen sind, kann man leicht zeigen, dass auch die additiv adjustierte Jahres-
fracht eine lineare Funktion der Konzentrationsmesswerte ist. d.h. der Vektor L, = (L;a.L2a.....L1a)

der additiv adjustierten Jahresfrachten L,, =L, - L;. + L;, besitzt die Darstellung
L.=S(O)C

mit einer (IxN)-Matrix S(Q), die von den Durchfliissen ¢, . nicht aber von den Konzentrationen ¢,

abhingig ist, wihrend C = (c C,,...,C ) einen (Nx1)-Vektor bezeichnet, dessen Komponen-

02 Tt Ty

ten die Konzentrationsmesswerte ¢, sind.
i

Beachtet man nun, dass C ebenfalls von der Durchflussreihe abhangig ist, liegt es nahe, das fol-

gende lineare Modell zu unterstellen:
C=B(Q) +=.

mit Cov(g) =c?Iy und der Einheitsmatrix Iy. Unter der Annahme, dass der Zufallsvektor € vom

Zufallsvektor der Durchfliissen Q = (g,) stochastisch unabhéangig ist, ergibt sich
Cov(L,) = E[L,L,]-E[L,] E[L,’]. mit

E[L.] = E[S(Q)C] = E[S(Q) B(Q)] und
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E[L,L,"] = E[S(Q)CC"S(Q) '] = E[S(Q) B(Q) B(Q) ' S(Q) ] + E[S(Q)ee” S(O) ]
= E[S(Q) B(Q) B(Q) " S(Q) ] + o7 E[S(Q) S(Q) ].

Damit folgt

Cov(Ly = o7 E[S(Q) S(0) ] ~ Cov(S(Q) BQ)).

Es bleibt festzuhalten, dass diese Gleichung die stochastische Unabhangigkeit und ndherungswei-
se¢ Homoskedastie des Fehlerterms ¢ . sowie dessen Unabhéngigkeit von der Durchflussreihe vor-
aussetzt. Bei groben Abweichungen von diesen Voraussetzungen ist eine Modifikation der Glei-

chung erforderlich.

Sofern das verwendete statistische Modell aus Kapitel 3 als zutreffend angesehen werden kann,
entspricht der Ausdruck S(Q)B(Q) fiir die Regressionsschatzer L1-L4 exakt und fiir die iibrigen
Verfahren zumindest ndherungsweise dem Vektor der geschitzten mittleren Jahresfrachten Ly,

d.h.

S(Q) B(Q) = Lnn .

Diese geschitzten mittleren Jahresfrachten sind von den langjdhrigen Monatsmitteln der Durch-
fliisse bestimmt, so dass die Zufallsschwankungen der Durchflisse selbst nur indirekt tiber die
Schitzung der CQ-Bezichung wirksam werden. Dies bedeutet jedoch. dass Cov(S(Q) B(Q)) zu-
mindest um eine GroBenordnung kleiner sein muss als die durch ¢ induzierte Kovarianzmatrix c?
E[S(Q) S(Q)’]. Somit kann Cov(S(Q) B(Q)) in erster Naherung vernachlassigt werden und es

gilt approximativ

Cov(L,) = o° E[S(O) S(O)]

Man beachte, dass (Q) in diesem Ausdruck den stochastischen Prozess der Durchflussreihe rep-
risentiert, so dass S(Q) eine Zufallsmatrix bezeichnet. Fiir jede feste Realisation (q) dieses sto-
chastischen Prozesses kann die Matrix S(q) berechnet werden, und damit erhélt man die bedingte

Kovarianzmatrix

Cov(Li|(q)) = 0° S(q) S(q)
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fiir die gegebene Durchflussreihe (q). Diese Kovarianzmatrix wurde fuir verschiedene Schétzver-
fahren und verschiedene Durchflussreihen berechnet. Dabei zeigten sich nur geringe Unterschiede
zwischen den Schatzverfahren und deutlichere Unterschiede je nach verwendeter Durchflussreihe.
Jedoch waren in allen Féllen nur geringe Korrelationen festzustellen.

Mittelung der bedingten Kovarianzmatrix Cov(L,/(q)) iiber belicbig vicle Realisationen (q) dieses

Prozesses liefert asymptotisch die gesuchte Kovarianzmatrix Cov(L,).

B 4.1 Kovarianzen der adjustierten Jahresfrachten bei Lobith und
Herbrum

Unter der Voraussetzung eines 10 Jahre umfassenden Messzeitraums und unter Verwendung der
Durchflussreihe des Rheins bei Lobith 1973-1995 ergab sich bei Methode L1 unter der Annahme
vierzehntigiger Messungen und unter Zugrundelegung der MaBeinheit m’/s die folgende, noch mit

dem Faktor 10000xc? zu multiplizierende Kovarianzmatrix der adjustierten Jahresfrachten:

27.7 1.0 0.8 0.4 0.2 -0.0 -0.2 -0.1 -0.2 -0.1
1.0 28.2 0.2 0.2 0.0 -0.1 -0.2 -0.1 -0.0 -0.1
0.8 0.2 28.8 -0.4 -0.1 0.1 -0.1 -0.1 -0.0 -0.0
0.4 0.2 -0.4 29.5 -0.5 -0.1 0.3 0.1 -0.2 -0.3
0.2 0.0 -0.1 -0.5 29.6 -0.5 0.0 0.2 -0.0 -0.0

-0.0 -0.1 0.1 -0.1 -0.5 29.1 -0.3 0.1 0.4 0.2

-0.2 -0.2 -0.1 0.3 0.0 -0.3 28.2 0.0 0.5 0.7

-0.1 -0.1 -0.1 0.1 0.2 0.1 0.0 27.7 0.5 1.2

-0.2 -0.0 -0.0 -0.2 -0.0 0.4 0.5 0.5 28.8 1.0

-0.1 -0.1 -0.0 -0.3 -0.0 0.2 0.7 1.2 1.0 28.8

Die zugehorige Korrelationsmatrix zeigt eine sehr leichte negative Korrelation in der Mitte der
Reihe und eine sehr leichte positive Korrelation an den Randern, doch selbst dort liegen die Werte
nicht hoher als ca. 3,5%. Da der mittlere langjihrige Durchfluss bei ca. 2320 m’/s liegt, erhalt

man fiir die relative Standardabweichung der adjustierten Jahresfracht den Wert

4/28x10000
Orel = = 0.228 0y,
2320

wobel o, die relative Standardabweichung der Konzentrationsmesswerte bezeichnet. o, kann ge-

schitzt werden mittels der zugehorigen relativen Residualstandardabweichung.
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Unter der Annahme monatlicher Messungen, ansonsten aber identischer Voraussetzungen wie o-
ben, ergibt sich folgende. wiederum mit dem Faktor 10000xc? zu multiplizierende Kovarianz-

matrix der adjustierten Jahresfrachten:

59.5 2.3 1.9 0.8 0.3 -0.1 -0.5 -0.2 -0.4 -0.4
2.3 6C.7 0.5 0.5 0.1 -0.2 -0.4 -G.3 -0.2 -0.3
1.9 0.5 61.9 -0.8 -0.0 0.3 -0.2 -0.3 -0.2 -0.1
0.8 0.5 -0.8 63.4 -1.1 0.0 0.7 0.3 -0.4 -0.5
0.3 0.1 -0.0 -1.1 63.7 -1.0 0.1 0.4 0.0 0.0

-0.1 -0.2 0.3 0.0 -1.0 62.8 -0.6 0.4 0.9 0.5

-0.5 -0.4 -0.2 0.7 0.1 -0.6 60.9 0.1 1.2 1.8

-0.2 -0.3 -0.3 0.3 0.4 0.4 0.1 60.0 1.3 2.7

-0.4 -0.2 -0.2 -0.4 0.0 0.9 1.2 1.3 62.1 2.4

-0.4 -0.3 -0.1 -0.5 0.0 0.5 1.8 2.7 2.4 62.2

Die Korrelationsstruktur dieser Kovarianzmatrix ist der Struktur der oben gezeigten Matrix sehr
ahnlich. Auch an den Réindern liegt die Korrelation nicht hoher als 4% und ist somit vernachlas-
sigbar. Hingegen erhélt man fiir die Varianz mit ca. 10000xo?x61 [(m’/s )?] einen erwartungsge-
mib wesentlich hoheren Wert, so dass sich fur dic relative Standardabweichung der adjustierten

Jahresfracht der Wert

A/61x10000

Opel = 0v 337 Opel »

2320

ergibt. Fiir Ems/Herbrum ergab sich fiir den Zeitraum 1980-1997 bei 1-monatiger Beprobung

folgende, noch mit dem Faktor 100xo? zu multiplizierende Kovarianzmatrix:

13.06 -0.26 0.04 0.01 -0.06 -0.02 0.03 0.02 -0.06 -0.05
-0.26 12.56 0.02 0.10 0.10 -0.03 -0.05 -0.00 0.02 -0.04
0.04 0.02 11.74 0.06 0.17 0.18 0.08 -0.08 0.00 <0€.03
0.01 0.10 0.06 11.€4 0.10 0.21 0.22 -0.06 -0.13 -0.07
-0.06 0.10 0.17 0.10 11.38 0.11 ©0.14 0.11 -0.02 0.00
-0.02 -0.03 0.18 0.21 0.11 11.75 -0.08 -0.01 0.27 0.09
0.03 -0.05 0.08 0.22 0.14 -0.08 13.77 -0.42 0.21 0.30
0.02 -0.00 -0.08 -0.06 0.11 -0.01 -0.42 14.40 -0.07 0.42
-0.06 0.02 0.00 -0.13 -0.02 0.27 0.21 -0.07 13.09 0.39
-0.05 -0.04 0.03 -0.07 0.00 0.09 0.30 0.42 0.39 12.63

Damit liegen die ermittelten Korrelationen noch deutlich unterhalb der fiir den Rhein ermuttelten
Werte. Dies erklirt sich aus der groBeren Schwankungsbreite der Durchflusswerte, die einen ge-

ringeren Schatzfehler fiir die CQ-Bezichung ermoglichen.

Da der mittlere langjahrige Durchfluss bei ca. 93 m'/s liegt. erhélt man fiir die relative Standard-

abweichung der adjustierten Jahresfracht den Wert



/13 x100

B 2
Gel - 5 0.388 Oyel »
93

d.h. im Vergleich zum Rhein liegt die relative Streuung der adjustierten Fracht trotz des geringe-
ren Schitzfehlers der CQ-Beziehung deutlich hoher. Dies erklart sich aus der wesentlich starker
ausgeprigten Saisonalitit der Durchflussreihe, welche dazu fithrt, dass die Jahresfracht bei Herb-
rum durch die Eintrige wihrend der Wintermonate dominiert wird, so dass sich der Stichproben-

fehler starker auswirken kann.

B 4.2 Zur Zulissigkeit von Trendanalysen auf der Basis adjustierter
Jahresfrachten

Damit die Reihe der adjustierten Jahresfrachten zur Trendanalyse im Sinne von Kapitel 2 heran-
gezogen werden kann, ist sicherzustellen, dass diese Reihe ndherungsweise als unkorreliert ange-

sehen werden kann, bzw. dass durch die Adjustierung keine deutliche Korrelation induziert wird.

Im vorigen Abschnitt wurde die Kovarianzmatrix fiir 10-jahrige Frachtreihen unter verschiedenen
Voraussetzungen berechnet. Dabei zeigte sich, dass die Korrelation zwischen adjustierten Jahres-
frachten 4% nicht tibersteigt. In einer Simulationsstudie auf der Basis dieser Kovarianzmatrizen
wurde iiberpriift, mit welchen Auswirkungen beziiglich des Fehlers erster Art bei der Erfassung
linearer Trends zu rechnen ist. Dabei zeigte sich, dass bei Methode L1 die Wahrscheinlichkeit
fiir einen Fehler erster Art bei einem formalen Signifikanzniveau von 3% geringfiigig auf den
Wert 5.3% bzw. 5.6% fiir Rhein/Lobith (mit vierzehntagiger bzw. monatlicher Beprobung) und
auf 5.4% fiir Ems/Herbrum (mit 1-monatiger Beprobung) erhoht. Dieser leichte Anstieg der Feh-
lerwahrscheinlichkeit ist in der Praxis kaum nachweisbar und ist deshalb als vernachléssigbar an-

zusehen.

Die Berechnungen setzen voraus, dass diec Annahmen des zugrundeliegenden statistischen Mo-
dells erfiillt sind. Jedoch kann auch bei Modellabweichungen, etwa bei leichten Abweichungen
von der Linearitit der LQ-Bezichung, in der Regel davon ausgegangen werden, dass die resultie-
rende Autokorrelation vernachldssigbar bleibt. Eine Ausnahme gilt fir den Fall, dass die Kompo-

nenten des Fehlerterms ¢ autokorreliert sind. In diesem Falle ist auch die nichtadjustierte Jahres-



fracht autokorreliert, und diese Autokorrelation tibertragt sich auf die adjustierte Jahresfracht.

Ein Beispiel verdeutlicht diesen Zusammenhang:

Unterstellt man monatliche Messungen bei Lobith und gilt zunachst die Annahme der Unkorre-
liertheit des Fehlerterms &. liegt bei einer Stichprobenlange von 10 Jahren die durch den Fehler-
term € induzierte mittlere Varianz der nichtadjustierten Fracht im i—ten Jahr Z; bei 631.000 X
o?. Unter denselben Annahmen hat dic mittlere Varianz des zur Berechnung der adjustierten
Fracht L;, verwendeten Korrekturterms L;, - Li = = Liest + Limean den Wert 28.000 X o2 (bei
Verwendung von Modell L1). Dies bedeutet, dass die Streuung der adjustierten Fracht im wesent-
lichen durch die Varianz der nichtadjustierten Fracht bestimmt ist, denn letztere ist um den Faktor

22 grofer als die Varianz des Korrekturterms.

Unterstellt man nun fiir den Fehlerterm € einen autoregressiven Prozess erster Ordnung mit
rho=0.8 (in keinem der durchgerechneten Modelle konnte eine auch nur anndhernd dhnlich starke
Autokorrelation festgestellt werden), so steigt die Varianz der nichtadjustierten Jahresfracht an
auf 3.150.000 x o? , wihrend die Varianz des Korrekturterms einen weniger starken Anstieg auf
71410 X o? aufweist. In diesem Falie ist die Streuung der nichtadjustierten Fracht sogar um den

Faktor 44 grofer als die Varianz des Korrekturterms.

Qualitativ dhnlich Resultate wurden auch fiir andere Fehlerprozesse festgestellt. Es kann gefol-
gert werden, dass durch den Fehlerterm € induzierte Autokorrelationen bei nichtadjustierten und
adjustierten Jahresfrachten in der gleichen GroBenordnung liegen. Da in der Praxis bei der Trend-
bestimmung auf der Basis von nicht-adjustierten Jahresfrachten die serielle Korrelation auller
Acht gelassen wird, erscheint diese Vorgehensweise auch fiir die adjustierten Jahresfrachten zu-

lassig.

B 4.3 Autokorrelation der OSPAR-Fracht

Wie oben ausgefiihrt, liegt die durch den Fehlerterm € induzierte Kovarianzstruktur bei adjustier-
ten und nichtadjustierten Frachtreihen in derselben GroBenordnung. Nichtadjustierte Frachtwerte
werden jedoch zusitzlich durch Schwankungen der Durchflussreihe beeinflusst, so dass die Ko-
varianzmatrix dieser Frachtwerte zusitzlich durch die Autokorrelation der Durchflussreihe be-

lastet ist. Selbst wenn der Fehlerterm € keine Autokorrelation aufweist, induziert die Autokorrela-



tion der Durchflussreihe bei ausgeprigter LQ-Funktion eine qualitativ gleichartige Autokorrelati-
on in der Frachtreihe. Fiir den Rhein wurde ermittelt, dass ber Verwendung der OSPAR-Fracht
aufgrund dieser Korrelation mit emner Erhéhung der Wahrscheinlichkeit fur emen Fehler erster
Art von dem formal vorgegebenen Wert 5% auf bis zu 17% zu rechnen 1st. Mit dem letztgenann-
ten Wert ist insbesondere dann zu rechnen. wenn die Konzentration nahezu durchfluunabhéngig
ist (wie dies zum Beispiel fiir Nitrat im Rhein der Fall ist) und wenn die durch den Fehlerterm ¢
verursachten Schwankungen klein sind im Vergleich zu den Schwankungen der jéhrlichen Durch-

flusswerte.
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B 5 Die Wirkung verzdgerter Durchfiusseffekte auf die
adjustierte Fracht

Das Ziel der Adjustierung besteht darin, die durch klimatische Schwankungen verursachte Varia-
bilitdt der jihrlichen Frachten zu reduzieren. Dabei stellt sich die Frage. welche Folgen die Ag-
gregierung der einzelnen Frachtwerte hat, wenn die CQ-Bezichung von verzogerten Durchflussef-

fekten abhangig ist.

Um ein besseres Verstandnis von solchen Effekten zu erhalten, wurde eine einfache Simulations-

studie durchgefiihrt. Darin wurde angenommen, dass tagliche Messwerte verfiigbar sind.

Um die Ergebnisse dieser Studie leicht interpretieren zu kénnen, wurde fiir die Abflussreihe fol-

gendes (unrealistisches) Modell vorausgesetzt:
C],j =6+ U; + V,J"

wobei #; und v; stochastisch unabhingige Zufallsvariablen bezeichnen, welche die zufdlligen
Schwankungen innerhalb und zwischen den Jahren beschreiben. Fir die Fracht wurde folgendes

Modell implementiert:
Ly=4%qtp*qiyrt wy

Darin bezeichnet p den verzogerten Durchflusseffekt des Durchflusses vom vorangegangenen
Tag. Alle Zufallsvariablen 2, . v; und w;; sind stochastisch unabhangig und standardnormalver-

teilt. Damit ist die mittlere Fracht tiber die Jahre konstant.

Die Simulationsstudie wurde fiir einen Zeitraum von 10 Jahren und verschiedene Werte von p
durchgefiihrt. Die Modellparameter wurden mittels emnes einfachen linearen Regressionsansatzes
bestimmt und daraus die multiplikativ adjustierte Fracht berechnet. Dieser Ansatz fithrte bei Feh-
len verzogerter Durchflusseffekte (p=0) zu einer substantiellen Reduktion der Variabilitdt von

Jahr zu Jahr. Hingegen fithrte diese Methode bei sehr starken verzogerten Durchflusseffekten zu



B34

einer deutlichen Uberadjustierung fiir negative Werte von p. und zu Unteradjustierung im Falle

positiver Werte von p.

Die folgende Abbildung zeigt fiir p=-0,5 die in der Simulation ermittelten 3650 Durchfluss-

Fracht-Werte.

Abb. B 5.1: LQ-Funktion mit negativem Lag-Effekt

LQ-Funktion mit negativem Lag-Effekt

Die durchgezogene Gerade reprisentiert die lincare LQ-Funktion, welche durch Verwendung ei-
ner einfachen linearen Regression ermittelt wurde, ohne den Lag-Effekt zu berticksichtigen (Typ
I). Wiirde man die LQ-Beziehung auf der Basis der Jahreswerte ermitteln, wiirde sich eine deut-
lich flachere LQ-Bezichung (Tvp II) ergeben. Die Folge ist eine deutliche Uberadjustierung der

jahrlichen adjustierten Fracht (Typ I). wie der folgenden Abbildung entnommen werden kann.

Wenn im Regressionsmodell auch der Lag-Effekt beriicksichtigt wird. ergibt sich eine deutlich

bessere Anpassung (Typ II).

Es kann gefolgert werden, dass verzogerte Durchflusseffekte eine deutliche Uberadjustierung ver-

ursachen konnen, wodurch die varianzreduzierende Wirkung der Adjustierung zumindest teilwei-



se aufgehoben wird. Auch eine Unteradjustierung kann auftreten, wenn der Parameter p positiv
wird. In beiden Fallen wirkt sich die Nichtbeachtung des Lag-Effektes varianzerhshend aus.

Somit wird empfohlen, mégliche verzogerte Durchflusseffekte durch Berechnung der Kreuzkorre-
lation zwischen der Residuenreihe und der Reihe der taglichen Durchfliisse zu uberpriifen. Im

Falle deutlicher Korrelation sollte das statistische Modell entsprechend erweitert werden.

Abb.B52

Jahresfracht im Falle negativer Lag-Effekte

- <+~ OSPAR
% - Adjustiert (Typ )" |

Fracht

Jahr
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B 6 Zur Berechnung der Power-Funktion

Die post-hoc Power wird unter der Annahme ermittelt, dass ein linearer Trend auf der Basis des

LOESS-Smoothers berechnet wird. Die zugehorige Teststatistik hat die Gestalt
T=5b /(csgrgs) wobel

b = mit einfacher linearer Regression ermittelter Steigungskoeffizient

¢ = Konstante, und

1
SRES = RSS = Residualstandardabweichung .
n-df

RSS bezeichnet die Quadratsumme der Residuen auf der Basis des LOESS-Smoothers (unter

Verwendung des iiblichen 7-Jahre-Fensters), df bezeichnet die Spur der zugehérigen Smoother-

matrix und # die Anzahl der Jahre. Die Konstante ¢ l14sst sich berechnen zu

¢ représentiert die Varianz des Schitzers fur den Steigungskoeftizienten B unter der Annahme,
dass die Varianz der zugrundeliegenden (adjustierten) Jahresfrachten bei 1 liegt. Die Steigung b
und die Residualstandardabweichung szzs sind dimensionsabhingig, so dass fiir Vergleichszwe-

cke

e der relative Steigungskoeffizient b,,; = b / Level sowie

o die relative Residualstandardabweichung sggs / Level

herangezogen wird. Level steht hierbei jeweils fiir die mittlere Fracht im Untersuchungszeitraum.

Offenbar kann die Teststatistik auch anhand dieser Parameter ermittelt werden.



Unter der Annahme stochastisch unabhingiger und identisch normalverteilter Fehlerterme mit der
Varianz o2 ist die Teststatistik 7" approximativ nicht-zentral t-verteilt mit (n-df) Freiheitsgraden

und dem Nichtzentralitdtsparameter

Sofern kein Trend vorliegt, d.h. p=0. verschwindet der Nichtzentralitatsparameter und 7" ist t-

verteilt mit (n-df) Fretheitsgraden. Fiir die statistische Prifung der Hypothesen

Hlj)IB:O
H12ﬁ<0

kann somit die Nullhypothese Hy zum Signifikanzniveau o dann abgelehnt werden, wenn die

Teststatistik das a-Quantil der t-Verteilung unterschreitet, d.h. wenn /" < —f Die Wahr-

n—df 1-a *

scheinlichkeit der Ablehnung der Nullhypothese ergibt sich zu
p=Fy )
wobel FT”_W die Verteilungsfunktion der nicht-zentralen t-Verteilung bezeichnet.

Fiir die Berechnungen wurde die Dauer des Erhebungszeitraums mit n=10 Jahren unterstellt. Fur
den Nichtzentralititsparameter ergibt sich in diesem Falle bei einem Frachtriickgang um insge-

samt 20% der Wert

5= —0,02 =t /82 —ﬂ%ss

Sg., ! Level Sge, / Level

und bei einem Riickgang um 50% der Wert

S = & /82,5 = ;.‘Oé_g_ogj,

Sges | Level Sg., | Level



Fiir die relative Residualstandardabweichung werden die Daten vergangener Jahre eingetragen.
Dabei ist festzuhalten, dass bei starken Niveauverdnderungen im Zeitablauf anstelle der relativen
Residualstandardabweichung auch die Standardabweichung der relativen Residuen verwendet
werden kann. Dies verhindert bei starken Niveauunterschieden eine deutliche Uberschétzung der

tatsachlichen relativen Streuung.

Der hier verwendete Ansatz basiert auf der Annahme der Normalverteilung. Wenn die zufalligen
Schwankungen der Frachtwerte nicht als normalverteilt angesehen werden kann, miisste ein Kon-
zept zur Bestimmung der Power-Funktion entwickelt werden, welches auch dann anwendbar ist,
wenn die genannten statistischen Modellvoraussetzungen nicht zutreffen. Eine denkbare Moglich-
keit hierzu ergibt sich aus dem Bootstrap-Ansatz. Die Grundlage dieses Ansatzes besteht darin,
dass nicht ein theoretisches Verteilungsmodell, sondern die empirische Verteilung der Daten ver-
wendet wird, um die interessierenden Parameter zu bestimmen. Auf eine Ausformulierung dieses
Ansatzes wird hier verzichtet, da die Annahme der Normalverteilung zumindest ndherungsweise
aufgrund des bei Zentralen Grenzwertsatzes als gerechtfertigt erscheint: Die adjustierte bzw.
nichtadjustierte Jahresfracht lasst sich als das arithmetische (gewichtete) Mittel von einzelnen
Frachtwerten auffassen. Weiterhin ldsst die Anwendung eines Bootstrap-Ansatzes befiirchten,
dass der statistische Schétzfehler bei der Ermittlung der Powerfunktion bei Anwendung eines

Bootstrap-Ansatzes weitaus groBer ist. als bei Annahme der Normalverteilung.



B 7 Residualanalysen

Nahezu alle in diesem Vorhaben diskutierte Adjustierungsmethoden basieren auf verschiedenen
statistischen Schatzverfahren. Zur Bewertung dieser Schitzverfahren konnen die Residuen, d.h.

die Differenzen r, zwischen Messwert und Schatzwert herangezogen werden.

Im giinstigsten Fall weisen die Residuen weder systematische Trends noch Strukturbriiche auf.

ihre Varianz ist niherungsweise konstant und Autokorrelation ist nicht nachweisbar.

Ziel der vorliegenden Arbeit ist jedoch nicht primér die Bestimmung eines moglichst giinstigen
statistischen Modells fiir einen einzeinen Parameter. sondern die Erarbeitung eines praktikablen
Verfahrens zur Adjustierung, wobei dieses Verfahren nicht nur fir emzelne Parameter oder ein-
zelne Fliisse einsetzbar sein sollte, sondern unter unterschiedlichsten Voraussetzungen in automa-
tisierter Weise verwendbar bleiben muss. Daher dient die Residualanalyse in diesem Zusammen-
hang nur zur begleitenden Kommentierung der einzelnen Verfahren und zur Erfassung grober
Modellfehler. Die eigentliche Bewertung der Schitzverfahren muss jedoch auf der Basis der ad-
justierten Frachten erfolgen. Dabei wird zugunsten von moglichst .robusten” und .einfachen™ Ver-
fahren bewusst in Kauf genommen, dass die statistische Modellanpassung nicht ,optimal” ist.
Hinzu kommt der empirische Befund, dass selbst vergleichsweise grobe Abweichungen von dem
zugrundeliegenden statistischen Modell in der Regel nur sehr geringe Auswirkungen auf die ad-

justierten Jahresfrachten hat.

Folgende Techniken der Residualanalyse kénnen herangezogen werden: Um moégliche Ausreiler
zu entdecken, erfolgt die Betrachtung der Reihe der Konzentrationswerte, der Durchflussreihe
sowie der Residualreihe selbst. Zur Uberpriifung moglicher Abhéngigkeiten der Residualvarianz
vom Niveau werden die Darstellung der Residuen in Abhangigkert von den Schitzwerten wieder-
gegeben. Weiterhin erfolgt die Darstellung der Residuen in Abhangigkeit vom Durchfluss, um den
Durchflusseffekt zu tiberpriifen. Zur Uberpriifung der statistischen Verteilung werden die Resi-
duen auBerdem im Histogramm visuell iiberpriift. Zur Erfassung zeitlicher Abhangigkeiten erfolgt
die Darstellung der Residualkorrelationen sowie die Berechnung der Durbin-Watson-Statistik.
Bedeutsam sind ferner die Kreuzkorrelationen der Residualreihe mit der Durchflussreihe, die in

der Regel nicht nur fiir die Messtage. sondern taglich verfiigbar ist. Zum numerischen Vergleich
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verschiedener Schitzverfahren wird neben der Residualstandardabweichung sz, sowie dem pro-
zentualen Anteil der erkldrten Varianz an der Gesamtvarianz ein modifiziertes AIC-Kriterrum

verwendet:

AIC = Ins;_, +2ﬂ.
' N

wobei fiir df die Spur der Schitzmatrix (Projektionsmatrix) eingesetzt wird. Fir die lokal berech-
neten Schétzer wird fir df das arithmetische Mittel aller lokal ermittelten Schatzmatrizen verwen-

det, wihrend fiir N die zugehorige Fensterlange eingetragen wird.

Die folgende Darstellung beinhaltet eine exemplarische Residualanalyse fiir die Ergebnisse der
Methoden L1 und N fiir NOs-N bei Lobith. Zur Aufdeckung moglicher Ausreifer ist der Verlauf
der im Rhein bei Lobith 1955-1995 im 2-Wochen-Rhythmus gemessenen NO;-N-
Konzentrationen [mg/1] (durchgezogene Linie) sowie die zugehorigen Durchflusswerte (Quadrate)

in Abb. B 7.1 wiedergegeben.

Abb. B 7.1

Nitrat und Durchfluss bei Lobith/Rhein 1955-1995
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Deutlich erkennbar ist ein saisonaler Verlauf der Konzentrationswerte im Jahresverlauf. Eine

Modellanpassung auf der Basis von Methode L1 liefert folgenden Residuenplot:
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Abb. B 7.2

Residuen bei Methode L1
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Bis auf wenige Ausnahmen bewegen sich die Abweichungen zwischen Messwert und Modell auf
Werte unterhalb von 1 mg/l. Das verwendete Modell erklart 86,6% der Gesamtvarianz, und die
Residualstandardabweichung belduft sich auf 0,35mg/1. Daraus ergibt sich fiir den Indikator AIC

der Wert -2.04.

Zur Uberpriifung auf Heteroskedastie werden die Residuen gegen die geschitzten Konzentra-
tionswerte geplottet. Dabei zeigt sich keine aufféllige Abhédngigkeit zwischen dem geschitzten

Konzentrationsniveau und der Streuung:
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Abb. B 7.3
Residuen gegen geschatzte Konzentration (L1)
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Auch bei der Uberpriifung der linearen Beziehung der LQ-Bezichung mittels des Plots der Resi-

duen gegen den Durchfluss zeigen sich keine systematischen Abweichungen:

Abb. B 7.4
Residuals versus flow (L1)
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Auch zeigt die Uberpriifung der linearen Beziehung zwischen Residuen und den verzogerten
Durchfliissen mittels des Kreuzkorrelogramms keine klare Abhéngigkeitsstruktur, zumal die Gro-

Benordnung der Korrelation den Wert 0.1 nicht tibersteigt.
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Abb. B 7.5

Kreukorrelogramm: Residuen gegen verzogerten Durchfluss
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Hingegen ist in der Residualreihe deutliche Autokorrelation feststellbar. So hat die Durbin-
Watson-Statistik den Wert 1,37, und die geschitzte Autokorrelation erster Ordnung liegt bei
0,31. Folgende Abbildung zeigt die Autokorrelationsfunktion bis zur Ordnung 49.

Abb. B 7.6

Korrelogramm der Residuen (L1)
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Es ist davon auszugehen, dass das Modell L1 keine optimale Anpassung an die Daten erméglicht.

da den Residuen offenbar kein White-Noise-Prozess zugrunde liegt.
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Eine bessere Anpassung ergibt sich in Erweiterung der Methode L1 durch Einbezichung einer
Saisonkomponente hoherer Ordnung sowie durch ein auf 5 Jahre verkiirztes Zeitfenster. Ebenfalls
bessere Resultate erzielt man beispielsweise mit Methode H. Mit Methode H lasst sich 88.6% der
Gesamtvarianz erklaren, und die Residualstandardabweichung belduft sich auf 0.32mg/l. Daraus
ergibt sich firr den Indikator AIC der Wert —2.13, so dass bet Verwendung des AIC-Kriteriums
der Methode H gegeniiber Methode L1 der Vorzug zu geben ware. Die bessere Modellanpassung

bestétigt ein Plot des Korrelogramms:

Abb. B 7.7
Korrelogramm der Residuen (H)
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Bis auf eine leichte Autokorrelation erster Ordnung mit einem Wert von 0,22 (Durbin-Watson-
Statistik = 1,55) ist nun keine auffillige Korrelation mehr festzustellen. Es ist festzuhalten, dass

eine noch bessere Modellanpassung erreicht werden kann, indem

e die Fensterbreite verringert wird,
e die Anzahl der dem Modell zugrundeliegenden Freiheitsgrade erhoht wird (durch Redu-
zierung des Gewichts des Glattheitsmasses),

e die Modellordnung fiir Trend und Saison vergrofert werden.

Gleichwohl ist die unterschiedliche Giite der Modellanpassung fir die daraus ermittelten adjus-
tierten Jahresfrachten kaum relevant. Denn beim Vergleich der mittels der Methoden L1 und H
ermittelten Jahreswerte zeigt sich, dass die mittlere Abweichung in grafischen Darstellungen
kaum sichtbar ist und im arithmetischen Mittel bei nur 0,3% liegt. Diese Abweichung ist vernach-
lassigbar im Vergleich zu jenen Abweichungen, die durch Messfehler verursacht sind. Aulerdem
ist die mittlere Abweichung zu den OSPAR-Frachten um den Faktor 50 gréBer. Ahnliche Fest-
stellungen ergeben sich beim Vergleich mit anderen Methoden und bei anderen gemessenen Para-

metern.
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Um ein Adjustierungsverfahren auszuwdhien, ist zundchst zu beachten, dass die Adjustierung
selbst nicht embeitlich fiir jeden Parameter oder auch nur zeitlich unabhangig vorgenommen wer-
den kann, sondern dass innerhalb der Adjustierung zeitliche Effekte und Saisonalitét zu beriick-
sichtigen sind. Damit ergibt sich dic Notwendigkeit, die Adjustierungsparameter datenabhingig
unter Verwendung geeigneter Schitzverfahren zu ermitteln. Hierzu wurden im vorliegenden Vor-
haben mehrere teilweise sehr aufwendige Schétzverfahren erprobt und implementiert. Es stellte
sich heraus. dass die Unterschiede der resultierenden Frachtwerte in der Regel klein sind. Den-
noch sind teilweise betrichtliche Unterschiede beziiglich der Modellanpassung festzustellen, d.h.
je nach Methode weisen die Residuen eine groBere oder geringere Streuung auf und folgen emen

white-noise Prozess mehr oder weniger.

Es ist grundsitzlich nicht méglich, ein unter allen Umstinden optimales Modell festzulegen, bei
dem die Residuen homogen. normalverteilt und unkorreliert sind. Eine besondere Schwierigkeit
ergibt sich aus dem Umstand, dass einzelne Hochwasser (Jahrhunderthochwasser) erhebliche
Auswirkungen auf die Fracht haben, die Ermittlung der CQ-Bezichung aufgrund der Seltenheit
einer solchen Situation dann jedoch praktisch nicht moglich 1st. SchilieBlich st das Problem einer
Abhingigkeit der CQ-Funktion von fritheren Durchfliissen zu beachten. Wie in Abschnitt B 3
diskutiert, fiihrt eine solche Abhingigkeit unter Umstinden zu einer Uber- bzw. Unteradjustie-
rung der Frachten, so dass das eigentliche Ziel einer Verbesserung der Nachweisbarkeit von

Trends dadurch wieder in Frage gestellt ist.

Dic bei einigen Parametern festgesteliten Anpassungsprobleme lassen sich nicht zuletzt darauf
zuriickfithren, dass die Grundannahmen der verwendeten statistischen Modelle nicht immer be-
friedigend erfiillt sind. So sind die Anpassungsprobleme bei Pb méglicherweise auf Ausreillerwer-
te sowie auf eine starke Heteroskedastie (Inhomogenitit der Varianz) zuriickzufiithren. Diese Mo-
dellabweichungen fithren nicht zu systematischen Verzerrungen, sondern zu einem erhéhten Zu-
fallsfehler. Es ist davon auszugehen, dass zumindest das Problem der Heteroskedastie geringer
ausfallen wiirde, wenn die statistischen Verfahren auf die logarithmierten Konzentrationen ange-
wandt worden wiéren, doch wire in diesem Falle auch die additive Modellstruktur nicht erhalten
geblieben. Dies war jedoch eine wesentliche Vorgabe, dass im zugrundeliegenden statistischen

Modell die Fracht durch interpretierbare und den verschiedenen Eintragswegen zuordenbare
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Komponenten additiv erklért wird. Eine andere Moglichkeit hatte theoretisch darin bestanden, ein
dynamisches TBS-Modell (Transform Both Sides; Carroll/Ruppert [1988]) zu entwickeln und zu

implementieren, doch hétte dies den Umfang des Projektes gesprengt.

Um die von Parameter zu Parameter sehr unterschiediichen statistischen Verteilungen angemessen
beriicksichtigen zu kénnen. ware insbesondere bei schwierigen Parametern eine maligeschneiderte
Modellanpassung erforderlich. Eine ganze Reihe von statistischen Parametern zur Beurteilung ei-
ner solchen Modellanpassung stehen zur Verfiigung, wie in Abschnitt B 7 beschrieben. Somit bie-
tet sich anstelle der Festlegung eines Protokolls zur einheitlichen Vorgehensweise fiir eine Anzahl

definierter Eintragsparameter zur Adjustierung folgende Vorgehensweise an:

1.  Anwendung von Methode L1
2. Uberpriifung der Residuen auf serielle Korrelation mittels des Tests von Durbin und

Watson, und bei starken Modellabweichungen Anwendung von Methode H

[9%]

Uberpriifung des Zusammenhangs zwischen Durchfluss und Residuen, und bei stark
nichtlinearem Einfluss des Durchfluss auf die Fracht Einbezichung einer nichtlinearen
Komponente (Methode L3),

4. Uberpriifung der Korrelation zwischen Residuen und verzégertem Durchfluss, und bei

starker Wirkung des Vortagesdurchflusses Verwendung von Methode L2.

Sofern auch mit den Methoden L2, L3 oder H keine befriedigende Anpassung maéglich erscheint,
liegt es nahe, das Modell in geeigneter Weise zu erweitern, z.B. durch Einbezichung weiterer Va-
riablen. Bei Feststellung von starker Heteroskedastie sollte an den Einsatz von loglinearen Model-
len gedacht werden. Bei starker Autokorrelation liegt es hingegen nahe, entweder Saisonterme ho-
herer Ordnung einzufithren, neben einem linearen auch einen quadratischen Trend einzufiihren

oder die Intervallldnge zu verkiirzen.
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B 9 Zur Interpretation der Korrelation zwischen Durchfluss
und Trendabweichungen der OSPAR-Fracht

Hintergrund der je nach Parameter und Fluss sehr differenzierten Ergebnisse ist der Umstand,
dass der Zusammenhang zwischen Durchfluss und OSPAR-Fracht sehr unterschiedlich sein kann.
Eine grobe Niherung hierfiir erhdlt man aus dem Korrelationskoeffizienten p zwischen den Jah-
resdurchfliissen und den relativen Abweichungen der OSPAR-Frachten vom zugehérigen
LOESS-Smoother. Abbildung B 9.1 zeigt die Durchflusswerte sowie die letztgenannten Abwei-
chungen fiir NH,-N und NO;-N bei Lobith im Zeitablauf. Es fallt auf. dass die relativen Abwei-
chungen der NO;-N-Fracht gut mit den Durchflussschwankungen korrelieren, wahrend der Zu-

sammenhang zur NH,-N-Fracht speziell in den Jahren bis 1970 weitaus geringer ist.

Abb. B 9.1

Durchfluss und relative Abweichungen der OSPAR-Frachten NO3-N und NH4-N
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Fiir NH,-N betrigt der Korrelationskoeffizient 26%, wahrend bei NOs-N ein Wert von 86% er-
mittelt wird. Unterstellt man ein einfaches lineares Modell zur Erklarung der relativen Abwei-
chungen der OSPAR-Frachten vom LOESS-Smoother durch die Durchflusswerte. so ergibt sich
fiir den Anteil der nicht erkldrten Varianz an der Gesamtvarianz der Wert 1-p? d.h. fiir NH,-N
(1-0,26%)=93% und fiir NOs-N (1-0.86%=26%. Dies bedeutet, dass auf Basis des linearen Mo-
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dells der Quotient aus Residualstandardabweichung und gesamter Standardabweichung bei

vI- pz liegt. Fiir NH,-N erméglicht somit die Einbezichung der Durchflussreihe eine Reduzie-

rung der Standardabweichung um 1—41—p~ =1-41-0,26" =3,4% . wahrend bei NOs-N

. . .4 - - . B , f 2. .
eine Reduzierung um 49% méglich erscheint. Damit entspricht der Wert /1 — p~ inhaltlich dem

Quotienten Sk, . Da der erstgenannte Wert jedoch nur auf Jahresdaten basiert. ist davon auszu-
gehen, dass das auf Einzelmessungen basicrende Adjustierungskonzept (je nach verwendetem sta-

tistischen Modell) tendenziell kleinere Werte fiir Sg.q, licfert. Allerdings ist die Form der Berech-
nung eine vollig andere, und deshalb ist 4/l — p~ nur ein sehr grobes Maf dafiir. welche relative
Verbesserung der Trendsensitivitdt durch Verwendung adjustierter Frachten erzielt werden kann.

Gleichwohl zeigen die Ergebnisse einen gewissen Zusammenhang zwischen /1= p~ und Sguo,

so dass /1 — p als einfacher Indikator auf Basis der Jahresdaten verwendet werden kann, um
die ZweckmaéBigkeit einer Adjustierung zu tiberpriifen.

Angesichts des betrdchtlichen rechnerischen Aufwands erscheint eine Adjustierung nur dann als
zweckmaBig, wenn 4/1— p2 unter 0,9 liegt, d.h. wenn eine Reduzierung der Standardabweichung

um mindestens 10% moglich erscheint. Fiir die NH,-N-Fracht bei Lobith wire demzufolge eine

Adjustierung nicht erforderlich, wohl aber fur die NH4-N-Fracht bei Herbrum.
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B 10 Vertrauensintervalle fiir adjustierte Jahresfrachten

Zweck adjustierter Jahresfrachten ist primar. eine Basis fiir eine verbesserte Trendanalyse bereit-
zustellen. Gleichwohl lassen sich adjustierte Jahresfrachten auch verwenden, um direkte Effekte
und anthropogene Schwankungen der Frachten abzulesen. Sinnvoll ist dies zumindest dann, wenn
die durch Messunsicherheiten verursachten zufélligen Abweichungen nicht zu grof sind. Somit
liegt es nahe, neben der Darstellung der adjustierten Frachtwerte auch ein Konfidenzintervall ein-
zutragen, um sprunghafte und nachhaltig wirksame Verdnderungen des Eintragsniveaus sehr
schnell erfassen zu kénnen. Die Grundlage einer solchen Berechnung wurde in Kapitel 5 be-
schrieben. Bei der Berechnung sollte beriicksichtigt werden, dass die Residuen autokorreliert sind.

da selbst eine geringe Autokorrelation zu einer VergroBerung des Schatzfehlers beitragen kann.

Die in Abb. B 10.1 dargestellten approximativen Konfidenzintervalle fiir die adjustierten NO3z-N-
Frachten bei Lobith zeigen deutlich fiir die Jahre 1973 bis 1976 einen sprunghaften Anstieg, da

fiir diese Jahre die Konfidenzintervalle nicht mehr iiberlappen.'

! Gegen eine solche Lesart lieBe sich aus statistischer Sicht einwenden. dass bereits dann eine signifi-
kante Verinderung vorliegt. wenn der Abstand zwischen den beiden Jahreswerten grofer ist die Lange

des Konfidenzintervalls, geteilt durch \//5 . Andererseits ist das Problem des multiplen Testens zu be-

achten, so dass eine Korrektur der kritischen Werte in genau der umgekehrten Richtung und in dersel-
ben GroBenordnung erfolgen miisste. Aus diesem Grund wird das hier verwendete Entscheidungskrite-
rium empfohlen.
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Abb. B 10.1

Adjustierte Fracht NO3-N bei Lobith mit Konfidenzintervall
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C 2. Allgemeines

C 2.1. Grundlagen

Das Programm RTrend ist fir die Datenhaltung und statistische Analyse von Frachtdaten in

Fliissen bestimmt.

Die Daten werden in einer Datenbank im Format PARADOX 7.0 gespeichert. Diese 23
Einzeltabellen umfassende Datenbank hat ihren Ausgangspunkt in der NILU-Datenbank von
. Ter K;ognes. 'Zahlkreiche Einzeltabellen lassen die flexible und leicht erweiterbare Speicherung
der verschiedensten Angaben, die fiir eine Auswertung relevant sind, zu. Die Struktur der

Datenbank und die Felder der einzelnen Tabellen sind aus Anhang 1 ersichtlich.

Das Programm ist in der Sprache DELPHI Version 4.02 mit den Modulen TeeChart Version 4.1
Pro und QuickReport Version 3.05 geschrieben. Die programmtechnische Struktur ist in

Anhang 2 dargestellt.

Als Sprache fiir das Programm wurde Englisch gewihlt. Einzelne deutsche Aufschriften sind
auf die Verwendung eines deutschsprachigen Betriebssystems auf dem Zielrechner

zuriickzufithren.

Eine Paradox-Datenbank besteht aus einer oder mehreren Dateien (Tabellen), die in einem
gemeinsamen Verzeichnis gespeichert werden. Zum Ansprechen der Datenbank wird ein
Datenbankname(Alias) vergeben, der immer auf ein bestimmtes Datenbankverzeichnis verweist.
Das Programm RTrend nutzt fiir den Zugriff auf seine Datenbank den Aliasnamen ,,Trend®.
Standardmafig wird nach der Installation das Datenbankverzeichnis
\Programmverzeichnis\Tabellen verwendet, es ist jedoch moglich, iiber den entsprechenden

Meniipunkt das Verzeichnis zu dndern.

Das Programm realisiert folgende prinzipielle Funktionen, die iiber Meniis aufgerufen werden:
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Menii Data: Eingabe und Anderung von Daten sowie Import von Daten aus Fremdformaten
Menii Reports: Anzeige von Daten in Tabellen und Grafiken fiir ausgewidhlte Merkmale
(mehrere Komponenten fiir eine Station, eine Komponente fiir mehrere Stationen usw.).

Menii Calculate: Erstellung der Basisdaten fiir die Trendberechnung und die Trendberechnung

selbst.

Menii Options: Voreinstellung z.B. fiir die Formatierung von Werten.
Menti /nfo: Info Dialog.

M RTrend Y:\Software\Tabellen_RTrend [Hju] E3
Data Feports  Calculate Options Info

=)

Hauptmenti

Schlieflen Aliasverzeichnis

Bild 1: Hauptformular

C 2.2. Allgemeine Hinweise zur Bearbeitung der Datenbank

Die Eingabe und Anderung der Daten in die Datenbank erfolgt iiber die entsprechenden Fenster,

im Allgemeinen wird dabei die Bearbeitung iiber eine Navigatorleiste gesteuert:

IE I B S . TV 4
Erster  Vorheriger Letzter | patensatz Anderungen  Bearbeitung

Nichster 16schen ibernechmen  abbrechen

Datensatz

einfligen

Bild 2: Navigationsleiste fiir Datenbanktabellen
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Kann eine bestimmte Operation mit der Navigatorleiste nicht ausgefithrt werden, ist die
dazugehorige Schaltfliche deaktiviert (grau dargestellt). Jede Eingabe und Anderung eines
Datensatzes ist mit der Schaltfliche ,, Anderungen iibernehmen abzuschlieBen. Dadurch wird
der Datensatz gespeichert. Eine Speicherung des Datensatzes erfolgt automatisch, wenn nach

einer Eingabe oder Anderung zu einem neuen Datensatz gewechselt wird.

Achtung: Eine Anderung der Daten ldsst sich nach der Speicherung nicht mehr riickgéngig

machen!

Je nach Eingabe-/Anderungserfordernissen ldsst sich die Anzeige/Bearbeitung der Daten in
Formularen oder Tabellen realisieren. Dazu ist die entsprechende Schaltfliche im Fenster zu

betétigen:

FoX

Formularansicht Tabellenansicht

Startdate

In den meisten Eingabeformularen und -tabellen ist ein Feld Startdate vorhanden. Dieses Feld
muss immer ausgefiillt sein. Zweck des Feldes ist eine zukiinftige History-Funktion, die jedoch
noch nicht implementiert ist. Daher ist ein Datumswert fir das Programm zum gegenwdrtigen
Zeitpunkt zwar erforderlich, jedoch mit Ausnahme der Daten fiur die Messwerterfassung ohne
Bedeutung.

Datumsangaben

Datumsangaben sind grundsitzlich vierstellig einzugeben, um das ,Jahrtausend-* Problem zu

vermeiden (01.01.99 entspricht 01.01.2099!).

Tabellendarstellungen

Entspricht die Spaltenbreite in einer Tabelle nicht den Anforderungen, so kann diese wie unter
Excel mit der Maus gedndert werden. Der Mauszeiger ist im Spaltenkopf auf die rechte

Trennlinie der zu dndernden Spalte zu positionieren, der Zeiger andert sich in einen Doppel-
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pfeil. Nach Driicken der linken Maustaste kann durch Verschieben der Maus die Spaltenbreite

gedndert werden.

In der Tabellendarstellung einiger Fenster ist es moglich, eine spaltenweise Sortierung
vorzunehmen. Dazu ist die Maus auf den jeweiligen Spaltenkopf zu positionieren und die linke

Maustaste zu dricken.
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C 3. Beschreibung der Meniistruktur

C 3.1. Menii Data

C31.1  Maintables
Im Fenster Edit main tables werden die wichtigsten Stammdaten bearbeitet. Dabei wird

unterschieden nach:

e Nation
e Project
e Person
e Roles

e Organisation

e Station

Bei der Eingabe ist vorzugsweise die obige Reihenfolge einzuhalten. So kénnen Daten zur
Station nur eingegeben werden, wenn eine Nation und eine Organisation definiert sind.
Nachtrigliche Anderungen von Schliisselfeldern (die im weiteren noch benannt werden), sind

zu vermeiden, zumindest sollte zuvor eine Datensicherung vorgenommen werden.
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Nation

Das Fenster Nation erméglicht die Eingabe und Anderung aller fiir ein Land spezifischen Daten,
die auch fiir eine Berichterstattung notwendig sind. Der ISO C2 - Code ist ein Schliisselfeld und
sollte nachtrdglich nicht verdndert werden, da er als Identifikationsmerkmal in untergeordneten

Tabellen verwendet wird und eine Aktualisierung der Tabellen derzeit nicht vorgesehen ist.

Bild 3: Bearbeitungsformular Tabelle NN_Nations
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Projekt
Fiir eine Zuordnung der Daten zu verschiedenen Projekten wird die Tabelle Projekte verwendet.
Es ist mindestens ein Projekt erforderlich, damit die Daten richtig zugeordnet werden kénnen.

Schliisselfeld ist das Feld ,,Acronym®™.

Bild 4: Bearbeitungsformular Tabelle PR_Project
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Person
Die Personen—Tabelle enthilt die moglichen Angaben zur Personenidentifikation (Verantwortli-

cher/Ansprechpartner/Berichterstatter) in den Tabellen Organisation, Station und Data Sets. Es

wird ein internes Schliisselfeld verwendet, so dass Anderungen aller Angaben méoglich sind.

¥ Edit main tables =k

fl == "j e

Watiar Project Perzon Foles Orgarization Station

Title: Im Adress... .

First nams: ]Heike

Last name: [H erata

kode: Browse

Bild 5: Bearbeitungsformular Tabelle PS_Person
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Roles

Die Tabelle ist fiir Erweiterungen vorgesehen und wird zur Zeit nicht benutzt.

Bild 6: Bearbeitungsformular Tabelle RR_Roles
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Organisation

Hier erfolgt die FEingabe und Anderung aller fiir die nationalen Messnetzbetreiber
(Organisation) erforderlichen Daten. Zwingend notwendig ist die Angabe des Namens, der
Nation, der fortlaufenden Sequenznummer (Seq. No), des Startdatums und des Typs. Als
Schliisselfeld wird die Sequenznummer verwendet, die nicht nachtriglich geandert werden

sollte.

Bild 7: Bearbeitungsformular Tabelle OR_Organisation
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Station

In diesem Formular erfolgt die Eingabe und Anderung aller Daten zur Messstation. Zwingend
notwendig ist der Name, die Organisation, die Sequenznummer und das Startdatum. Aus dem
iiber die Organisation ermittelten Nationencode (zum Beispiel DE) und der Sequenznummer
wird ein Stationscode (zum Beispiel DE0001) gebildet, der fiir die Identifikation der Station in
allen Tabellen verwendet wird. Dieser Stationscode kann vom Nutzer nicht direkt gedndert

werden.

Bild 8: Bearbeitungsformular Tabelle EB_Station
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C 312  Menii Component tables

Unter Component tables werden Daten zum Regime, den Matrices und den Komponenten
eingegeben. In der Datenbank sind die durch NILU definierten Regimes, Matrix-Daten und
Komponenten bereits vorhanden. Die Erweiterung mit Daten fiir alle drei Datenbereiche ist

ohne Probleme moglich.

Regimes/matrices

Mit den Angaben von Regime und Matrix kénnen die verwendeten Komponenten
verschiedenen Kategorien zugeordnet werden. Das Regime spezifiziert die Art der Daten
(Immissionswert, Emissionswerte...). Die Matrix gibt die Herkunft der Daten (Wasser,

Sediment ...) an. Matrixname und Regimecode sind Schliisselfelder.

Apdyvion taw daty (oo laborsd

Bild 9: Bearbeitungsformular Tabelle EM_Matrices und RE_Regimes
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Components

Eine Komponente wird eindeutig definiert iiber den Matrixnamen, Regime und Namen. Die
Eingabe fiir diese Felder ist zwingend notwendig. Weiterhin ist dic Angabe der ,.Caption™
erforderlich, da in vielen Fillen dieses Feld zur Benennung der Komponente verwendet wird
(Diagrammbeschriftungen, Uberschriften usw.). Optional sind die anderen Felder, jedoch sollte

zumindest auf die Angabe einer Mafieinheit nicht verzichtet werden.

Bild 10: Bearbeitungsformular Tabelle EC_Components
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C31.3 Instruments tables

Dieses Menii dient der Eingabe der Daten fiir die Beschreibung der Feldinstrumenttypen
(Instrument typ) und einer allgemeinen Beschreibung der Feldinstrumente (Field instrument).

Da die Tabellen voneinander abhingig sind, muss auch hier ecine festgelegte Reihenfolge

eingehalten werden.

Bild 10: Bearbeitungsformular Tabelle FT Instrument_Types

C 314 Datasets/daravalue

Zugriff auf die Messwerte erhélt man unter dem Menii Datasets/datavalue. In der Tabelle
DS DATA_SETS werden die Stammdaten (Station, Organisation, Komponenten) mit den
dazugehorigen Messwerten verbunden. Die Messwerte sind getrennt nach Komponenten in
verschiedenen Tabellen gespeichert. Die Tabellennamen entsprechen den Komponentennamen

mit dem Vorsatz ‘DV_*.

Unter diesem Meniipunkt lassen sich die Datensatze der Tabelle DS_DATA_SETS und die

zugeordneten Wertetabellen bearbeiten.
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Da es iiber die Listenfenster leicht zu ungewollten Anderungen der Datasets kommen kann,
wurde die Funktion zum automatischen Bearbeiten deaktiviert. Um in den Bearbeitungsmodus
zu kommen, ist die entsprechende Schaltfliche im Datenbanknavigator zu driicken. Die
Umschaltung in einen permanenten Auto Edit-Modus wird mit der Funktionstaste F9

vorgenommen. Diese Vorgehensweise gilt ausschlieBlich fiir die Tabelle DS_DATA_SETS.

Es gibt drei Ansichten:

Edit Eingabe der Daten in Formularform. Es wird jeweils nur ein Datensatz
angezeigt.

Show table Tabellendarstellung der Datasets. Es werden nur die Datasets angezeigt,
eine Bearbeitung der Daten ist nicht méglich.

Datavalue Anzeige und Bearbeitung der Messwerte fiir den ausgewéhlten Dataset.

Bild 11: Bearbeitungsformular Tabelle DS_Data_Sets

Auf die Wiedergabe der Tabellendarstellung wird hier verzichtet.

C 315  Import EXCEL file as CSV

Fiir den Import von Messwerten steht ein flexibles Import-Modul zur Verfiigung. Die Daten

miissen als ASCII-Text im CSV-Format (comma separated values) verfiigbar sein. Die Werte
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innerhalb einer Zeile sind mit einem Semikolon oder Komma getrennt. Ein solches File ldsst
sich leicht mit der “Speichern Unter'~Funktion in Excel erzeugen. Als Dateityp ist dabei das

CSV-Format zu wahlen.

Nach der Auswahl und dem Einlesen der zu importierenden Datei sollten die Vorgabewerte fir
verschiedene Datenfelder eingegeben werden. Insbesondere die Auswahl des Regimes und der
Matrix ist wichtig, da in Abhéingigkeit davon die Komponenten im Menii bereitgestellt werden.
AnschlieBend sind die einzelnen Tabellenspalten den Datenbankfeldern zuzuordnen. Dazu ist
mit der Maus auf den Kopf der jeweiligen Tabellenspalte zu klicken. Es erscheint ein Popup-
Menii, aus dem die Datenbankfelder ausgewahlt werden konnen. Die verfiigbaren Komponenten

sind in dem Popup-Unterment Components aufgelistet.

Fir den Import sind die Felder Stations-ID (EB_SEQNO), Startzeit (DV_STARTTIME) und
Endzeit (DV_ENDTIME) erforderlich. Ist keine Spalte mit der Stations-ID vorhanden, muss
eine Vorgabestation (Listenfeld Station) ausgewdhlt und der Steuerknopf Station aktiviert

werden. Weitere Angaben, die vorhanden sein miissen, sind:

Projektbezeichnung (Listenfeld Project)
Instrumentengruppe (Listenfeld Group)
Instrumententyp (Listenfeld Instr. type)
Instrumentenname (Listenfeld Instrument)

Bei der Auswahl ist zu beachten, dass die gewdhlten Angaben denen vorhandener Datasets
entsprechen, damit die Importdaten auch diesen Datasets zugeordnet werden. Daten mit
gleichem Projektnamen, gleicher Station, gleicher Komponente, jedoch unterschiedlicher
Instrumentenzuordnung werden in unterschiedliche Datasets geschrieben, und sind damit nicht

als ein Dataset auswertbar.
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Log-Datei ein/aus

B8R 2472

Ubertragung starten
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Bild 12: Import CSV-Dateien

Bevor die Daten in die Datenbank tbertragen werden, sind alle Zeilen zu loschen, die keine
giiltigen Messdaten enthalten. Das betrifft insbesondere die Kopfzeilen. Weiterhin ist zu
beachten, dass alle getitigten Anderungen nicht in die Ausgangsdatei zuriick geschricben
werden, sondern nur temporiren Charakter haben! Schlieflich ist der Faktor fiir die Substitution
von Messungen unterhalb der Nachweis- bzw. Bestimmungsgrenze zu kontrollieren bzw.

anzupassen. Voreingestellt wurde dieser Faktor mit dem Wert 0.5.

Anschliefend ist mit der Schaltfliche Ubertragung starten die Ubertragung der Messwertdaten
in die Datenbank zu starten. Die erfolgten Anderungen innerhalb der Datenbank und eventuelle
Fehler konnen in der Logdatei, die mit der Schaltfliche Log-Datei ein/aus angezeigt wird,
eingesechen werden. Im allgemeinen sollte anschliefend die Log-Datei geldscht werden

(Bestitigung der Abfrage beim erneuten Anklicken der Schaltfliche Log-Datei ein/aus).
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C 3.2. Menii Reports

C321 Components

Uber das Fenster Components lassen sich die Messwerte von bis zu zehn Komponenten fiir eine
Station als Liniendiagramm grafisch darstellen. Es kénnen jeweils nur Komponenten einer

Regime/Matrix-Kombination parallel dargestellt werden.

Neben der Auswahl der Station und der Komponenten ist die Vorgabe eines bestimmten

Zeitintervalls erforderlich.

Heabroam

Bild 13: Auswahl der Daten fiir Diagrammdarstellung
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Bild 14: Diagramm fiir eine Station und mehrere Komponenten

Die Grafiken koénnen gedruckt, als WMF-Datei gespeichert und als WMF-Datei in die

Zwischenlage kopiert werden.

Bei der Ausgabe auf einen Monocolor-Drucker (schwarz-weil) kann mit der Schaltfldche
Farbdruck ein/aus die farbige Darstellung der Reihen unterdriickt werden. Um eine
Unterscheidung der Linien im Ausdruck zu realisieren, empfiehlt es sich, iber den
Diagrammeditor die Punktdarstellung fiir die Linien-Reihen einzuschalten und fiir jede Reihe
eine andere Punktart zu wihlen. Alternativ ist auch die Wahl unterschiedlicher Linienstile
moglich, die jedoch auf einigen Druckern — je nach verwendetem Druckertreiber - nicht richtig
wiedergegeben werden. Bei Problemen empfiehlt sich der Einsatz von aktuellen

Druckertreibern.

Mit der Schaltfliche Sraristics werden die Haufigkeitsverteilung sowie wichtige Perzentile der
Daten aufgerufen. Die Anzahl der Klassen, die Klassenbreite sowie das Klassenminimum kann

frei festgelegt werden:
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Bild 15: Statistische Angaben zu den ausgewéhlten Daten Teil 1

Klickt man auf Continue, wird ein Excel-konformes Arbeitsblatt aufgerufen, welches neben den

Messwerten selbst die Haufigkeitsverteilung sowie folgende deskriptive Kennwerte beinhaltet:

Minimum

Maximum

Arithmetisches Mittel

Geometrisches Mittel, d.h. n-te Wurzel des Produkts der n Messwerte

Empirische absolute Varianz

Empirische relative Varianz

Empirische p-Quantile (Perzentile) fiir p=2%, 3%, 3%, 25%, 50%, 90%, 95%, 97%,
98%

Bild 16: Statistische Angaben zu den ausgewahlten Daten Teil 2
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Cc322 Stations

Analog zur grafischen Darstellung einer Station mit maximal 10 Komponenten werden mit
diesem Meniipunkt dic Messwerte einer Komponente fiir maximal 10 Stationen grafisch

dargestellt.
C 323 Components & 4 stations
Das Menii Reports/Components & 4 stations erméglicht die Darstellung von  vier unter-

schiedlichen Stationen fiir eine gemeinsame Menge von Komponenten in vier Diagrammen.

Das Diagramm 1 (Station 1) ist immer aktiviert.

gt o

Bild 17: Auswahl der Daten fiir die Diagrammansicht
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Bild 18: Diagrammansicht

Die Aktivierung der einzelnen Diagramme erfolgt durch Aktivieren des zugeordneten

Steuerknopfes.
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C 3.3. Menii Calculate

Das Menii Calculate gestattet die Aggregierung von nichtadjustierten Tages- und
Monatsfrachten, die Adjustierung der Werte sowie die Durchfilhrung von Trendanalysen. Die
Berechnung nichtadjustierter Frachtwerte erfolgt im Menit Calculate ~ Make database.
Gleichzeitig dient dieses Menii zur Erstellung einer Reihe von temporiren Datenbanktabellen,
welche wiederum die Grundlage der Adjustierung und Trendanalyse darstellen. Adjustierung

und Trendanalyse erfolgen dann im Ment Calculate / Adjustment.

C33.1. Moake database

In diesem Menii wird die Auswahl der Komponenten, des Zeitraumes, der Station und der

zeitlichen Auflésung vorgenommen. Die Komponenten sind zu unterscheiden in:

e Basisgrofie (Base value), in der Regel die Durchflussmenge.

o Adjustierungsfaktoren (Adjust components) fiir die weitere Verarbeitung in freien
Berechnungsformeln der Trendberechnung, z.B. ebenfalls die Durchflussmenge. Die
Eintragung der Adjustierungsfaktoren ist optional und nur erforderlich, wenn eine
Adjustierung vorgenommen werden soll.

o Eintragsparameter, fir welche die Frachten (Loads) ermittelt werden sollen. Das
Programm gestattet die Auswahl mehrerer Parameter, jedoch ist es fur eine detaillierte
statistische Analyse ratsam, nur einen Parameter einzubezichen. So erfolgt die
Residualanalyse aus Speicherplatzgrinden nur fir den ersten der eingetragenen

Parameter.

Nach Eintragung dieser Werte benétigt man noch den Anfangs- und Endzeitpunkt fur die
Berechnungen sowie die zeitliche Auflosung, auf welche die Frachten umgerechnet werden
sollen. Schlieflich sind unter Base mean die langjahrigen Monatsmittel der Durchflusswerte
verfiigbar. Voraussetzung ist, dass die Daten in die Tabelle MV_MeanValue eingetragen
wurden. Fehlen diese Werte, wird beim Offnen des Formulars und beim Wechsel der

Messstation eine Fehlermeldung ausgegeben.
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Nach dem Offnen des Fensters sind die Einstellungen eingetragen, die beim letzten Schliefen
des Fensters eingestellt waren. Andere bereits verfligbare Selektionen kénnen iiber das
Listenfenster abgerufen werden. Es ist zu beachten, dass beim Wechsel der Angaben im unteren
Teil des Fenster (Stationsname, Adjustierungsfaktoren usw.) keine Anderung des
Selektionsnamens vorgenommen wird. Es kann also vorkommen, dass zum Beispiel eine
vorhandene Selektion Lobith Cd im Listenfenster sichtbar ist und die Auswahl fiirr Herbrum mit

der Komponente Pb vorgenommen wird.

Bild 19: Auswahl der Daten fiir die Aggregierung

Nach der Auswahl der Basisgrofe, der Frachtkomponenten und gegebenenfalls der
Adjustierungsfaktoren werden durch Driicken der Schaltfliche Make Database drei Tabellen
erstellt, in denen die verfiigbaren Werte in die vorgegebene zeitliche Auflosung aggregiert

werden.

Nachvollziehen lassen sich die Umrechnungen anhand der Tabellen Multi components, Base
components und Time resolution. Die Tabelle Multi components enthélt die Originaldaten der
Konzentrationen, die fiir die Adjustierungsfaktoren und die Berechnung der Frachten
erforderlich sind. In Base components sind die auf die zeitliche Auflésung der Basiskomponente
aggregierten Konzentrationswerte eingetragen. Time resolution enthalt die endgiiltigen, tage-

oder monatsweise aggregierten Werte (Basiskomponenten, Frachten, Adjustierungsfaktoren).
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Da das Fehlen von Durchflusswerten (base) oder dem langjdhrigen Monatsmittel des
Durchflusses (base mean) in den weiteren Adjustierungsberechnungen Fehler verursachen kann,

wird mit einer Warnung darauf hingewiesen:

Bei fehlenden Werten ist die Funktion Compress fir die Adjustierung im Menu
Calculate/Adjustment zu benutzen, um nur jene Messungen zu beriicksichtigen, bei denen

sowohl der Durchflusswert als auch der Konzentrationswert vorliegt.

Ist die Berechnung beendet, miissen die Ergebnisse fiir die weitere Bearbeitung in einer
Selektion gespeichert werden. Das erfolgt entweder mit der Schaltflache Save components oder
beim Schliefen des Fenster durch Bestatigung der Abfrage Last selection save. Wird eine
emeute Berechnung mittels Make database vorgenommen, ohne dass die Ergebnisse
gespeichert sind, sind vorhergehenden Daten nicht mehr verfiigbar. Nicht mehr erforderliche

Selektionen kénnen mit der Schaltfliche Delete geldscht werden.

Nach Abschluss der Berechnungen steht unter Annual Mean die Tabelle der ermittelten

Jahreswerte bereit.



Dokumentation RTrend V. 2.0 C29

Bild 20: Tabelle Annual mean

In der zweiten Spalte dieser Tabelle ist die fiir das jeweilige Jahr ermittelte durchschnittliche
Durchflussmenge eingetragen. Im Unterschied dazu enthalt die dritte Spalte die
durchschnittliche Durchflussmenge jener Tage des Jahres, an denen Konzentrationsmessungen
vorgenommen wurden. Die durch Mittelung des Produkts der Konzentrationswerte mit den
Durchflusswerten berechnete Jahresfracht ist in der Spalte Mean eingetragen, wahrend in der
Spalte OSPARLoad die gemaB der OSPAR-Formel ermittelte Fracht dargestellt ist. Diese
beinhaltet die beziiglich der gesamten Durchflussmenge des Jahres gewichtete Fracht. In der
letzten Spalte Flow corrected ist die Fracht auf das langjdhrige Mittel (Base mean - Werte) der

Durchflussmenge umgerechnet.
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C3.3.2.  Adjustment

Dieses Menii dient zur Adjustierung und Trendberechnung der Jahresfrachten anhand einer
Reihe unterschiedlicher Verfahren. Nach Offnen des Meniis hat das Fenster etwa die folgende
Gestalt:

Bild 21: Festlegung der Methode und der Parameter fiir die Adjustierung

Im vorliegenden Fall wurde die Meniiseite Local regression aktiviert, womit die Methoden L1,
L2, L3 und L4 realisiert werden koénnen. Die hierfiir beschriebene Vorgehensweise gilt in
ahnlicher Weise jedoch auch fiir die drei anderen Meniiseiten, so dass auf eine Darstellung im

Detail verzichtet werden kann.

Bevor eine Berechnung durchgefithrt werden kann, sind zundchst die Formeln fiir die
Adjustierungsfaktoren festzulegen. Hierzu klickt man auf Edit formulas, um eine Ubersicht der

verfiigbaren Formeln sichtbar zu machen:
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Bild 22: Auswahl Formeln und Aufruf Formeleditor

Die Formeln sind in einer Datenbank gespeichert und lassen sich hinzufiigen, 16schen und

bearbeiten. Klickt man auf die Schaltfliche +, 6ffnet sich ein Formelgenerator:

Bild 23. Formelgenerator

Mit diesem Formelgenerator lassen sich schrittweise auch sehr komplexe Formeln realisieren.

So sind einfache arithmetische Operationen, trigonometrische Operationen und Lag-
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Operationen moglich. Letztere erlauben die Einbeziehung verzégerter Effekte, wie sie bei
Methode L2, L3 und L4 Anwendung finden.

Bei der Erstellung der Formeln ist zu beachten, dass fiir eine Adjustierung neben jeder Formel,
welche die Durchflussmenge enthilt, auch eine gleichartige Formel zu erstellen ist, welche
anstelle des aktuellen Durchflusses das langjihrige Monatsmittel beinhaltet. Auf letzteres kann
iiber das Feld Base mean zugegriffen werden. Als Beispiel sei hier die fur die Methode L1
benétigte Formel genannt. Sie lautet — je nach Bezeichnung des Durchflusses in der Datenbank
(Q oder Qdaily) -,,1/0* oder ,,1/Qdaily”. Die entsprechende Referenzformel fiir das langjéhrige
Monatsmittel lautet ,,1/Base mean*. Es sei darauf verwiesen, dass die Verwendung der Formeln
umfassende Kenntnisse hinsichtlich ihrer statistischen Wirksamkeit voraussetzt. So kommt es
bei fehlerhafter Eingabe von Formeln oder im Falle falscher Festlegungen der Datenmenge

leicht zu einer Fehlermeldung des Programms.

Zur Berechnung wird im folgenden Schritt die Datenmenge, die bearbeitet werden soll,
ausgewdhlt. Dies betrifft jene Tabellen, die unter dem Meniipunkt Make database erstellt und
unter einem speziellen Namen gespeichert wurden. Die Auswahl erfolgt iiber das Listenfenster
Component selection im oberen Bereich des Fensters, das die Namen aller verfiigbaren
Datenmengen enthilt. Zur Information werden neben dem Listenfenster die Station und der

Zeitraum, die dieser Datenmenge zugrunde liegen, angezeigt.

Die fiir die Adjustierung benétigten Formeln werden in die beiden Spalten Formulas Load
estimated und Formulas load mean eingetragen. Fiir verschiedene Methoden wurde bereits ein
Formelsatz vorgegeben, so dass dieser nur noch ausgewahlt werden muss. Beispielsweise sind
fiir die Methode L1 die Formeln L/ und LIref zu aktivieren. In der ersten Spalte Formulas Load
estimated ist die Formel L/ auszuwéhlen, wéhrend in der zweiten Spalte Formulas Load mean
die Formel L/ref ausgewihlt wird. Die Adjustierungsformeln lassen sich in analoger Weise
auch in den iibrigen Meniiseiten Stalnacke mod., Spline und Hebbel eintragen. Allerdings
sollten bei diesen Meniiseiten nicht mehr als jeweils zwei Formeln eingesetzt werden. Fiir

Spline ist aus prinzipiellen Griinden nur eine Formel maéglich.

Mit der Schaltfliche Calculate werden die Werte fiir die gegebenen Formeln berechnet und in
die Tabelle TIMERESOLUTION.DB eingetragen. Die Anzeige dieser Tabelle findet man auf
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der Registerseite Result tables/charts. Zwingend erforderlich ist der Aufruf von Calculate

jedoch nicht.

Im néchsten Schritt ist die Form der Adjustierung (multiplikativ oder additiv) sowie die den
Formeln zugrundeliegende abhéngige Variable festzulegen. SchlieBlich ist die Fensterbreite fiir
die jeweils zu beriicksichtigenden Daten auszuwdhlen. Sollen die Berechnungen jeweils auf
Basis eines laufenden Datenfensters durchgefithrt werden, welches die Daten eines Zeitraumes
von 7 Jahren umfasst, wird bei Monatsdaten der Wert 85 eingetragen, bei 2-wochigen Daten der
Wert 183.

Die Adjustierung wird gestartet durch Start adjustment. Daraufhin 6ffnet sich zunéchst ein
Fenster, in welchem die Anzahl der Trend- und Saisonparameter festgelegt werden muss. Fir
die Methoden L1, L2 und L4 beldsst man beide Variablen p und q auf dem Wert ,.2*. Es muss

nur die Schaltfliche OK angeklickt werden, um die Berechnung fortzusetzen.

Fir die Methoden L3 (ohne Saisonmodellierung) beldsst man die Variable p auf dem Wert ,,2°

und setzt die Variable q auf ,,0%.

Wenn in einem der zur Berechnung herangezogenen Datenfelder ein Wert fehlt oder wenn eine
statistisch nicht zuldssige Formel verwendet wurde, erfolgt eine Fehlermeldung. Sofern Werte
fehlen, kann die Option Compress zur Eliminierung all jener Datensitze verwendet werden, in
denen Werte fehlen. Bildschirmansichten fir die verschiedenen Methoden sind in Anlage 3

dargestellt.

Die Ergebnisse der Trendabschitzung sind auf der Seite Result Tables/chart in Form von
Tabellen  darstellbar. Die Darstellung einfacher Diagramme der Ergebnisse jeweils einer
Adjustierungsmethode ist tber ein manuell zu steuerndes Diagrammmodul mdéglich. Zur
Erstellung professioneller Présentationsgrafiken ist die Diagrammfunktion allerdings nicht
geeignet, zumal es aus Grinden der Datenbankarchitektur nicht moglich ist, mehrere

Adjustierungsmethoden auf demselben Diagramm anzuzeigen.
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10081962 - 2396000 2156400 3055.501 15830715 456,233
07.081382 © 1745000 3141000 24313 2677485 456033

04101982 05101982~ 1440.000; 1564,000 2032,534 1958088 456,233
01.11.1362 02111982 © 22420000 3139800 3197649 2598035 456,233
29.11.1362 30.11.1982  2181.000.  1962,900 2770232 1666.185 456,233

27121382 28121982 53530000 5353000 5280510 2982065 456233
24011383 25011383 3328000, 3322,000 2622783 2946413 -456233°

Bild 24: Ergebnistabellen

Die Auswahl der Tabellen erfolgt iiber ein Listenfenster. Mit der Schaltfliche Report kénnen
die Ijaten in einem speziellen Report ausgegeben werden. Passt das Ergebnis nicht auf ein Blatt
A4 quer, erscheint die Fehlermeldung ,,Tabellenzeilen zu lang™. In diesem Fall missen die
einzelnen Spalten manuell so verkleinert werden, bis eine Ausgabe moglich ist. Die Daten der
jeweils angezeigten Tabelle konnen in einem einfachen Diagramm dargestellt werden. Hierzu

ist die Schaltflache Diagramm zu aktivieren.
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Kopie in
Zwischenablage

Diagrammeditor

q LoadNH4NAdjustedLoad

LoadINH4NIFAIZIInfl
Load|MH4NIFAISIINfl
LoadINH4NIfAI4In{
Load|NHA4NIA)S(Inf
LoadINH4NIFAIBIInfl
LoadINH4NIFAIZIInf

30.061955 -01.07.1955

Bild 25: Auswahl Reihen fiir Diagramm

Durch Anklicken auf die Schaltfliche Reihen wird ein Dialogfenster zur Auswahl der
anzuzeigenden Reihen gedffnet. Im Fenster Source markiert man die gewiinschten Datensatze
und klickt auf den nach rechts zeigenden Pfeil. Dadurch werden die Spalten in das Fenster
Destination beférdert. Der in der obersten Zeile dieses Fensters befindliche Datensatz wird auf
der .x-Achse™ abgebildet, wihrend die tbrigen Datensitze auf der .y-Achse™ dargestellt
werden. Fiir eine Darstellung im Zeitablauf ist daher — wie im Bild — als erster Datensatz
STARTTIME auszuwdhlen. Mit einer Reihe weiterer Schaltflichen konnen die Reihen
insgesamt eingestellt werden (Umschaltung in Schwarz-WeiB-Darstellung, Liniendiagramm /

Balkendiagramm).

Nach Abschluss der Berechnungen lassen sich die Ergebnisse der Residualanalyse durch
Anklicken der Schaltfliche Residual analysis sichtbar machen, wahrend die auf Jahresdaten
basierende Trendanalyse durch Anklicken der Schaltfliche Analysis of year results aktiviert

wird.
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Anlage 2: Programmstruktur des Programmes RTrend

Das Programm ist in folgende Einheiten aufgeteilt:

About.pas
AdjustAndTablesRiv.pas
Adjustierung_FormularRiv.pas
Adressen.pas
CancelDialog.pas
ComponentCombinationRiver.pas
ConvertError.pas
DataBase _Tool.pas
Descript.pas
dmlInstruments.pas
DM_Components.pas
DM_DataValue.pas
DM_MainTable.pas
EditComponents.pas
EditConverts.pas
EditDataset.pas
EditFormeln.pas
EditInstruments.pas
EditMainTables.pas
EditMeanValues.pas
EditOrganiType.pas
Einstellungen.pas
EvalFormula.pas
excel.pas

ExcelForm.pas
Exceltabs.pas

filter2.pas
Formelgenerator.pas
FUNKTIO.DLL
GeneralMessage.pas

Grid.pas

Histogramm1.pas
Import_Access.pas
Import_ExcelEintrag.pas
Import_ExcelMean.pas
Main.pas

MakeDB pas

Makedb1 .pas
MakeDS_Combination pas
MakelnstrTypeDB.pas
nsUtils.pas
Progress.dfm
Progress.pas
QD_Matrizen.pas
QR2CONST.PAS
QRGridFormular.dfim
QRGridFormular.pas
Select4Stations.pas
SelectComponent! .pas
SelectMulti.pas
SelectStation.pas
SelectStationl .pas
SelectStationQR1.pas
SplineAdjustNeu.pas
StatusTableScan.PAS
TableOperation.pas
trend.inc

Trend01.vts
Trend02.vts
Trend03.vts
Trends_01_1.vts

VersionsInfo.pas

Anlage 1
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Anlage 3: Screenshots fiir die verschiedenen Adjustierungsmethoden

Auf den folgenden Seiten sind die Menieinstellungen fir die verschiedenen
Adjustierungsmethoden dargestellt. Bei allen Methoden ist die Festlegung der Intervalllinge
zu beachten, die sich nach der zeitlichen Auflésung der vorliegenden Daten richtet. Wenn
zum Beispiel gemdfl Methode L1 ein Zeitfenster von 7 Jahren verwendet wird, entspricht
dies bei Monatsdaten einer Intervalllinge von 7x12 + 1 = 85, und bet Zweiwochenwerten

einer Intervalllinge von 7x26 + 1 = 183.

Weiterhin zu beachten ist die Moglichkeit, dass fir alle Methoden ein Limit fur den
Adjustierungsfaktor gemdB Abschnitt 5.11 eingetragen werden kann (correct load). Dieses

Limit ist frei wihlbar, und in den Screenshots wurde der Wert 100 verwendet.
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Lineare Regression mit Saison (Methode L1)

Start reading input tables !

545 data records found |

4B1 time intervals will be processed !
Start writing mutput tablas |
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Lineare Regression mit Saison und verzégertem Durchflusseffekt (Methode L2)

Start reading input tables |
1065 data records found |
981 time intervals will be processed !
Start writing output tables |
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Lineare Regression mit Temperatur und verzogertem Durchflusseffekt (Methode L3)

Start reading input tables ! {
1085 data records found |
981 time intervals will be processed |
Start writing mutput tablss |
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Lineare Regression mit Saison, Temperatur und verzogertem Durchflusseffekt (Methode L4)

C42

Anlage 3

obith, NH 3 dadu

TTOTT YT T DT TS T
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Anwendung des Schétzverfahrens von Hebbel (Methode H)

C4

Anlage 3

Sigma™2: BE-
Trace of matris
Sigma“2: BE-20
Trace of matris w . 11,83360451
Sigma™2: BE-20
Trace af matris w: 11,8336045€:
Sigma™2: 7,5E-20 g
Trace of matrix w: 12,08530354
Sigma”2: 7,5E-20

Trace of matrix w - 12,08530354

Sigma muss so festgelegt
werden, dass die vorgegebene
Zahl der 12 Freiheitsgrade
(trace of matrix) anndhernd
erreicht wird. Solange dieses
Kriterium noch nicht erfullt
ist, ist auf Abbrechen zu
klicken und ein neuer Wert zu
wéhlen. Je kleiner Sigma
gewdhlt wird, desto grofer ist

die Zahl der Freiheitsgrade.
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Nichtparametrische Gléattung nach Stalnacke (Methode N):

Processing group 40!
Evaluating vector Beta far group 40!

Prazessirg group 411
Evaluating vectar Beta for group 411

Processing group 42!
Evaluating vector Beta for group 42!

Start writing autputtable |

Bei Methode N miissen die Daten monatlich vorliegen. Dies setzt voraus, dass im Gegensatz zu allen
anderen Methoden bei der Erstellung der tempordren Datenbasis mittels Make Database die Option

monthly anstelle von daily zu verwenden ist.
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Schatzung mittels Splines (Methode S1)

Der Parameter Lambda sollte (durch systematisches Probieren) so festgelegt werden, dass die Spur der

Glattungsmatrix den Wert 4 annimmt.
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Schitzung mittels lokaler Splines (Methode S2)

Der Parameter Lambda sollte (durch systematisches Probieren) so festgelegt werden, dass die Spur der
Glattungsmatrix den Wert 4 annimmt. Die Intervalllinge, ausgedriickt in der Anzahl
aufeinanderfolgender Messzeitpunkte, ist so festzulegen, dass sich ein Zeitraum von 3 Jahren ergibt.

Bei 2-wochigen Messungen und 26 Messungen pro Jahr ergibt sich somit eine Intervalllange von 78.




