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Einleitung



Nach Jahrzehnten, in denen die Ozeanographie ihre Daten ausschliefslich von schiffge-
stiitzten Untersuchungen gewann, ertffnete das Zeitalter der Raumfahrt génzlich neue
Erfassungsmethoden. 1978 gelang der NASA mit dem Coastal Zone Color Scanner CZCS
der Startschuss zur Satelliten gestiitzte Meeresforschung. Diese und nachfolgende Missio-
nen, wie z.B. SeaWiFS (Sea-viewing Wide Field-of-view Sensor) und MODIS (Moderate
Resolution Imaging Spectroradiometer), schufen und schaffen ausgedehnte Datenbasen
iiber den Zustand der Weltmeere (vgl. Bissett u.a. (2001) und IOCCG (2007)).

Die riesigen Areale der Meere und Ozeane konnten mit Hilfe der Satellitentechnik zum
ersten Mal rdumlich flichendeckend und, z.B. in Gebieten von der Grofe der Nordsee,
anndhernd gleichzeitig betrachtet werden. Die Strukturen aus Wirbeln und Wirbelstra-
fsen (entstanden aus Schwebstoffen oder Gelbstoffen in Flussausstromungen) sowie die
Phytoplanktonbliiten im Golfstrom wurden zum ersten Mal fiir das menschliche Auge im
grofen Zusammenhang sichtbar.

Mit MERIS an Bord des Umweltsatelliten ENVISAT brachte im Mé&rz 2002 auch die
Européische Weltraumbehorde, ESA, ein bildgebendes Spektrometer zur Erfassung der
Wasserfarbe in die Umlaufbahn.

Die verbreitete englische Bezeichnung ocean colour fir diese Art der Satellitenozea-
nographie ist programmatisch zu verstehen: aus der Farbe des Meeres, d.h. dem sicht-
baren Spektrum des vom Wasser zuriickgestreuten Sonnenlichtes, werden die inhérenten
optischen Eigenschaften - also die Streu- und Absorptionseigenschaften - des Wassers
berechnet und daraus die wesentlichen Inhaltsstoffe (bzw. Stoffgruppen) abgeleitet. Seit
Beginn dieser Satellitenmissionen gehort die Chlorophyll- bzw. Phytoplanktonkonzentra-
tion zu diesen Inhaltsstoffen. Als Basis des Nahrungsnetzes der Meere kommt dem Pri-
méarproduzent Phytoplankton gréfite 6kologische Bedeutung zu. Es kann durch anomale
Bliitenbildung aber auch als Indikator fiir Klimaprozesse oder anthropogene Einfliisse in
den Meeren dienen.

Auf dem Weg der Auswertung, beginnend bei den Spektren zuriick gestreuten Lichtes
im sichtbaren Wellenldngenbereich bis zur Bestimmung und Bewertung eines Produktes
“Chlorophyllkonzentration” als Stellvertreter fiir das vorhandene Phytoplankton, sind
allerdings einige Hindernisse zu {iberwinden:

Der Hauptanteil des Fernerkundungssignals besteht aus dem zuriick gestreuten Licht
der Atmosphére. Nur etwa 10% der am Satelliten registrierten Intensitéit stammt tatsach-
lich aus dem Wasser und transportiert die gewiinschte spektrale Information iiber dessen
optisch wirksame Inhaltsstoffe, sodass eine genaue Atmosphérenkorrektur erfolgen muss.
In kiistennahen Gebieten ergibt sich dariiber hinaus eine weitere Schwierigkeit. Hier ist
die Konzentration des Phytoplanktons nicht allein ausschlaggebend fiir die Wasserfarbe,
sondern es kommen weitere Substanzen hinzu, die in der Regel zu drei optisch wirksa-
men Komponenten zusammengefasst werden: Phytoplankton, Schwebstoff und Gelbstoff.
Gerade die Kiistenregionen sind aber wegen ihrer enormen ¢kologischen Bedeutung als
Kinderstube vieler Meeresorganismen Bestandteil zahlreicher Beobachtungsprogramme.
Gleichzeitig wird hier der anthropogene Einfluss direkt spiirbar. Satellitendaten werden
hier z.B. zur Frithwarnung vor toxischen Algenbliiten herangezogen.

Wenn aus einer Kombination von Wasserinhaltsstoffkonzentrationen das erwartete mo-
dellierte mit dem tatséchlich registrierten Reflektanzspektrum in Einklang gebracht wer-



den kann und die Genauigkeit der abgeleiteten Chlorophyllkonzentration hinreichend
erscheint, dann konnen folgende Fragestellungen untersucht werden:

e Wie entwickelt sich die Phytoplanktonverteilung im Jahresgang?

e Welche Einflussgrofsen bestimmen die rdumliche und zeitliche Verteilung des Phy-
toplanktons?

e Lassen sich Unterschiede in der Dynamik zwischen einzelnen Jahren feststellen und
wie sind sie zu erkldren?

Der Satellitendatensatz verspricht Antworten auf Fragestellungen, die sonst nur an Oko-
systemmodelle gestellt werden. Konkret steht zu Beginn dieser Arbeit die Frage, ob
die Satellitendaten hinreichende Genauigkeit besitzen, um neben interannualer Variation
einen Trend festmachen zu konnen, der auf Einfliisse einer globalen klimatischen Verén-
derung zurtickgeht. Dazu sollen verschiedene Einflussgrofsen anhand weitere Datensétze
hinzugezogen werden (vgl. Diagramm auf Seite 7).

Nach und nach habe ich die Fragestellung modifiziert. Neben der zu erwartenden Un-
vollstdndigkeit der Zeitreihen konnte ich einen systematischer Fehler im Chlorophyllpro-
dukt entdecken, dessen genaue Charakterisierung vor der Auswertung notwendig war.

Die Zeitreihenanalyse wird vorrangig durch die Wolkenbedeckung und die damit einher-
gehende Liickenhaftigkeit des Datensatzes bzw. seine qualitative Minderung erschwert.

Wolken hindern das Spektrometer daran, die Wasseroberfliche im sichtbaren Spek-
tralbereich beobachten zu kénnen. Die optischen Charakteristika der Inhaltsstoffe sind
jedoch ausschliefslich im sichtbaren Spektralbereich zugénglich, da nur hier das Wasser
hinreichend transparent ist.

Im Gebiet der Nordsee sind haufig grofe Wolkenbander zu finden, die weite Bereiche der
Wasserfliche bedecken. Um eine moglichst vollstdndige Zeitreihe aufstellen zu konnen, ist
daher der Einsatz von geostatistischen Schatzwertverfahren zu bedenken. Unter welchen
Annahmen ist die Erhaltung der rdumlichen Strukturen bei Ergénzung mit Schatzwerten
zu erwarten?

Letztlich habe ich die folgende Fragestellung bearbeitet, die sich auch im Aufbau dieser
Arbeit widerspiegelt:

e Wie ldsst sich der systematische Fehler charakterisieren und wo ist seine Quelle zu
suchen?

e Welche Beobachtungen lassen sich trotz der bekannten Unsicherheit in den Daten
beziiglich der rdumlichen Dynamik machen?

e Mit welchen Fehlern ist bei der Vervollstindigung der Datensétze durch Schétz-
werte zu rechnen und welchen Einfluss haben verschiedene Schitzmethoden?

e Wie lassen sich die Strukturen fehlender Daten quantifizieren und wie hingen die
Fehler der Schitzwerte von ihnen ab?



e Welche Aussagen lassen sich trotz des systematischen Fehlers beziiglich der Dyna-
mik rdumlicher und zeitlicher Strukturen treffen bzw. wie lassen sie sich quantifi-
zieren?

Diese und andere Fragen sollen im Folgenden entwickelt und beantwortet werden.

Der erste Teil (Teil I) leitet ein, wie in der Satellitenozeanographie und speziell bei
dem Spektrometer MERIS auf ENVISAT die Daten erhoben werden (Kapitel 1). In
einem kurzen Abriss werden ozeanographische Aspekte des Untersuchungsraumes, der
Nordsee, vorgestellt (Kapitel 2). Dazu gehort auch ein kurzer Einblick in die biologischen
Prozesse des Phytoplanktons dieser Region. Aus in situ Beobachtungen und Okosystem-
modellierungen ist vieles {iber seine Zusammensetzung, jahreszeitliche Sukzession und
iiber seine optische Eigenschaften (Kapitel 3) bekannt.

Eine Charakterisierung der Satellitendaten erfolgt im zweiten Teil (Teil II). Welche
Hilfsmittel generell zur Aufbereitung der Daten verwendet werden (Kapitel 4), wird
ebenso dokumentiert, wie einige spezielle Eigenschaften und im Rahmen dieser Arbeit
aufgedeckte systematische Fehler innerhalb des Datensatzes (Kapitel 5). Kapitel 6 soll
besondere Stérken und Schwéchen des Datensatzes qualitativ illustrieren, bevor quanti-
tative Bearbeitungsstrategien in nachfolgenden Teilen im Vordergrund stehen.

Der dritte Teil (Teil IIT) wendet sich verschiedenen Handhabungen von fehlenden Da-
tenpunkten zu. Die einfachste Methode, um rédumlich vollstdndige Karten zu erhalten,
bleibt die zeitliche Mittelung von Datenpunkten verschiedener Beobachtungstage (Kapi-
tel 7).

Um die hohe zeitliche Auflésung zu erhalten, empfiehlt sich allerdings die Berechnung
von geostatistischen Schétzwerten. Basierend auf den mathematischen Grundlagen der
Krigingmethode (Kapitel 8) werden verschiedene Techniken an einigen Beispielen erprobt
und anhand der Giite der Rekonstruktion bewertet. Viele der praktischen Uberlegungen
sind dabei unabhingig von der genauen Art der Daten, sie treffen fiir Satellitenprodukte
mit ihren vielen Datenpunkten allgemein zu. Wahrend Kapitel 9 sich hauptsachlich mit
dem Einfluss des Variogramms auf die Genauigkeit der Schitzwerte befasst, versucht
Kapitel 10 eine Quantifizierung der Fehler der Schétzwerte in Abhéngigkeit von der
Struktur der fehlenden Daten.

Von weiteren moglichen Schétzwertverfahren wird das Dateninterpolationsverfahren
DINEOF exemplarisch vorgestellt und mit den Krigingmethoden verglichen (Kapitel 12).

Die quantitative Untersuchung des Datensatzes mittels rdumlicher und zeitlicher Au-
tokorrelation bildet den methodischen Abschluss dieser Arbeit (Teil IV).



Teil |

Das MERIS-Chlorophyllprodukt -
Beschreibung der Daten und des
Untersuchungsraumes



Einleitung

Die Entwicklung der Satellitenozeanographie hat zum ersten Mal groffflachige, anndhernd
gleichzeitige Untersuchungen der oberflichennahen Wasserschichten ermoglicht. In ihnen
werden die Konzentrationen von denjenigen Wasserinhaltsstoffen ermittelt, die iiber die
Farbe des Wassers abgeleitet werden konnen. Seit jeher wird dabei ein Algen- oder Chlo-
rophyllprodukt bestimmt, um der herausragenden Stellung des Phytoplanktons im Meer
als primarer Nahrungsquelle und Basis aller hoheren Meeresorganismen gerecht zu wer-
den.

Einen Einblick, wie aus einer Spektrometermessung von MERIS das Produkt “Chloro-
phyllkonzentration” gewonnen wird, gibt das Kapitel 1.

Alle nachfolgenden Betrachtungen legen ihr Augenmerk auf Daten aus dem Gebiet der
Nordsee. Abhéngig von Fragestellung werden die Beispieldaten aus dem Gesamtgebiet
oder spezifischen Teilgebieten (Abschnitt 2.2) stammen.

Eine kurze physikalisch-ozeanographische Charakterisierung dieses Schelfmeeres (Ka-
pitel 2) soll mit den wichtigsten Phédnomenen beziiglich Bathymetrie, Wassermassen und
deren jahreszeitlicher Dynamik, wie z.B. der Schichtung, vertraut machen.

Kapitel 3 behandelt die biologischen Aspekte des Phytoplanktons in der Nordsee, d.h.
seine jahreszeitliche Wachstumsdynamik und die sie kontrollierenden Prozesse, wie Ein-
strahlung und Né&hrstoffe, sowie die charakteristische Artenzusammensetzung und ihre
Sukzession, wie sie in der Literatur beschrieben werden. Typische optische Eigenschaften
werden anhand artspezifischer Absorptionsspektren kurz erlautert.

Zur Meteorologie des Untersuchungsraumes sei lediglich auf die entsprechenden Uber-
sichten in der Literatur (z.B. Holligan u.a. (1989); Huthnance (1991); Lee (1980); Sie-
gismund und Schrum (2001)) verwiesen. Eine eingehende Beschéiftigung mit Grofen wie
Wind und Einstrahlung wird es im Rahmen dieser Arbeit nicht geben, auch wenn sie zur
kausalen Interpretation der auftretenden Phénomene sicherlich von grofster Bedeutung
sind.

Insbesondere der Wind besitzt einen hohen Einfluss auf die Strémung der oberen Was-
serschicht, die vom Satelliten hauptséchlich erfasst werden kann. Insbesondere die Ver-
langerung der Perioden starken Windes im Jahresgang (im Rahmen des globalen Klima-
wandels, vgl. Siegismund und Schrum (2001)) lassen den vertikal durchmischten Zustand
andauern und verhindern bzw. verzdgern die thermische Stabilisierung. Diese Verédnde-
rung des Wind- bzw. Schichtungsjahresganges hat Auswirkungen auf den Beginn und
die Auspriagung der Frithjahrsbliiten des Phytoplankton (vgl. Ruardij u.a. (1997)). In
zentral-nordostlichen Bereichen der Nordsee kann der Einfluss des Windes auf die herr-
schende Stromungssituation wesentlich ausschlaggebender sein als die Tiden.
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Die Ubersicht von Einflussgréken (vgl. Diagramm auf dieser Seite) verdeutlicht die
Komplexitat der Satellitenprodukte, die aus spektralen Beobachtungen abgeleitet werden
kénnen.

Insbesondere heifst dies, dass das abgeleitete Algenprodukt nicht absolut mit dem tat-
séchlichen Chlorophyllgehalt des Wassers gleichzusetzen ist. Dieser wire im besten Fall
eine Funktion sowohl im Raum, d.h. in der Fliche und der Tiefe, als auch in der Zeit.
Doch Aussagen iiber die Vertikalverteilung lassen sich mittels des Satellitenproduktes
nicht treffen, da dieses lediglich eine iiber die Sichttiefe gemittelte Grofse liefert. Abhén-
gig von weiteren Inhaltsstoffen variiert die Sichttiefe betrdchtlich zwischen etwa einem
halben Meter in den kiistennahen Gewéssern bis zu einigen Metern in der zentralen Nord-
see. Zu diesen Ambivalenzen innerhalb des zu messenden Objektes kommen des Weiteren
methodische und systematische Beschrankungen des Messprozesses selbst hinzu. So sind
die Messgeometrie und der Zeitpunkt der Messung durch die Lage der Satellitenumlauf-
bahn festgelegt und beschrianken die maximal mdgliche zeitliche und rdumliche Auflésung
der Messung.



1 Einfiihrung zur
Satellitenozeanographie

1.1 Das bildgebende Spektrometer MERIS an Bord von
ENVISAT

Gegeniiber allen durchfiihrbaren in situ Methoden haben Beobachtungen vom Satelliten
den Vorteil, dass die Nordsee innerhalb von vier Minuten anndhernd zeitgleich beprobt
werden kann.

Seit Méarz 2002 befindet sich der Umweltsatellit ENVISAT (Environmental Satellite)
zur Uberwachung von Klima, Ozeanen und Landflichen der Erde in polarer, sonnen-
synchroner Umlaufbahn. Dem bildgebenden Spektrometer MERIS (Medium Resolution
Imaging Spectrometer) fallen dabei Aufgaben der Meeres- und Kiistenforschung, des
Vegetationsmonitoring und der Atmosphirenforschung zu (ESA (2000)).!

MERIS verfiigt iiber fiinfzehn Spektralbénder, die innerhalb des reflektierten Sonnen-
spektrums (sichtbarer Spektralbereich, nahes Infrarot) zwischen 390 nm und 1040 nm
mit einer spektralen Breite zwischen 2.5 nm und 30 nm ausgewahlt werden konnen. Das
Instrument tastet die Erdoberfliche mit der so genannten “push-broom”-Methode ab.
Lineare CCD-Anordnungen sorgen fiir die rdumliche Abtastung in Richtung quer zur
Flugbahn, wahrend die Bewegung des Satelliten das flachige Bild ergibt. MERIS ist so
konstruiert worden, dass das Spektrometer jederzeit Daten der Erdoberfliche aufzeich-
nen kann, sollte die Beleuchtung ausreichend sein. Mit einem Blickfeld von 68.5° um den
Nadir {iberdeckt ein Schwad eine Breite von 1150 km. Das Blickfeld wird unterteilt von
fiinf gleichartigen Kameras aufgenommen. Die rdumliche Auflésung betrdagt 1040 m x
1200 m (reduzierte Auflosung), bzw. 260 m x 300 m (volle Aufésung). Nach 35 Tagen
wiederholt MERIS den Durchlauf der 501 méoglichen (relativen) Orbits. Die Nordsee wird
aus etwa 24 Orbits gesehen.

1.2 Begrifflichkeiten

Eine Reihe von Begriffen, die in der Satellitenozeanographie gepriagt worden sind und in
dieser Arbeit verwendet werden, sollen kurz erlautert werden.

Der Begriff des (relativen) Orbits bezeichnet jeweils die Flugbahn und ihre Abbildung
auf der Erdoberfliche von und bis zum dem Nordpol nichstgelegenen Punkt. Die Erd-
oberflache ist dabei in 501 Orbits aufgeteilt, die innerhalb von 35 Tagen durchlaufen
werden und sich danach exakt wiederholen.

lygl. Envisat-Homepage der ESA http://earth.esa.int/, dort unter instruments-> MERIS
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Ein Datentag beinhaltet alle Datenpunkte in einer definierten Region aus dem Satelli-
teniiberflug eines Tages. Da die Nordsee in der geographischen Lange nicht so ausgedehnt
ist, ist der Datentag hier (meist) gleichbedeutend mit dem einen Orbit, der das Untersu-
chungsgebiet zur Mittagszeit erfasst hat.

Aus dem Datensatz eines Orbits wird eine so genannte Szene ausgeschnitten, die ge-
rade den Untersuchungsraum abdeckt. Das Archiv von Szenen enthélt insbesondere jene
Ausschnitte aus Orbits, die den Punkt 54° N, 8° O in der Deutschen Bucht gesehen haben.

Satellitenprodukte kénnen in verschiedenen Bearbeitungsstufen vorliegen: ein Level 1-
Produkt ist ein georeferenziertes Radianzspektrum, wahrend unter einem Level 2- Produkt
jene abgeleiteten Grofen (nach der Atmosphéarenkorrektur) wie zum Beispiel Chlorophyll-
oder Schwebstoffkonzentration zu verstehen sind. Als Level 8 bezeichnet man weiterver-
arbeitete abgeleitete Grofsen z.B. ein Chlorophyllmonatsmittel.

Die Kombination von Atmosphérenkorrektur und biooptischem Modell zur pixelwei-
sen Ableitung der Level 2-Produkte aus den Level 1-Radianzen wird zusammenfassend
als Prozessor bezeichnet. Jede Weiterentwicklung der Prozessoren liefert neue Level 2-
Produkte, sodass die Datenbasis einer bestdndigen Neuberechnung und Veréanderung un-
terliegt.

1.3 MERIS Level 2-Produkte

Eine Berechnung der aus den Reflektanzen an der Wasseroberfliche (Level 2, nach Atmo-
sphérenkorrektur) abgeleiteten Produkte wie die Algenprodukte oder die Konzentration
von Schweb- und Gelbstoff, ist nicht Gegenstand dieser Arbeit. Die Prozessierung wird
deshalb an dieser Stelle nur schematisch beschrieben.?

Die einfache Atmosphérenkorrektur basiert fiir Wasser, dessen Farbe in erster Linie
durch den Chlorophyllgehalt bestimmt wird (so genanntes case 1-Wasser), auf der Beob-
achtung, dass Wasser im Infrarotbereich vollstdndig absorbiert und damit jegliches Signal
in den diskreten Biandern dieses Spektralbereiches durch Streuung in der Atmosphére zu-
stande kommen muss.

Wihrend einfache Chlorophyllalgorithmen (insbesondere fiir “griine” Gewésser im Sin-
ne von case 1-Wasser) nur auf die Verhéltnisse von Reflektanzen bei A = 440 nm (blau)
und A = 560 nm (griin), dem Absorptionsmaximum und -minimum des Pigments Chlo-
rophyll (Morel (1974); Morel und Prieur (1977)), zuriickgreifen, stiitzen sich komplexere
Prozessoren auf Neuronale Netze. Mit ihnen lassen sich insbesondere in Gewéssern, deren
Farbe nicht allein vom Chlorophyllgehalt bestimmt wird (case 2), aus den Informationen
des gesamten registrierten Spektrums die verschiedenen Inhaltsstoffe gleichzeitig abgelei-
ten.

Das Training eines Neuronalen Netzes setzt voraus, dass die optischen Eigenschaften
(hauptséchlich Streuung und Absorption) des Wassers und der Kombination verschiede-
ner Zusammensetzungen von Inhaltsstoffen durch Modelle addquat beschrieben werden
konnen. Die Wahl des Wertebereiches der Konzentrationen im Training und den zu ihren

2 Ausfithrliche Dokumentationen finden sich in den “Algorithm Theoretical Basis Documents”, vgl.
http://envisat.esa.int/instruments/meris/atbd /.
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Kombinationen gehérenden Spektren begrenzen die zuverléssig aus Messungen ableitba-
ren Konzentrationen. Gleichzeitig konnen gerade bei hohem Schwebstoffgehalt (starker
Streuung) die Spektren uneindeutig werden und eine weite Bandbreite an Chlorophyll-
konzentrationen zu kaum merklichen Verdnderungen im Spektrum fithren. Somit besitzt
z.B. die Chlorophyllkonzentration eine variable Genauigkeit, die von den iibrigen Was-
serinhaltsstoffen abhéngt.

Des Weiteren gehen die Modelle zur Beschreibung der Wassersaule von ihrer Homoge-
nitdt aus und beriicksichtigen nicht die Vertikalverteilung der Inhaltsstoffe. Gleichzeitig
wird die Sichttiefe - und damit der beprobte Wasserkorper, iiber dessen optische Eigen-
schaften das Satellitenprodukt eine Aussage trifft - in Abhéngigkeit von der Konzentrati-
on der Inhaltsstoffe stark rdumlich und zeitlich schwanken. In stark getriibten Gewéssern
mit hoher Absorption (vornehmlich durch Gelbstoff) wie z.B. den Kiistengebieten liegt
die Sichttiefe nur in der Grofsenordnung eines halben Meters, wihrend sie im offenen
Meer 10 m und mehr betragen kann.

Die Bestimmung der Wasserinhaltsstoffe anhand von Satellitendaten wird in der Lite-
ratur (Doerffer und Schiller (1997)) ausfiihrlich behandelt. Im Allgemeinen basieren die
biooptischen Modelle auf in situ Messungen der Streuspektren und der Laboranalyse von
Wasserproben auf die definierten Inhaltsstoffe, sodass eine empirische Abhingigkeit zwi-
schen den inhdrenten optischen Eigenschaften des Wassers wie Streu- und Absorptions-
koeffizient als Funktion der Wellenlénge zur (z.B.) Chlorophyllkonzentration hergestellt
werden kann (vgl. Abschnitt 1.3.2).

Die Daten sind sowohl in Level 1- als auch in Level 2-Form {iber ein Internet-Archiv
frei verfiigbhar.

1.3.1 Standardprozessor

Die Produkte (Level2) des Standardprozessors, die in dieser Arbeit berticksichtigt wer-
den, sind hauptséchlich die Algenprodukte algal 1 und algal 2. Ihre Bezeichnung leitet
sich von der optischen Einteilung der Wassermassen ab, deren Farbe von der Konzen-
tration an Phytoplankton und damit dem Chlorophyll ¢ dominiert wird (case 1-Wasser)
bzw. aus dem Zusammenspiel mehrerer Inhaltsstoffe wie streuenden Schwebstoffen (to-
tal_susp, total suspended matter, mineralische bzw. anorganische Komponenten wie z.B.
resuspendiertes Sediment) und absorbierenden Gelbstoffen (yellow subs, organische Ab-
bauprodukte der Phytoplanktons) entsteht (case 2-Wasser).

Eine Reihe von Qualitdtsmerkmalen (flags) werden fiir jeden Datenpunkt wéhrend
der Prozessierung iiberpriift und stehen auch danach zur Auswahl vertrauenswiirdiger
Datenpunkte zur Verfiigung. Die Auswahl wird hier beschrinkt auf Datenpunkte, die
iiber Wasser und durch die Beobachtungsgeometrie nicht im Bereich direkter Reflektion
an der Wasseroberflache (high glint) liegen. Ausgeschlossen werden des Weiteren alle
Datenpunkte, die als Wolken (cloud) oder Dunst (ice haze) identifiziert worden sind
oder bei deren Prozessierung nach der Atmosphérenkorrektur unzuléssige Spektren z.B.
mit negativen Reflektanzen auftreten (PCD_ 1 13). Des Weiteren kénnen Datenpunkte
erkannt werden, deren Spektren bei Prozessierung zu Konzentrationen von Wasserin-
haltsstoffen oder Aerosoldichten fiihren, die nicht im Trainingsdatensatz enthalten sind.
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Der Datensatz geht nicht nur auf eine Version des Standardprozessors zuriick, so-
dass die Homogenitdt der Produkte nur mit Einschrénkungen gewéhrleistet ist (vgl.
Abb. 1.1a).

Level 2-Daten der Jahre 2003 und 2004 sind mit MEGS-PC/7.4 berechnet worden, das
Jahr 2005 mit MEGS-PC/7.4.1 bzw. MERIS/4.10, das Jahr 2006 bis zum 7.Juni mit
MERIS/4.10, vom 8.Mai bis zum Ende des Jahres mit MERIS/5.02, die Jahre 2007,
2008 vollstéindig mit MERIS/5.02. Die Prozessorversionen und ihre Anderungen sind in
Report des MERIS-SPPA-Team (2008) dokumentiert.

Inkonsistenz zwischen den einzelnen Prozessoren und ihren Produkten ist zu erwarten.
Es wird empfohlen, bei Arbeiten basierend auf Level 2-Produkten immer den neusten
Prozessor zu verwenden.
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(a) Level 2-Produkte verschiedener Prozes- (b) Chlorophyllprodukt chi_conc des Re-
soren im Vergleich gionalprozessors von verschieden prozessier-

ten Level 1-Daten

Abb. 1.1: Level 2-Standardprodukt algal 2 von Prozessoren MEGS-PC/7.4 gegeniiber ME-
RIS/4.07, (a). Im Vergleich dazu unterscheidet sich das Level 2-Produkt chl conc des Re-
gionalprozessors basierend auf Level 1-Daten unterschiedlicher Prozessoren nur marginal, (b).
Datensatz vom 3. August 2004.

1.3.2 Regionalprozessor meris_c2r

Der Regionalprozessor (Doerffer und Schiller, 2007) ist ganz auf die Berechnung von
Wasserinhaltsstoffen in der Nordsee ausgerichtet, deren Wasser insbesondere in den Kii-
stenregionen in die Kategorie von case 2 fillt. Dabei sind die biooptischen Modelle speziell
anhand von in situ Beobachtungen aus dieser Region formuliert worden.?

Aus den Level 1-Produkten der Jahre 2003 bis 2008 lésst sich mit dem Regionalprozes-
sor ein konsistentes Algenprodukt ableiten. Die verbleibende Inkonsistenz durch verschie-
dene Level 1-Prozessierung (vgl. Abb. 1.1b) ist wesentlich geringer als diejenige zwischen

3¢2r steht fiir “case 2 regional”.
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Level 2-Algenprodukten unterschiedlicher Prozessoren (Abb. 1.1a), sodass sich die An-
nahme eines homogenen Datensatzes rechtfertigen ldsst.

Der Regionalprozessor bietet einige Verbesserung in Atmosphéren- und Glint-Korrektur.
Die Grenzen zwischen den fiinf Kameras, aus denen sich MERIS zusammensetzt, sind
hier wesentlich unscheinbarer (Abb. 1.2, vgl. spiter auch Abschnitt 5.5.1).

Die nachfolgenden Betrachtungen basieren hauptséichlich auf dem Chlorophyllprodukt
chl_conc, das als abgeleitetes Produkt aus der Absorption der Pigmente bestimmt wird
(vgl. Tabelle 1.1). Die empirische Beziehung

chl_conc [ug/l] =21 -a_pigh%

ist ein Teil des biooptischen Modells. Weitere wichtige Produkte sind z.B. die optische
Dicke des Aerosols (tau_550), die Schwebstoffe (¢tsm) und die Sichttiefe (Z90 max),
sowie die Absorption der Phytoplanktonpigmente (a_ pig) bzw. die totale Absorption
(a_total = a_pig + a_gelb + a_part) aus Absorption des Gelbstoffs und die Streuung
der Schwebstoffe (b_tsm). Letztere ist die Streuung aller Partikel unter der Annahme,
dass die Partikel nicht absorbieren bzw. Auswirkungen der Absorption auf die Volu-
menstreufunktion bereits in der Absorption der Pigmente (a_ pig) und der partikuldren
Absorption (a_ part), d.h. die Absorption der Partikel ohne den Farbstoff der Pigmente,
enthalten sind.

Inhérente optische Wertebereich Abgeleitetes Produkt Wertebereich
Eigenschaften
log(a_ pig) -6.908 bis 0.6926 Chlorophyllkonzentration 1.37-107% — 110.2867
chl_conc[ug/l] = 21 -a_pig'® [g/1]
log(a_gelb+a_part) | -5.846 bis 2.222 - -
log(b_part+b_whit) | -4.571 bis 4.086 Schwebstoffkonzentration 4.645 - 107° — 21088.52
tsm [mg/l] =1.73-b_tsm [mg/1]

Tab. 1.1: Wertebereich der inhdrenten optischen Eigenschaften und der daraus abgeleiteten
Level 2-Produkte des Regionalprozessors

Vertrauenswiirdige Datenpunkte werden nach den folgenden Qualitétskriterien (Le-
vel 2-Flags) ausgewéhlt: sie sollen iiber Wasser liegen und nicht zu den ungiiltigen Le-
vel 2-Punkten zdhlen (vgl. Doerffer und Peters (2006)), d.h. die Atmosphérenkorrektur
und die Spektren der das Wasser verlassenden Strahldichte miissen innerhalb des Werte-
bereiches ihres Trainings bleiben.

Die Kriterien sind insgesamt weniger streng, sodafl einige zuvor im Standardprozessor
ungiiltige Datenpunkte nun zur Verfiigung stehen, insbesondere diejenigen, die im Bereich
der direkten Reflektion liegen.

Aus dem Mak fiir die Eindeutigkeit der Produkte (chi_square, ebenfalls als Produkt
gegeben) lassen sich beliebige strengere Auswahlkriterien konstruieren. Chi-square repré-
sentiert dabei die Breite des Abweichungsminimums zwischen beobachteten Spektrum
und vorwértsmodellierten Spektrum bei den Kombinationen verschiedener Konzentratio-
nen von Inhaltsstoffen. Gerade bei hohen Gelbstoffanteilen (hohe Absorption) kann die

12
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Chlorophyllkonzentration weite Variationen durchlaufen, ohne sich im vorwértsmodel-
lierten Spektrum bemerkbar zu machen. Diese Ungenauigkeit bzw. Vieldeutigkeit kann
durch chi_square quantifiziert werden. Diese Moglichkeit fiir ein individuelles Fehlermafs
jedes Bildpixel wird derzeit noch nicht genutzt.

Ergéanzt wird die Auswahl durch die Identifizierung nicht erkannter Wolkenrander (Ab-
schnitt 4.2).

Die kritische Begutachtung des Algenproduktes (Kapitel 5, Abschnitt 5.5) fiithrte dazu,
das Atmosphéirenmodell innerhalb der -korrektur zu iiberarbeiten und Polarisationseffek-
te einzubeziehen. Diese vielversprechende Neuprozessierung (im September 2009) findet
jedoch aus Zeitgriinden keinen Eingang in diese Arbeit.

13
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Abb. 1.2: Chlorophyllprodukt des Regionalprozessors im Vergleich zu dem des MERIS-
Standardprozessors MERIS/5.04 vom 10. Mai 2006. Alle abgebildeten Punkte sind als ver-
trauenswiirdig ausgewahlt worden. Deutlich ist im Standardprodukt ein streifiger Versatz der
Chlorophyllkonzentration zu erkennen, der mit Kamera 4 des Spektrometers zusammenféllt.
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2 Ozeanographische Beschreibung der
Nordsee

Dieses Kapitel soll und kann nur eine knappe Einfithrung in die Ozeanographie der Nord-
see leisten. Fiir ausfiihrlichere Beschreibungen ihrer physikalischen Aspekte sei auf die
Zusammenstellung von Huthnance (1991) oder das einleitende Kapitel von Becker (1990)
verwiesen.

2.1 Geographische Definition der Nordsee

Laut der Definition des Internationalen Hydrographischen Biiros verlaufen die Grenzen
der Nordsee zwischen der engsten Stelle im Englischen Kanal, von Norwegen entlang des
61°-Breitengrades bis 61° N, 0°53’ W 1iiber die Shetland- und Orkneyinseln nach Schott-
land, ausschlieplich des Skagerraks (Holligan u.a. (1989); Huthnance (1991)).
Die Nordsee besitzt eine Fliche von 575300 km? und ein Wasservolumen von 40 300 km?3.
Als Schelfmeer ist sie im Mittel etwa 70 m tief, wobei die Tiefe im Allgemeinen gen
Norden zunimmt. Topographisch lasst die Nordsee sich in drei Grokbereiche einteilen:

e in der Studlichen Bucht (zwischen 51°N und 54° N) inklusive der Deutschen Bucht
(z.B. nach Modell ERSEM etwa 6°-9°0O und 53°-55.6°N, Abb. 2.1b) variiert die
mittlere Tiefe zwischen 20-40 m,

e in der Zentralen Nordsee (54° N bis 57° N) nimmt sie auf 100 m zu.

e Die Nordliche Nordsee (nordlich von 57° N) besitzt mittlere Wassertiefen zwischen
100 und 200 m, maximal kénnen in der Norwegischen Rinne Tiefen bis zu 700 m
auftreten.!

Markante Formationen sind einerseits die Norwegische Rinne mit einer Breite von etwa
100 km und einer mittleren Tiefe von 300 m (maximale Tiefe im Skagerrak ~ 700 m) und
andererseits Sandbéanke im siidlichen Bereich, die teilweise bis auf 10m an die Wasser-
oberfliche herantreten. Deren ausgedehnteste Formation ist die Doggerbank (1°-4°0O,
54°-55° N) mit einer Wassertiefe von etwa 20 m (siehe Abb. 2.1a). Dabei sind die trocken-
fallenden Wattenflachen und die den Kiisten vorgelagerten Inselsysteme nicht berticksich-
tigt.

'Diese Unterteilung wird - in leichter Abwandlung - auch von den Bearbeitern des Continuous Plankton
Recorders (CPR) verwendet, die wiederum auf die International Council for the Exploration of the
Sea - kurz ICES - zuriickgeht. Angaben finden sich fiir die Grofibereiche ICES Statistical Sub-Area
IVa (Northern North Sea) zwischen 57.3° N und 62° N, ICES Statistical Sub-Area IVb (Central North
Sea) zwischen 53.3°N und 57.3°N und ICES Statistical Sub-Area IVc zwischen 51°N und 53.3°N.
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Abb. 2.1: Bathymetrie der Nordsee, wie sie im Strémungsmodell des BSH Verwendung findet,
fiir die (a) Nordsee und fiir die (b) Deutsche Bucht. Gezeigt sind Isolinien der Tiefe in Meter.

Mit Riicksicht auf die Uberdeckung durch Satellitendaten wird das Gesamtgebiet der
Nordsee im Folgenden als die Wassermassen zwischen 49°-60°Nord und 5° West bis
12° Ost definiert sein.

2.1.1 Untergliederung nach Wassermassen

Die Wassermassen der Nordsee lassen sich nach Lee (Lee, 1980, vgl. Abb. 8 in Huth-
nance, 1991) nach hydrographischen Gesichtspunkten, d.h. anhand von Salzgehalt und
Temperatur, in verschiedene Regionen einteilen.

Auch die rédumliche Definition von Modellregionen (z.B. nach ICES oder ERSEM)
orientiert sich an dieser Gliederung und wird im Rahmen dieser Arbeit zur Einteilung
der Nordsee in Regionen iibernommen.

In den folgenden Kapiteln werden elf Regionen (siche Abb. 2.2) unterschieden, wie sie
fiir Modelluntersuchungen zur Zirkulation und zum Okosystem der Nordsee verwendet
werden (ERSEM, Lenhart u.a. (1995, 1997)). Die Benennung wird angepasst, um dhnli-
che Gebiete bereits namentlich kenntlich zu machen. Da hier im Gegensatz zum Modell
nur die Oberflichenschicht betrachtet wird, werden die Regionen rein nach geographi-
schen Grenzen eingeteilt, ohne eine Namensgebung fiir Zwei-Schicht-Systeme bei tieferen
Teilen des Untersuchungsraumes notwendig zu machen.

Diese Regionen lassen sich anhand der Wassermassenbezeichnungen nach Huthnance
(1991) wie folgt charakterisieren:

e area 1: Nordatlantikwasser (B) sowie Mischung aus (B) + Skagerrak (C), starke
Salzgehaltsgradienten nahe der Oberfliche, Wirbelbildung (D), im Modell ERSEM
werden hier Boxen fiir das Zwei-Schicht-System angesetzt.

e area 2: Nordatlantikwasser (B), ERSEM: Zwei-Schicht-System.
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Abb. 2.2: Einteilung der Nordsee nach Abb. 2.3: Definition der Nordsee als ein-

ERSEM-Modell basierend auf Wasser- fach zusammenhéngendes Gebiet
massen
e area 3a: Schottische Kiistengewésser: durch Fliisse saisonal niedriger Oberflichen-

salzgehalt (A1)
area 3b: Englische Kiistengewdasser: vertikal durchmischt durch Tideneinfluss (A2)

area 4: ,Englischer Kanal”, Kanalwasser: hohe Temperatur und Salzgehalt im Win-
ter (A3) und Kontinentale Kiistenwasser (Continental Coastal Water): geringe Salz-
gehalt, lokale Schichtung durch Salzgehalt, grofse jahrliche Temperaturschwankun-
gen (A4)

area 5a: ,Deutsche Bucht”, Kontinentale Kiistenwasser (Continental Coastal Water,

Ad)

area bb: ,Ddnische Kiiste”, Mischung aus (B) + Skagerrak (C), starke Salzgehalts-
gradienten nahe der Oberfliche, Wirbelbildung (D)

area 6: ,,Norwegische Rinne”, Skagerrak (C) 4+ Mischung (D), ERSEM: Zwei-Schicht-
System.

area Ta: ,Zentrale Nordsee”, Nordatlantikwasser (B) + Mischung (D), ERSEM:
Zwei-Schicht-System

area 7h: ,Doggerbank”, Mischung aus A1-A4 + B (A6) und starker ost-westlicher
Salzgehaltsgradient, thermohaline Schichtung bricht im August zusammen (A5),
ERSEM: Zwei-Schicht-System

area 8: , Skagerrak” (C), in ERSEM nicht vorhanden.

Regionen, die auch spéter Gegenstand der Untersuchung sind, erhalten neben der Num-
merierung geméfs der Boxen des ERSEM-Modells auch beschreibenderen Titel.
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2 Ozeanographische Beschreibung der Nordsee

Die Schelf-Wassermassen sind nur wihrend der Wintermonate durch Wind und Tide
vollstdndig durchmischt, wéahrend in der Norwegischen Rinne die thermohaline Schich-
tung iiber das ganze Jahr herrscht. In den Kiistennahen Bereichen gerade im Siiden und
Osten der Nordsee mit den sehr geringen Wassertiefen ist mit besténdiger tidenbedingter
vertikaler Durchmischung zu rechnen.

Durch die geringe Wassertiefe und die Nahe zu den Landmassen ist der Temperaturjah-
resgang in den kiistennahen Gewéssern am stérksten ausgepragt. Gleichzeitig ermoglichen
meteorologische Einfliisse wie solare Einstrahlung, Wind, Niederschlége, etc. eine starke
interannuale Variabilitéat.

2.2 Definition der Untersuchungsraume

Fiir spétere Untersuchungen werden Riume definiert, die in erster Linie von der Eintei-
lung nach Wassermassen ausgehen bzw. sich zum direkten Vergleich auf die in anderen
Projekten getroffenen Einteilungen stiitzen.

2.2.1 Nordsee

Um die Wassermassen der Nordsee als einfach zusammenhéngendes Gebiet untersuchen
zu konnen, werden nur jene Datenpunkte iiber Wasser berticksichtigt, die in den Bereich
zwischen 51° N und 60° N, sowie als westliche Grenze im Norden bis 5° W, im Siiden ab
0°O und als 6stliche Grenze bei 9.5° O fallen (Abb. 2.3).

2.2.2 ICES-Regionen

Die Unterteilung der Nordsee geméfs ICES, die auch im ERSEM-Modell Verwendung
findet, ist im Abschnitt 2.1.1 (insbesondere Abb. 2.2) dokumentiert und orientieren sich
an Wassermassen und -tiefe.

2.2.3 Gebiete 1-5

Da eine Fast-Fourier-Transformation (FFT) rechteckige Untersuchungsgebiete voraus-
setzt, werden anhand der ICES-Einteilung der Nordsee (Kapitel 2, insbesondere Abb. 2.2)
entsprechende Bereiche ausgewéhlt. Ebenso wird die Héufigkeit von Beobachtungen im
Jahr berticksichtigt (vgl. Abb. 6.1b), sodass vermehrt Réume im siidlichen Teil der Nord-
see ausgesucht worden sind.

Rechteckig bezieht sich hier auf eine simple Projektion auf das Standardgitter (vgl. Ab-
schnitt 4.3) in Lénge und Breite, die Seiten der Rechtecke zeichnen sich dementsprechend
durch jeweils konstante Lénge oder Breite aus.

Gebiet 1, ,Doggerbank”, fallt dabei mit dem westlichen Teil von ICES area 7b, dem nord-
westlichen Teil der Doggerbank, zusammen (86x 111 Pixel, 127.0 km x 164.7 km,
1.5-3.5°0, 54-55.5°N).
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Abb. 2.4: Rechteckige Untersuchungs- Abb. 2.5: Standardareale in der Langzeit-
gebiete 1-5 angelehnt an ICES-Regionen Auswertung des Continuous Plankton

Recorders, CPR.

Gebiet 2, ,Englischer Kanal”, liegt vollsténdig innerhalb von ICES area4, relativ zentral
im Einstromgebiet des Englischen Kanals und der in den Schwebstoffen sicht-
baren Themsefahne bis vor die belgische Kiiste (43x74 Pixel, 67.0 km x 109.3 km,
2-3°0, 51.5-52.5°N).

Gebiet 3, ,Zentrale Nordsee”, umfasst den Ostlichen Teil der Doggerbank (ICES area 7b,
86 x 148 Pixel, 126.3km x 220.1km, 5-7°O, 54-56°N).

Gebiet 4, ,,Deutsche Bucht”, bildet die gesamte Deutsche Bucht ab (ICES area ba, 56 x
89 Pixel, 82.9km x 131.7km, 7-8.3°O, 53.8-55°N), wiahrend

Gebiet 5, ,Ddnische Kiiste”, vor der Dénischen Kiiste siidlich des Skagerrak bzw. der
Norwegischen Rinne zu liegen kommt (ICES area 5b, 86 x 75 Pixel, 121.5 km x 110.8 km,
6-8°0, 56-57°N).

2.2.4 Weitere Areale

Eine grobe Einteilung der Nordsee findet sich fiir die Datensétze des Continuous Plankton
Recorders (CPR). Fiir diese sehr simple Einteilung der Nordsee, die die speziellen rdum-
lichen Eigenschaften kaum beriicksichtigt, kénnen Auswertungen des Phytoplankton-
Farbindex (Griinindex) direkt erhalten werden (Abb. 2.5)%:

C1 ,Ostliche zentrale Nordsee”, mit Teilen der Norwegischen Rinne und des Ska-
gerraks
C2 ,Westliche zentrale Nordsee”

2vgl. http://www.sahfos.ac.uk/standard _areas.htm, Sir Alister Hardy Foundation for Ocean Science,
Sahfos
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2 Ozeanographische Beschreibung der Nordsee

D1 ,tddstliche Nordsee”, Deutsche Bucht sowie alle Kiistenregionen der Nieder-
lande und Belgiens

D2 LStdwestliche Nordsee”, Teile der Doggerbank

2.3 Physikalisch-ozeanographische Einfliisse

Einige physikalische Einfliisse, die iiber den Wasserkorper auf das Phytoplankton und
seine Dynamik einwirken, sollen hier zusammengestellt werden.

2.3.1 Tiden und Strémungen

Die annahernd halbtégliche (lunare) Tide (Mg, Periode 12.42h) kommt fiir den Grok-
teil der Varianz in Wasserstand und Stréomung innerhalb der Nordsee auf. Die Tiden
pflanzen sich zyklonisch (gegen den Uhrzeigersinn geméfs der Corioliskraft) entlang der
Kiisten fort, mit den grofsten Amplituden an der 6stlichen Kiiste von England und in der
Deutschen Bucht.

Die Geschwindigkeitsamplitude der Ms-Tide in der Deutschen Bucht betriagt etwa
0.5m/s (vgl. Schirmer u. a. (1994)), die mittlere Stromungsgeschwindigkeit liegt im Nor-
den und Osten bei etwa 0.2m/s, siidlich von 54°N bei 0.5m/s (Huthnance (1991)).

Fiir die Durchmischung der Wassersédule ist ein Stromungsgeschwindigkeit von 1m/s
etwa so effektiv wie ein Windgeschwindigkeit von 25m/s (Huthnance (1991)), so dass die
Tidenstrome insbesondere im stidlichen Teil der Nordsee (stidlich 54° N) einen wichtigen
Anteil an der Durchmischung haben.

Die Tiden erzeugen oszillatorische Verldufe der Stromungsgeschwindigkeit (Tidenel-
lipse?, vgl. fiir Deutsche Bucht in Schirmer u.a. (1994)). Das Tidensignal kann mit der
zeitlichen Auflésung der Satellitenbilder von etwa 24 h nicht aufgezeichnet werden.

2.3.2 Schichtung und Fronten

Ob in einem Gebiet thermische Schichtung oder vollsténdige, vertikale Durchmischung
auftritt, schiatzen Simpson und Hunter (1974) durch das Verhéltnis von Dissipation von
Tidenenergie (ox u3) gegen potentielle Energie (o< k) bedingt durch Erwirmung respek-
tive Einstrahlung ab.

Der Schichtungsparameter S (engl. stratification parameter, auch Simpson-Hunter-
Parameter, Pingree-Linie; Pingree (1978)) berechnet sich aus

Sc.g.s. = loglo —
Chlul

3Die so genannte Tidenellipse ist eine spezielle Form der Darstellung, bei der die Strémungsvektoren -
gemittelt iiber jeweils eine Stunde - iiber einen Tidenzyklus jeweils von der Spitze des vorhergehenden
Vektors aufgetragen werden. Die Ellipse gibt nicht die Bahn des Wasserpartikels wieder, sondern die
momentane, mittlere Geschwindigkeit an einem Ort.
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2 Ozeanographische Beschreibung der Nordsee

Tab. 2.1: Ubersicht der Literaturwerte fiir Schichtungsparameter S (Intervall nach Pingree in
SI-Einheiten umgerechnet)

Autor S (nach Gl. 2.1) Untersuchungsgebiet Definition therm.
Front
Simpson und Hunter 1.74 Irische See horizontaler Gradient:
(1974) 6T =1°C km™
Pingree (1978) 24-34 1. westl. Nordsee, 1. AT =1°C, 13°C
2. nordwestl. Nordsee, 2. AT =1-2°C, 11°C
3. zwischen Schottland und Irland, 3.13°C
4. Celtic Sea und westl. English 4. AT =3°C, 15°C
Channel
Bowers und Simpson 2.7£0.4 Irische See AT =0.5°C
(1987)
Sharples (2008) 24-238 Keltische, Irische See AT =1°C
Holt und Umlauf 3.0+0.8 ICES-Datensatz, Europ. AT =0.5°C
(2008) Schelfmeere
mit Wassertiefe h [cm|, Reibungskoeffizient am Boden Cp = 0.0025%, |u| instan-

tane Stromungsgeschwindigkeit [cm/s| (Amplitude des Tidenstromes)?. Der Querstrich
steht flir eine zeitliche Mittelung iiber einen Tidenzyklus, der hier mit der Periode der
Hauptkomponente der Ms-Tide von 12.42h gleichgesetzt wird.?

Heutzutage wird eher die Definition

h
S = ].Oglo m (21)

verwendet, mit Tiefe h |m]|, iber einen Tidenzyklus gemittelte Geschwindigkeitsampli-
tude U [m/s].

Bei einem Schichtungsparameter S = 2.9 (im Original im c.g.s-System S = S. 45 = 1.5
) liegt der Ubergang zwischen bestéindiger vollstéindiger Durchmischung (durch die Ti-
denstréome) und saisonaler Schichtung. Dieser gewéhlte Wert féllt gut mit Beobachtungen
der Frontregion von Temperaturfronten im Sommer fiir Wassertiefen zwischen 40- 100 m
(Pingree und Griffiths (1978)) zusammen. Nach Bowers und Simpson (1987) treten die
meisten Tidenfronten zwischen 30 und 100 m auf, in Bereichen mit Tiefen kleiner als 30 m
wird demnach keine thermische Schichtung auftreten, haline Schichtung ist aber sehr wohl
moglich. Fiir Werte S < 2.4 ist das Wasser sténdig tidendurchmischt, fiir S > 3.4 kommt

“In Pingrees numerischem Modell werden die Tidenstrome als konstant mit der Tiefe angenommen. u
ist die vertikal gemittelte horizontale Geschwindigkeitsamplitude.
®Die Umrechnung zwischen dem Parameter S nach Pingree in c.g.s.-Einheiten inklusive Cp zu den heut-
zutage gebrauchlicheren Parametern S = log % in SI-Einheiten erfolgt so: Pingrees Frontkriterium
lautet Sc.4.s = 1.5; daraus folgt (gestrichene Grofen in c.g.s):
Se.g.s = logyg #{]m = logyq %% = Sc.g.s — logyg % = logyg % = Ss1
Entsprechend ist Sgr (Sc.q.s =1.5) =1.5 — —1.4=2.0.
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2 Ozeanographische Beschreibung der Nordsee

es zu saisonaler Schichtung im Sommer. Erhohte Chlorophyllkonzentrationen im Sommer
fallen ebenfalls in diesen Ubergangsbereich (vgl. Abschnitt 6.3.2).

Maximale Oberflichentemperaturen finden sich Ende August, wenn auch die Schich-
tung am stérksten ausgepragt ist (Modell von Elliott und Clarke (1991)). Im Allgemeinen
zeigt sich in der Nordsee eine stiarkere Abhéngigkeit der Oberflachentemperatur von der
Wassertiefe als von der geographischen Breite, wobei die Effekte der Landmassen im
Sommer und Winter in den sehr flachen Regionen zu starken jahreszeitlichen Tempera-
turschwankungen fiithren.

Viele in situ Beobachtungen insbesondere in den Sommermonaten berichten von klein-
rdumiger Schichtung auch in kiistennahen Gewéissern mit Wassertiefen unter 30 m.

2.3.3 Vertikale Durchmischung durch Wind

Der Antrieb der Durchmischung mittels Wind oder mittels der Tide spielt sich auf un-
terschiedlichen rdumlichen Grofenskalen ab: das Windfeld ist iiber grofere Distanzen
kohérent und variiert glatt iiber den Raum, wahrend die Tide starke Unterschiede in
Distanzen von 100 km aufweisen kann. Fiir die Deutsche Bucht ldsst sich sogar bei ei-
ner Beschrinkung auf eine Zeitdauer von einer Woche von einer konstanten WetterlageS
ausgehen (Schrum (1997)). Je nach Windrichtung werden sich in der Deutschen Bucht
verschiedene Schichtungsmuster ausbilden.

Die folgende Aussagen sind von Schrum aus einem Modell der Deutschen Bucht ab-
geleitet worden, das sich im Ausgangzustand im klimatologischen Mittel fiir den Monat
Mai beziiglich Temperatur- und Salzgehaltsverteilung befindet:

Bei Wind aus Siid bzw. Siidwest tritt die geringste Schichtung auf; es gibt keine haline
Schichtung und thermische tritt nur in den tieferen Gebieten im Nordwesten auf. Um
eine Thermokline bilden zu kénnen, benétigt es eine minimale Wassertiefe von 35 m bei
Tidengeschwindigkeiten von ug = 0.7m/s und téglichen Temperaturschwankungen im
durchmischten Oberflachenwasser von 0.2°C.

Bei Wind aus West kann auch siidlich von Helgoland haline Schichtung auftreten,
bedingt durch barokline Instabilitét.

Trotz barokline Instabilitdt konnen solche Gebiete vollstdndig vertikal durchmischt
sein, wenn die mittlere Tidenzirkulation grofs genug ist.

Bei 6stlichen Winden wird die thermische Schichtung am ausgeprégtesten sein, maxi-
male Ausdehnung findet sich bei nordostlichen Winden. Selbst in Bereichen mit Wasser-
tiefen unter 20 m kann sie auftreten.

Die zunehmende Windgeschwindigkeit verlagert die Thermokline in gréfere Tiefen und
vermindert ihre Intensitat.

Die thermohaline Schichtung verhindert die Zufuhr von Néhrstoffen aus den unte-
ren Wasserschichten und besitzt damit weitreichende Auswirkungen auf die 6kologischen
Prozesse.

Auswirkungen der Stromungsgeschwindigkeitsunterschiede zwischen Spring- und Nipp-
tide auf die Schichtbildung sind laut Schrum klein.

Sconstant meteorological condition, bedeutet konstant in Zeit und Raum.
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2 Ozeanographische Beschreibung der Nordsee

Die Voraussage, wann Schichtung einsetzt oder sich auflost, hingt teilweise von den
rdumlichen Auflésungen der verwendeten Modelle oder der Definition, wann eine Schich-
tung vorliegt, ab. Mit der Definition eines Temperaturunterschiedes von Ts —Tp > 1.0°C
zwischen Oberflaiche und Boden finden sich Angaben zum FEinsatz der Schichtung zwi-
schen Mitte April (Pingree) und Mitte Mai (Elliott und Clarke (1991)) und ihrer vollstén-
digen Auflésung zwischen Ende November (Elliott) und Ende Dezember fiir die gesamte
Nordsee mit Ausnahme des Englischen Kanals und der siidlichen Nordsee, in der die
starken Tidenstréme die Durchmischung im ganzen Jahr aufrecht erhalten.
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3 Phytoplankton in der Nordsee

In spéteren Kapiteln wird das Algenprodukt von MERIS im Vordergrund stehen und
dabei die mechanistischen Prozesse der Dynamik (Abschnitt 3.1) in den Hintergrund tre-
ten. Die vom Satelliten ermittelte Pigmentkonzentration (dominiert durch Chlorophyll
a) bildet in erster Linie die oberflichennahe mittlere Chlorophyllkonzentration des Meer-
wassers ab, nicht jedoch die Tiefenstruktur der Algenverteilung (Abschnitt 3.2).

Satellitenfernerkundung kann Phénomene auf regionalen und globalen Skalen (Levin
(1992)) beobachten und liegt damit an der Schnittstelle zwischen kleinskaligen Skologi-
schen Studien und den grofiskaligen Modellen z.B. zur Identifizierung globaler Klima&n-
derungen. Im Allgemeinen héngt die beobachtete Variabilitdt des Systems von der Skala
- im Sinne von rdumlicher und zeitlicher Auflésung - ab (Steele (1978)).

Okologische Prozesse finden auf

e zeitlichen Skalen von Tagen (oder Stunden) zur Beschreibung der Entwicklung von
Phytoplanktonbliiten bis zu Monaten beim Studium langjahriger Trends und

e riumlichen Skalen zwischen im cm-Bereich aufgelosten Wassersédulen bei eindimen-
sionalen Okosystemmodellen zu grofen, flichigen Regionen (z.B. Abschnitt 2.2.2)
zur Kalkulation von Priméarproduktionsbudgets statt.

3.1 Jahresgang und Sukzession

Typischerweise wird der folgende Jahresgang des Phytoplanktons sowohl beziiglich der
Abundanz als auch in der Abfolge der Arten in der Nordsee erwartet (Johns und Reid
(2001)):

In den Wintermonaten reichern sich Néahrstoffe (Stickstoff, Phosphor, Silikat und Am-
monium) bei geringer Produktivitdt durch die limitierende Sonneneinstrahlung an. So-
bald im Frithjahr Licht in ausreichendem Mafse zur Verfiigung steht, beginnen die ersten
Diatomeenbliiten (z.B. Mills u.a. (1994), Tett und Walne (1995), Gypens u.a. (2007),
etc.). Thre Maxima erreichen sie meist im April, wenn bereits vereinzelt thermische Schich-
tung auftreten kann und das Verdichten der Konzentration ermoglicht. Nachfolgend, wenn
das schwindende Silikat die Produktivitdt der Diatomeen nicht ldnger begiinstigt, errei-
chen Flagellaten und spéter Dinoflagellaten ihr Biomassemaximum. Dieser zweite Teil
der Bliite ist hauptséchlich von den nach der Diatomeenbliite verbleibenden Né&hrstof-
fen Stickstoff und Phosphat begrenzt. Mit einsetzender Schichtung werden die mit Licht
versorgten Wasser von der Nahrstoffzufuhr aus grofseren Tiefen abgeschnitten. In den
Sommermonaten sinkt und sammelt sich das Phytoplankton in tieferen Schichten bzw.
der Pyknokline, die Produktivitdt ist reduziert. Im Herbst mit den ersten Stiirmen und
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damit einhergehender vollstdndiger Durchmischung der Wassersidule bzw. Auflésung der
Schichtung, werden den Algen erneut Nahrstoffe zugénglich und eine zweite Bliite kann
auftreten.

3.1.1 Phytoplanktondynamik in Okosystemmodellen

Fiir die Nordsee ist eine Reihe von dreidimensionalen Okosystemmodellen entwickelt
worden, um Einblick in die jahrliche Dynamik des Phytoplanktons, seine regionale Va-
riation, die Abfolge von auftretenden Arten und die Regulation dieser Prozesse zu erhal-
ten. Ubersichten und Vergleiche verschiedener Modellstudien und ihrer Ergebnisse finden
sich in Moll und Radach (2003) bzw. Radach und Moll (2006). Die eingangs formulierte
Erwartungshaltung zum Jahresgang und seinen Abhéngigkeiten geht dabei vielfach auf
Erkenntnisse aus Modellstudien zuriick.

Dabei variiert die Komplexitiat der Modelle abhéngig von der Anzahl betrachteter
Zustandsgrofen stark. Z.B. kann durch das relativ einfache Modell ECOHAM (Ecological
North Sea Model, Hamburg) die Entwicklung der Friihjahrsbliite in der Nordsee trotz
der Reduktion des Phytoplanktons auf nur eine Gesamtmassengrofte, die durch einen
Nahrstoff (Phosphat oder gelosten anorganischen Stickstoff, DIN) aufgelost wird, in einer
Weise vorausgesagt werden, die grofiteils auch den Beobachtungen in den Satellitendaten
entspricht.

Die Bliite beginnt im kiistennahen Bereich hauptséchlich im Bereich des Ausstroms der
Ostsee und entlang der Norwegischen Rinne (vgl. die Beispiele der frithsten Algenbliiten
im Jahr, z.B. Tabelle 5.2 oder Abschnitt 6.3.3) und bestimmt im April die ganze Nordsee.
Mit Ausnahme einiger Kiistenbereiche erreicht die Phytoplanktonabundanz durch die
Néhrstofflimitierung aufgrund von Schichtung im Juli ihr Minimum.

Wesentlich detailreicher gestalten sich Studien mittels ERSEM (European Regional
Seas Ecosystem Model), in dem vier Nahrstoffzyklen (N, P, Si, O) sowohl im Wasser als
auch im Boden, Zooplanktoneinfliissse und vier Phytoplanktonrepréisentationen Picophy-
toplankton (0.2-2 um), Flagellaten (2-20 ym), Diatomeen (20-200 gm) und Dinoflagel-
laten (fiir Zooplankton nicht essbar, 20-200 pum) beriicksichtigt werden. Die Zustands-
variable ,Chlorophyll” wird dann als Summe des Chlorophyllgehaltes dieser vier Grofen
bestimmt. Die theoretisch erwartete Sukzession der Gruppen lésst sich durch das Modell
darstellen, jedoch ist die Ubereinstimmung mit Beobachtungen zum Teil sehr gering.

3.1.2 Beginn der Friihjahrsbliite

Besonderes Augenmerk gilt der Frage, an welchen Parametern sich der Beginn der Friih-
jahrsbliite festmachen lésst.

Lichtbedingungen sind fiir die Diatomeenbliite ausschlaggebend, sodass z.B. eine ho-
he Konzentration von Schwebstoffen in der Wassersédule den Beginn der Bliite verzogern
kann, wihrend wolkenarme Perioden im zeitigen Friihjahr ausreichen kénnen, um das
vermehrte Wachstum auszulésen (Townsend u. a. (1994)). Die Friihjahrsbliite kann Ende
Februar einsetzen, wenn sich nach einem Sturm die Lichtverhé&ltnisse wieder zu nicht
limitierend gebessert haben. Ist Schlick vorhanden, kann ein stiirmisches Friihjahr Re-

25



3 Phytoplankton in der Nordsee

suspension auslosen und die Primérproduktion durch Lichtlimitierung geringer ausfallen,
sodass selbst der verstarkende Einfluss spét einsetzender Schichtung aufgehoben wird.

Der Zeitpunkt der Friihjahrsbliite hangt auch von der verbleibenden Phytoplankton-
konzentration am Ende des Winters ab.

Zusatzlich hdngt der Beginn von Friihjahrsbliiten zu gewissem Grad vom Spring-Nipp-
Tiden-Zyklus (vgl. Sharples (2008)) ab. Hauptséchlich ist dieser Zyklus fiir die einset-
zende Schichtung verantwortlich, wenn z.B. die schwécheren Nipptidenstrémungen nicht
ausreichen, um die Wassersdule weiterhin vollstandig zu durchmischen. Wahrend der
Nipptiden koénnen sich temporére Schichtungen mit einer durchmischten Oberfléchen-
schicht bilden, in denen die Diatomeen gute Wachstumsbedingungen vorfinden (Cloern
(1991); Sharples u.a. (2006)). Dies ist letztlich eine Illustration fiir das Konzept der kri-
tischen Tiefe (Sverdrup (1953)), die neben der kritischen Turbulenz (Huisman (1999))
als Modell vielfach zur Erklarung von Phytoplanktonbliiten herangezogen werden (z.B.
Obata u.a. (1996)).

Bliiten - je nach Definition werden unterschiedliche Grenzen von Chlorophyll- oder
Biomasse-Konzentrationen bemiiht - kénnen sich entwickeln, wenn die Tiefe der durch-
mischten Schicht geringer als die kritische Tiefe ist, oder die turbulente Durchmischung
geringer als die kritische Turbulenz, wobei es sich um unabhéngige Grofen handelt.
Letzteres bedeutet insbesondere, dass theoretisch Phytoplanktonbliiten bei vollkomme-
ner vertikaler Durchmischung méglich sind. Kritische Turbulenz bzw. Tiefe sind jeweils
charakteristische Funktionen des betrachteten Phytoplanktons.

In vollstéandig durchmischten Wassern werden die Phytoplanktonarten bevorzugt auf-
treten, die die grofste kritische Tiefe besitzen, d.h. die in den mit der Tiefe abnehmenden
Lichtverhéltnissen am léngsten biologisch aktiv bleiben kénnen. Geringe vertikale Durch-
mischung begiinstigt nicht nur die Bildung von Phytoplanktonbliiten, sondern auch die
Ausbildung der Thermokline, die jedoch in keinem kausalen Zusammenhang stehen (miis-
sen).

Insbesondere der Entstehungszeitpunkt der thermalen Schichtung hat fiir die gesamte
weitere Phytoplanktondynamik in den Sommermonaten groffe Auswirkung, sei es gemes-
sen in Primérproduktion oder Sukzession (Ruardij u. a. (1997), 1D-Modell basierend auf
ERSEM).

Der Wechsel dominierender Phytoplanktonarten (Sukzession) im Friihjahr vollzieht
sich mit Einsetzen der thermalen Schichtung innerhalb von wenigen Wochen.

Schwankungen in der Schichtung (Intensitdt oder Tiefe) haben jedoch auch langer an-
haltenden Einfluss auf die physikalischen und biologischen Eigenschaften der Wassersau-
le. Z.B. hat die Wind induzierte Durchmischung nicht nur kurzzeitige Auswirkungen auf
die Tiefe der Oberflachenschicht, sondern lénger anhaltende auf den Gesamtwarmeinhalt
der Wassersdule (Elliott und Clarke (1991)). Die kurzfristigen Durchmischungsereignisse
stellen (wahrscheinlich) die Nahrstoffversorgung wihrend des Sommers sicher.

3.1.3 Langzeitentwicklungen - Continuous Plankton Recorder

Derzeit reprisentieren Okosystemmodelle die einzige Moglichkeit, um Langzeitentwick-
lungen im Jahresgang mechanistisch, d.h. beziiglich der Einfliisse von Nahrstoffen, Licht,
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Abb. 3.1: Monatlicher Griinindex (Kategorien der Griinfarbung, ohne Einheit) des Continuous
Plankton Recorder fiir verschiedene Regionen (vgl. Abschnitt 2.2.4)

Schichtung, aber auch Wechselwirkungen mit dem Benthos und Zooplankton, zu unter-
suchen. Beim Studium dieser Prozesse konnen Algenprodukte aus Satellitendaten (inner-
halb ihrer Genauigkeit), sei es zur Assimilation in Modelle oder zur Validierung derselben,
gute Beitrige liefern. Aussagen iiber zukiinftige Trends in der interannualen Entwicklung
sind nattirlich allein der Modellierung zugénglich (Radach und Moll (2006)). Satellitenda-
ten werden in zukiinftigen Validierungen von Modellen eine wichtige Rolle spielen, da sie
eine Uberpriifung der rdumlichen Voraussagen ermoglichen, und das nicht nur punktuell,
sondern flachig fiir einen vergleichsweise kurzen Zeitraum.

Langfristige Entwicklungen lassen sich aufser in Modellen am besten mit dem Conti-
nuous Plankton Recorder (CPR) verfolgen. Auf einem Seidenfilter (270 pm Maschengros-
se) wird die verbleibende Griinfarbung des Meereswassers aus 10m Tiefe ausgewertet
und ein mit Farbtafeln definierter ,,Griinindex” als diskrete Hilfsgrofse stellvertretend fiir
den Chlorophyllgehalt und die Menge an Phytoplankton verwendet. Zeitreihen monat-
licher Mittelwerte iiber grofie Regionen der Nordsee von 1946-2001 zeigen sowohl eine
deutliche Ausprigung einer Friihjahr- und einer Herbstbliite in der zentralen (C1, C2)
und der siidostlichen Nordsee (D1, auch Deutsche Bucht), als auch eine Zunahme der
Griinfarbung iiber die Jahre insgesamt (Edwards u.a. (2001), Abb. 3.1). Nur die sid-
westlichen Areale erscheinen uneinheitlich: weder ist die Bliitenstruktur préasent, noch
ldsst sich eine eindeutige Zunahme im Griinindex feststellen.
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3 Phytoplankton in der Nordsee

3.2 Vertikalverteilung

Fiir die Beobachtbarkeit vom Satelliten stellt die Vertikalverteilung des Phytoplanktons
eine wichtige Einflussgrofe dar.

Waéhrend die Prozessoren bei der Bestimmung der Level 2-Produkte von einer homo-
genen Wassersidule ausgehen, findet sich in der Realitdt hiufig ein Tiefenmaximum der
Chlorophyllkonzentration. In den kiistennahen Gebieten bilden sich diese Tiefenmaxi-
ma durch Absinken der Diatomeen nach der Frithjahrsbliite an der Halokline oder in der
Bodenschicht, wahrend sie in der zentralen und nordlichen Nordsee haufig mit der Pykno-
kline (hdufig Thermokline) zusammenfallen. Entsprechende kiistennahe in situ Beispiele
sind dokumentiert in der Friesischen Front (Abb.6 in Reid u.a. (1990)) oder entlang
von Breitenkreisprofilen vor der Dénischen Kiiste (vgl. Bericht Gjertsen u. a. (2004)); ein
Beispiel zur Konzentration des Phytoplanktons in der Thermokline beschreibt Sharples
u.a. (2001).

Wird in einem Phytoplanktonmodell basierend auf kritischer Tiefe das Absinken, wie
bei Diatomeen sehr verbreitet (Nielsen und Richardson (1989)), oder Prozesse wie Pho-
toinhibition, selbststindiges Bewegungsvermogen bei einigen Arten oder Nahrstofflimi-
tierung berticksichtigt, so ldsst sich das Tiefenmaximum auch theoretisch postulieren
(Huisman (1999)).

Bei Tiefenprofilen von in situ bestimmter Chlorophyllkonzentration liegt der Ober-
flichenwert meist innerhalb der Standardabweichung um den Mittelwert der gesamten
Wassersiule (Kommunikation Doerffer) und kann daher gut den mittleren Chlorophyll-
gehalt repréisentieren.

Solange das tibergeschichtete Wasser geringe Absorption und Streuung aufweist, wird
die Satellitenbeobachtung auch den Chlorophyllgehalt in groferen Tiefen bestimmen kon-
nen. Eine genaue Studie der Abhéngigkeit von Sichttiefe und abgeleitetem Algenprodukt
z.B. auch unter Beriicksichtigung der Tiefe der Sprungschicht, die sich mit dem Tiden-
strom hebt und senkt, steht noch aus.

3.3 Artspezifische optische Eigenschaften

Allen in der Nordsee vertretenen Phytoplanktonarten ist gemein, dass sie eine oder
mehrere Varianten des Pigmentes Chlorophyll enthalten. Damit wird die Bestimmung
der Chlorophyllkonzentration mittels des Absorptionsspektrums zu einer praktikablen
Moglichkeit, die Gesamtbiomasse des Phytoplanktons abzuschétzen. Dabei variieren die
Absorptionsspektren der unterschiedlichen Chlorophylle deutlich und ihre Mischung ist
letztlich in erster Linie fiir die Absorptionseigenschaften einer Phytoplanktonzelle ver-
antwortlich.

Typische Absorptionsspektren (Abb. 3.2) - hier der Diatomee Thallasiossira levandri
(griine Linie, Absorptionsmaxima bei 438 und 674 nm) und der Haptophycee Phaeocystis
globosa (rote Linie, Absorptionsmaxima bei 438, 464 und 676 nm) - weisen zwei Max-
ima auf, die direkt auf die Kombination von Chlorophyllpigmenten (vgl. Tabelle 3.1)
zuriickgehen.

28
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Chlorophylltyp Farbe Absorptionsmaxima Vorkommen
[nm]
Chlorophyll a | blaugriin 430, 662 Cyanobakterien und alle phototrophen
Eukaryoten
Chlorophyll ¢ griin 444, 576, 626 Braunalgen (Phaeophyta), Kieselalgen

(Bacillariophyta), Goldalgen (Chrysophyta),
Gelbgriine Algen (Xanthophyta), Haptophyta,
Dinophyta und Raphidophyceae

Chlorophyll d 447, 688 Rotalgen (Rhodophyta)

Tab. 3.1: Wellenldngen der Absorptionsmaxima der Chlorophylle und das Vorkommen dieser
Pigmente

Weitere Pigmente sorgen fiir artenspezifisches Absorptionsverhalten, durch das Grup-
pen bei hoher spektraler Auflésung voneinander unterschieden werden kénnen.

Einige Klassen lassen sich gesondert vom Satelliten erfassen durch ihre sehr speziellen
optischen Eigenschaften. Die Kalkschale von Coccolithophoriden (wie Emiliana huxleyi)
lasst Wasserflichen sehr hell erscheinen durch ihre starke Riickstreuung im gesamten
sichtbaren Spektrum (weifser Streuer). Phaeocystis globosa in hohen Konzentrationen
verleiht dem Wasser eine rotliche Farbung (“red tides”). Doch auch Versuche, Diatomeen
anhand ihres Absorptionsverhaltens aus Satellitendaten zu erkennen, sind bereits erfolg-
reich durchgefiihrt worden (Sathyendranath u.a. (2004)). Jedoch ist selbst innerhalb ei-
ner Art ist mit Variation zu rechnen. Die Wachstumsbedingungen kénnen Auswirkungen
auf die inhédrenten optischen Eigenschaften einer Art haben. Z.B. fithrt Lichtlimitierung
bei Thallasiossira pseudonana zu einem Anstieg des Chlorophyllgehaltes (Stramski u. a.
(2002)).

Die Artenzusammensetzung kann iiber die Eigenschaften der einzelnen Arten die op-
tischen Parameter Streuung und Absorption entscheidend pragen (Ciotti (1999); Ciotti
u.a. (1999); Cunningham u.a. (2003); Moore u.a. (2005); Stramski u.a. (2001)). Eine
Anpassung des biooptischen Modells an die spezifischen in einer Region zu erwartenden
Algen mit den ihnen eigenen inhérenten optischen Eigenschaften kann wesentlich zur
Giite des Phytoplanktonproduktes beitragen.

Im Satellitenprodukt wird standardméfig nicht nach verschiedenen Phytoplankton-
klassen unterschieden, sondern lediglich die Gesamtkonzentration von Phytoplankton
bzw. Chlorophyll iiber die Absorption der Pigmente abgeleitet. Es hat sich neben oben
genannten extremen Beispielen aber bereits als moglich erwiesen, unterschiedliche Phy-
toplanktongruppen durch die Kombination des Chlorophyllproduktes mit abgeleiteten
Streueigenschaften, d.h. durch Streukoeffizienten oder den daraus direkt abgeleiteten
Anteil an suspendierten Partikeln (total suspended matter), voneinander zu trennen.
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Abb. 3.2: Absorptionsspektrum der Diatomee Thallasiossira levandri (grine Linie) und der
Haptophycea Phaeocystis globosa (rote Linie). MERIS Spektralbédnder sind grau hinterlegt
und ihre Funktion bei der Berechnung von Produkten vermerkt.

3.4 Das “Phytoplanktonjahr”

Frithjahrsbliiten treten in der Norwegischen Rinne bereits Anfang Februar auf. Um diesen
Strukturen Rechnung zu tragen, wird statt der iiblichen Definition der Jahreszeiten hier
im Folgenden ein ,,Phytoplanktonjahr” definiert:

das Frihjahr erstreckt sich vom 1.Februar bis zum 14. Mai anstatt des Zeitraumes
15. Februar bis 14. Mai, als Sommer wird der Zeitraum 15. Mai bis 14. August, als Herbst
der Zeitraum zwischen 15. August und 14. November bezeichnet. Durch das Vorziehen der
Friihjahresgrenze erstreckt sich der Winter nur vom 15. November bis zum 31. Januar des
Folgejahres.

Auch mit Riicksicht auf die tatséchlich vorhandenen Satellitendaten erscheint diese
Einteilung sinnvoll, da vor dem 1.Februar aufgrund meist durchgéingiger Bewolkung
kaum mit Daten nérdlich von 56°N zu rechnen ist.
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Zusammenfassung

Dieser erste Teil gab einen kurzen Uberblick, wie in der Satellitenozeanographie Chloro-
phyllprodukte abgeleitet werden. Stellvertretend standen die Daten und Prozessoren des
Spektrometers MERIS im Vordergrund, da sie im weiteren Verlauf die Datenbasis aller
qualitativen und quantitativen Untersuchungen bilden werden.

Fiir den Untersuchungsraum, die Nordsee, wurden die bekannten ozeanographischen
und biologischen Prozesse dokumentiert. Dazu gehdren die natiirlichen Friihjahrsbliiten
des Phytoplankton genauso, wie das mit Einsetzen der Schichtung im Sommer entste-
hende Chlorophyllkonzentrationsminimum.

Durch die teilweise erheblichen Unterschiede in den Absorptionsspektren verschiedener
Algengruppen ist es einerseits moglich, diese optisch zu trennen. Andererseits kann eine
Anpassung der biooptischen Modelle an eine sich signifikant &ndernde Artzusammen-
setzung notwendig werden. Dergleichen Uberlegungen werden im Folgenden nicht weiter
verfolgt.

Der Regionalprozessor c2r ist speziell auf die Gewésser und Algenvorkommen der Nord-
see einschlieklich ihrer Kiistenregionen ausgerichtet. Er beriicksichtigt in seinen model-
lierten inhérenten optischen Eigenschaften z.B. auch die Algengruppe der Coccolitho-
phoriden (b_ whit, weifer Streuer), die die Friihjahrsbliite in der Norwegischen Rinne
dominieren. Besondere wiederkehrende Ereignisse in der Dynamik des Phytoplanktons
wie die Friihjahrsbliite {iber der Doggerbank oder in der Norwegischen Rinne sollen im
kommenden Teil anhand der verfiigharen Satellitendaten qualitativ belegt werden.

Je nach Fragestellung werden im Nachfolgenden die Daten jeweils auf die hier definier-
ten Gebiete innerhalb der Nordsee beschriankt. Ich habe bei meinen eigenen Definitionen
versucht, eine sinnvolle Kombination von moglichst grofsem, im Sinne der Wassermas-
se einheitlichen Raum mit moglichst hoher rdumlicher und zeitlicher Uberdeckung in
Gebieten mit besonders interessanter Struktur oder Dynamik zu finden.
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Teil 11

Datenbearbeitung und Datenbasis
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Einleitung

Auch in der Form eines Level 2-Produktes ist die weitere Aufbereitung der Satellitendaten
fiir zeitliche oder rdumliche Untersuchungen unumgénglich.

Durch die unterschiedlichen Beobachtungssituationen eines Gebietes durch einen Sa-
telliten auf sonnensynchroner Umlaufbahn ist es notwendig, ein gemeinsames Gitter zu
definieren, auf dem alle quantitativen Vergleiche und Berechnungen durchgefiihrt werden.

Jede Analyse dieses Datensatzes beginnt mit der eingehenden Betrachtung der verfiig-
baren Chlorophyllproduktkarten. Selbst wenn die Datenpunkte in ihnen nach den zuvor
spezifizierten Qualitdtskriterien ausgewahlt werden, ist nicht auszuschliefen, dass uner-
kannte Wolkenrénder oder sehr hoch liegende Wolkenbedeckung zu fehlerhaften Chlo-
rophyllwerten fiilhren. Mehrere Methoden, wie diese entdeckt und aus dem Datensatz
ausgeschlossen werden kénnen, werden im Folgenden vorgestellt (Kapitel 4).

Betrachtet man die einzelnen Szenen im zeitlichen Ablauf, so féllt bei aufeinander fol-
genden Tagen auf, dass sich das Niveau der Chlorophyllkonzentration deutlich &ndern
kann, ohne dass ein dafiir verantwortlicher, natiirlicher Prozess benannt werden koénnte.
Zusammen mit den Ergebnissen der Frequenzanalyse wird den Hinweisen auf einen sy-
stematischen Fehler in den Level 2-Produkten, der mit den Winkeln des Sonnenstandes
korreliert, nachgegangen und dieser Fehler ausfiihrlich dokumentiert (Kapitel 5). Da alle
Produkte aus dem Reflektanzspektrum oberhalb der Atmosphére abgeleitet werden und
nur zu etwa 10% des am Satelliten beobachteten Signals aus dem Wasser stammt, ist
es unumgénglich, sich eingehender mit der faktisch méglichen Genauigkeit der berechne-
ten Chlorophyllkonzentration auseinanderzusetzen. Ein relativ grofer Fehler ist bereits
nur durch diese fundamentale Abhéngigkeit von der Giite der Atmosphérenkorrektur zu
erwarten.

Abschliefsend sollen anhand einiger relativ kleinrdumiger Beispiele bekannte wieder-
kehrende Algenbliitenbildungen in der Nordsee dokumentiert werden, ohne eine Vervoll-
stdndigung fehlender Datenpunkte versucht oder eine Korrektur um den systematischen
Fehler vorgenommen zu haben. Neben der rdumlichen und zeitlichen Dynamik, die zu-
mindest qualitativ sehr gut durch die Satellitendaten abgebildet werden kann, werden
diese Beispiele auch zur Illustration der Auswirkung des systematischen Fehlers heran-
gezogen (Kapitel 6).
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Die Datenbasis zur Untersuchung der zeitlichen und raumlichen Dynamik des Phyto-
planktons in der Nordsee besteht aus den giiltigen Datenpunkten der Satellitenszenen,
die gemafs der Qualitatskriterien des Standardprozessors (Abschnitt 1.3.1) oder des Re-
gionalprozessors (Abschnitt 1.3.2) ausgewéhlt werden. Die Szenen sind so gewéhlt, dass
sie die Deutsche Bucht beinhalten oder streifen. Sie iiberdecken die Nordsee daher starker
im Stidosten.

Fiir jeden Datenpunkt ist prinzipiell neben dem geographischen Ort auch der Zeit-
punkt der Beobachtung und sdmtliche Winkel zur Beschreibung der Geometrie von Son-
nenstand und Satellitenposition in Relation zum Bildpunkt bekannt. Der Schwerpunkt
wird auf den Level 2-Chlorophyllprodukten liegen, weitere Produkte sind aber verfiigbar.
Bevor geostatistische Untersuchungen folgen kénnen, muss die Datenbasis einer Reihe
von Bearbeitungsschritten unterzogen werden.

Insbesondere fiir den Regionalprozessor reicht die Sortierung per Qualitdtskriterien
nicht aus, um Wolkenrédnder bzw. -schatten, die sich als auffillig niedrige Chlorophyll-
konzentrationen abbilden, auszuschliefen. Einige allgemeine und spezielle Filter fiir diese
Daten werden im Folgenden vorgestellt (Abschnitt 4.1 und Abschnitt 4.2).

Um Satellitenszenen verschiedener Tage quantitativ miteinander vergleichen zu kon-
nen, ist es notwendig, ein gemeinsames Gitter zur Projektion der Datenpunkte festzulegen
(Abschnitt 4.3).

4.1 Einfache Filter

4.1.1 Sigma-Filter

Jede normalverteilte Grofe z, die durch Mittelwert m und Standardabweichung o gut
beschrieben ist, lasst sich sinnvoll von Ausreifsern befreien, in dem man ihren Wertebe-
reich auf das Intervall mit jeweils der Breite der dreifachen Standardabweichung unter-
und oberhalb des Mittelwertes, W = {z|z € [m — 3-o,m + 3 - 0|}, beschréinkt.

4.1.2 Median-Filter

Ré&umliche Daten auf regelméfigen Gittern kénnen von hochfrequentem Rauschen befreit
werden, indem statt des Originalbildpunktes der Median der Datenwerte in der Umge-
bung um den Punkt benutzt wird. Meist wird ein solcher Filter bei zugrunde liegendem
Gitter durch gleitende, quadratische Fenster mit einer ungeraden Anzahl von Pixel als
Kantenldnge verwendet, sodass der zentrale Punkt jeweils durch den Median aus dem
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Fenster ersetzt werden kann. Ein Fenster der Grofie 3 x 3 Pixel kann bereits zur deutlichen
Glattung ausreichen.

4.2 Filter fiir unerkannte Wolkenrander

Bei derzeitigem Stand des Regionalprozessors ist die Wolkenerkennung noch nicht voll-
standig ausgereift, sodass an den Réndern von Wolken, durch Kondensstreifen oder dhnli-
che Bereiche mit hohen optischen Dicken der Aerosole gleichzeitig anomal niedrige Chlo-
rophyllwerte berechnet werden. Diese Datenpunkte sind jedoch als vertrauenswiirdig ge-
kennzeichnet und lassen sich durch die einfachen Qualitatskriterien nicht aufspiiren. Um
artefaktfreie Komposite oder Analysen auf Einzelbildern zu erhalten, miissen diese Bild-
punkte identifiziert und entfernt werden.

4.2.1 ldentifizierung iiber optische Dicke der Aerosole

Aus der Kombination von zwei Level 2-Standardprodukten, der optischen Dicke der Ae-
rosole bei 550 nm, 7550, und der Chlorophyllkonzentration, wird jeweils ein Schwellwert
fiir die optische Dicke abgeleitet, iiber dem kein Pixel mehr als vertrauenswiirdig zu
betrachten ist.

Die Giite dieses Filters wird nur an den Gebieten1-5 (vgl. Abb. 2.4) getestet und
kommt insbesondere vor der Autokorrelationsanalyse basierend auf mit Schatzwerten
vervollstandigten Datensétzen zur Anwendung (Kapitel 14).

Die Datenpunkte (Lon, Lat, chl_conc, tau_550) werden iiber 7559 vorgefiltert: alle
Punkte, an denen die optische Dicke der Aerosole kleiner als der Mittelwert von log 7550
abziiglich der dreifachen Standardabweichung o ist, werden ausgeschlossen. Die optische
Dicke der Aerosole erwies sich in den Beispieldaten eher lognormal-verteilt, sodass anhand
des Logarithmus die statistischen Kenngrofien bestimmt und der Test durchgefiihrt wird.

Die verbleibenden 7550-Werte werden in N gleich breiten Klassen zusammengefasst
und ihre Anzahl festgestellt. Betrachtet wird nur der Teil der Haufigkeitsverteilung, der
nach dem absoluten Maximum folgt. Im Falle nicht entdeckter Wolkenpixel wird die
Haufigkeitsverteilung fiir hohe 7550-Werte ein relatives Minimum nach dem absoluten
Maximum zeigen.

Rein empirisch wird nun 7559 an diesem relativen Minimum oder bei 0.25 als obere
Grenze festgesetzt. Ist gleichzeitig die Chlorophyllkonzentration kleiner als deren Mittel-
wert (der logarithmierten Konzentration), so werden diese Datenpunkte ausgeschlossen.

Dieses Verfahren liefert noch nicht optimale Ergebnisse, stellt jedoch eine grofe Ver-
besserung gegeniiber den Rohdaten dar.

4.2.2 Identifizierung iiber die Gesamtstrahldichte

Die Summe der Gesamtstrahldichte (engl. path radiance) tiber die einzelnen spektralen
Kanéle gibt Auskunft, wie viel Streulicht aus der Atmosphére in jedem Pixel gesehen
wird. Wasserpixel bei klarer Atmosphére sind im Allgemeinen recht dunkel. Je héher
die Gesamtstrahldichte, umso grofser die Wahrscheinlichkeit, dass es sich bei einem Pixel
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iiber Wasser um eine nicht erkannte Wolke handelt. Im nachfolgenden Beispiel werden
die Pixel beibehalten, deren Gesamtstrahldichte kleiner als 0.3$ ist. Allgemeingiiltigkeit
ist fiir diese Schwelle nicht gegeben, sie resultiert nur aus der empirischen Beobachtung
des einen nachfolgenden Beispiels (Abschnitt 4.2.3). Weitere Untersuchungen sind hier
notwendig.

4.2.3 Beispiel zur Identifizierung von Wolkenrandern

Die Notwendigkeit des Filters vor der Berechnung von Schatzwerten soll an einem Beispiel
illustriert werden. Die Schiatzwertmethoden werden im Nachfolgenden genau vorgestellt
werden (Kapitel 8 bis 12).

In der zentralen Nordsee 6stlich der Doggerbank (Gebiet 3) am 25. Juli 2006 enthélt
das Chlorophyllprodukt in der N#he der als Wolken entdeckten Pixel (weike Liicken)
viele Datenpunkte mit so niedriger Chlorophyllkonzentration, dass diese unrealistisch im
Kontext der Struktur erscheint (Abb. 4.2a). Werden alle Datenpunkte mit optischer Dicke
der Aerosole 7550 > 0.25 und Chlorophyllkonzentration chl_conc < 1.042%4¢ (geméf
Abschnitt 4.2.1) aussortiert (Abb. 4.2b), so ldsst sich der verbleibende Datensatz recht
sinnvoll durch eine Interpolation mit dem Krigingverfahren vervollstandigen (Abb. 4.1b).

In den Randbereichen von Wolken ist die Gesamtstrahldichte recht hoch (Abb. 4.2d).
Schlieft man alle Datenpunkte mit Y Gesamtstrahldichtey > 0.31 aus (Abb. 4.2¢), so
gelingt eine Rekonstruktion, die die vorhandenen Strukturen am sinnvollsten zu ergénzen

scheint (Abb. 4.1c).

[ng/] ] g

50 55 6.0 65 °E

(a) Ohne Wolkenrand-Filter (b) Wolkenrand-Filter 550 (c) Wolkenrand-Filter
(zu Abb. 4.2a) (zu Abb. 4.2b) Gesamtstrahldichte (zu
Abb. 4.2¢)

Abb. 4.1: Anwendung des Filters fiir Wolkenrénder auf die Chlorophylldaten vom 25. Juni 2006
(vgl. Abb. 4.2) und die Auswirkung auf Ordinary Kriging Schatzwerte. Dargestellt ist jeweils
der um Schétzwerte ergénzte Originaldatensatz.
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Abb. 4.2: Anwendung der Filter zur Identifizierung von Wolkenrédndern fiir Chlorophyllwerte
vom 25. Juli 2006 in der zentralen Nordsee, 6stl. der Doggerbank (Gebiet 3). Die durch die
Filter identifizierten Pixel in Wolkenrandlagen sind jeweils in magenta markiert.

In nachfolgenden Kapiteln werden die Daten mittels der optischen Dicken der Aerosole
aussortiert, da die Information der Gesamtstrahldichte in den Textdateien mit giiltigen
Datenpunkten nicht mehr enthalten ist. Sollte ein anderer Filter zur Entdeckung der
Wolkenrénder benutzt worden sein, so wird dies vermerkt.

4.3 Standardgitter

Die Pixel zweier beliebiger MERIS-Satellitenbilder fallen im Allgemeinen nicht zusammen
und erlauben damit nicht unmittelbar, die Daten fiir eine zeitliche Analyse zu nutzen.
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Jede Methode, die die Auflésung der Daten in der Zeit beriicksichtigt, muss daher ein
gemeinsames Gitter definieren und die Datenpunkte auf ein solches projizieren.

Fiir die nachfolgenden Versuche wird auf eine besonders einfache Projektion zuriick-
gegriffen, die lediglich ein rechteckiges Gitter in geographischer Lange und Breite heran-
zieht. Um eine liickenlose Projektion der Daten mit Kantenldngen der Pixel von 1200 m
zu gewahrleisten, wird die Anzahl der Pixel so gewéhlt, dass ihre mittlere Kantenldnge
iiber das gesamte Gebiet 1.5 km betrigt. Dazu wird das Gitter zwischen 49°N bis 60° N
in 815 Pixel und von 5°W bis 12°O in 730 Pixel unterteilt. Auf diesem Gitter gliedern
sich die Datenpunkte in 290870 Landpixel und 304080 Wasserpixel.

Die meisten Karten in dieser Arbeit verzichten auf die Achsenbeschriftung von Lén-
ge und Breite. Die Angaben der geographischen Lénge erfolgen immer bezogen auf die
Ostrichtung, d.h. 5°W wird als -5° O geschrieben.

Bei allen folgenden Analysen wird das hier definierte Gitter verwendet, jedoch werden
teilweise nur einzelne Unterrdume berticksichtigt. In welchem dieser Unterrdume (Defini-
tion in Abschnitt 2.2) die spezifische Betrachtung stattfindet, wird jeweils dokumentiert.

4.4 Zeitangaben

Tag des Jahres In vielen nachfolgenden Bildern wird der “Tag des Jahres” als zeitliche
Grofse verwendet. Diese Zahlung beginnt jeweils am ersten Januar mit Tag 1 und endet
am 31. Dezember mit Tag 365 bzw. 366. Die Schaltjahre werden dabei beriicksichtigt, um
eine korrekte zeitliche Analyse zu ermoglichen.

In einem fritheren Stadium der Arbeit sind die Schaltjahre 2004 bzw. 2008 nicht beach-
tet worden, sodass der 29. Februar genauso als Tag 60 gezéhlt wird wie der erste Méarz.
Im Jahr 2004 liegen fiir den 29. Februar keine Daten vor. Im Jahr 2008 gibt es sowohl
Daten fiir den 29. Februar als auch fiir den ersten Marz. Bezogen auf das Standardgitter
iiberlappen sich hier 1845 Pixel, bei rein rdumlichen Analysen auf kleineren Regionen
(in Frage kiime nur Gebiet 5) gibt es keine Uberlappung der Daten, sodass keine Effekte
durch den zweimal auftretenden Tag 60 zu erwarten sind. Natiirlich sorgt das Auslas-
sen dieses Tages in der Zahlung bei der Analyse zeitlicher Abhéngigkeiten, z.B. von der
Beobachtungsgeometrie, fiir Unstimmigkeiten.

Uhrzeit Alle Angaben von Uhrzeiten mit den Satelliteniiberfliigen erfolgen in UTC
(engl. Universal Time Coordinated), d.h. sie beziehen sich auf die lokale Ortszeit am
Nullmeridian. In Deutschland findet die Mitteleuropéische Zeit (UTC+1) bzw. die Mit-
teleuropéaische Sommerzeit (UTC+2) Verwendung.
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Bevor tiefer gehende Analysen oder Methoden zur Vervollstdndigung einzelner Datentage
vorgestellt werden, soll der Datensatz aus giiltigen Chlorophyllkonzentrationen genauer
charakterisiert werden.

Die Datentage vom 1. Januar 2003 bis zum 8. Juli 2008 werden sowohl fiir den Standard-
als auch Regionalprozessor geméfs der Qualitatskriterien des jeweiligen Prozessors auf die
giiltigen Datenpunkte tiber Wasser reduziert (vgl. Abschnitt 1.3.1 bzw. Abschnitt 1.3.2)
und im Produkt des Regionalprozessors die unerkannten Wolkenrdnder entfernt (Ab-
schnitt 4.2.1).

Neben allgemeinen Eigenschaften wie der statistischen Verteilung der Chlorophyllkon-
zentrationswerte (Abschnitt 5.1) und dem Konzept der Separabilitdt (Abschnitt 5.2)
wird auch die rdumliche und zeitliche Dateniiberdeckung beschrieben (Abschnitt 5.3).
Die Frequenzanalyse der (vereinfachten) Zeitreihen (Abschnitt 5.4) liefert Hinweise auf
den systematischen Fehler, der im Chlorophyllprodukt zu finden ist, und der im nachfol-
genden Abschnitt (Abschnitt 5.5) genauer untersucht wird.

5.1 Normalverteiltheit

Betrachtet man die Verteilung der Chlorophyllkonzentrationswerte aller Datenpunkten
eines Datentages, folgt sie im Allgemeinen eher einer Log-Normalverteilung.

Viele der nachfolgenden mathematischen Verfahren basieren auf Gauss-Zufallsfunktionen
oder anderweitig auf der Annahme, dass der Mittelwert und die Standardabweichung aus-
sagekriftige Parameter zur Beschreibung der Datenmenge sind, sodass in diesen Féllen
der Logarithmus der Konzentration verwendet werden wird. Des Weiteren besitzt dieser
den Vorteil, die Beschrinkung des Wertebereiches von R>? auf R aufzuheben.

Im weiteren Verlauf wird bei der Mittelwertberechnung explizit angegeben, ob mit
logarithmierten oder tatsidchlichen Konzentrationen gerechnet wird.

5.2 Separabilitat

Mit Separabilitdt bezeichnet man das Vermogen, zeitliche und rdumliche Prozesse einer
Zufallsfunktion Z (s,t), mit rdumlichen Koordinaten s € R% und zeitlichen Koordinaten
t € R, getrennt voneinander als eigenstédndige Kovarianzfunktionen zu betrachten, sodass
die Kovarianz des Gesamtprozesses gerade dem Produkt der Einzelprozesse entspricht
(Gneiting u. a. (2005)):

cov{Z (s1,t1),Z (s2,t2)} = covg (81, 82) - covy (t1,t2)
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Mogliche rein rdumliche Prozesse sind z.B. Einfliisse der Bathymetrie. Als ein rein zeit-
licher Prozess kann die Einstrahlung gelten, wobei jedoch durch die Wolkenbedeckung
rdumliche Aspekte ins Spiel kommen kénnen. Generell konnen rdumliche bzw. zeitliche
Prozesse eine Richtungsabhéngigkeit aufweisen, sei es Anisotropie im rdumlichen und
ein Entwicklungstrend im zeitlichen Bereich. Sie unterscheiden sich fundamental in ih-
ren Eigenschaften: der zeitliche Prozess ist immer gerichtet, da lediglich Zusténde in der
Vergangenheit die zukiinftigen beeinflussen kénnen.

Innerhalb des komplexen Systems, in das die Entwicklung und Beobachtung der Chlo-
rophyllkonzentration als Mak fir das Algenaufkommen eingebunden ist, werden die mei-
sten Prozesse nur in Naherung und selten eindeutig in rdumliche und zeitliche voneinan-
der zu trennen sein. Viele Prozesse lassen sich nicht voneinander entkoppeln. So besitzt
z.B. der Eintrag von Nahrstoffen eine deutliche rdumliche Komponente, wenn man nur
den Beitrag aus Fliissen betrachtet. Dieser ist gleichzeitig von einem Jahresgang iiber-
pragt. Gleiches gilt fiir den Einfluss von Durchmischung und Schichtung, bei denen neben
dem Warmehaushalt durch Einstrahlung ebenso der Wind und die Tiden eine Rolle spie-
len.

Eine Uberpriifung des Datensatzes auf Separabilitit wird nicht durchgefiihrt, auch
wenn dergleichen Methoden (Mitchell (2002); Mitchell u. a. (2005)) vorhanden sind, da
bereits der Verdacht des spéter in diesem Kapitel diskutierten systematischen Fehlers
bestanden hat. Der Versuch hétte damit von vornherein ohne belastbares Ergebnis enden
mussen.

Entsprechend sind in allen spéteren Verfahren, die nur rdumliche oder nur zeitliche
Aussagen treffen, die Effekte weiterhin vermischt und eine urséchliche Interpretation
kann schon durch diesen Umstand mit Fehlern behaftet sein.

5.3 Uberdeckungsstatistik

Jeder Datenpunkt einer Szene {iber Wasser lésst sich in eine der beiden Kategorien ein-
teilen: es handelt sich um einen giiltigen oder um einen ungiiltigen Datenpunkt, wobei
an letzterem das Chlorophyllprodukt aus unterschiedlichsten Griinden nicht bestimmt
werden konnte. Die Wolkenpixel sind eine Teilmenge der ungiiltigen Datenpunkte und
somit nicht (unbedingt) komplementér zu den giiltigen Datenpunkten.

Durch die diskrete Natur der Satelliteniiberfliige kann jeder relative Orbit nur einen
festen Anteil der Wasserflache der Nordsee (als zusammenhéngendes Gebiet, Abb. 2.3)
sehen, der zwischen 36 und 99% liegt (Tabelle 5.1).

5.3.1 Dateniiberdeckung

Der Uberdeckungsgrad der Chlorophylldaten (Abb. 5.1) wird hier unabhéingig von der
tatsédchlichen Abdeckung der Nordsee durch die jeweilige Satellitenszene immer auf die
Anzahl der Wasserpixel im Nordseegebiet (vgl. Abb. 2.3) bezogen. Die Markierungen
zeigen die Einteilung in die Jahreszeiten des Phytoplanktonjahres.

Unterteilt man die beobachteten Uberdeckungen in Klassen von jeweils 1% Breite (von
0.5-1.5%, usw.), so folgen diese einem exponentiellen Abfall (Abb. 5.2): héufig treten
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Orbit- Anteil Orbit- Anteil Orbit- Anteil Orbit- Anteil Orbit- Anteil
Nr. (%] Nr. (%] Nr. (%] Nr. [%] Nr. (%]
8 85 108 36 194 68 309 84 409 99
37 89 123 63 223 95 323 97 423 62
51 95 137 99 237 80 352 71 452 97
80 79 151 54 266 91 366 99 466 75
94 99 180 98 280 91 380 45 495 95

Tab. 5.1: Anteil der Wasserpixel an der zusammenhéngenden Nordseeflache (in %) je Orbit

Datentage mit sehr geringen Uberdeckungen auf, wihrend hohe Grade selten vorkommen.
Vollstindige Uberdeckung ist im gesamten Datensatz nicht zu finden. In einigen wenigen
Beispielen werden mehr als 80% der Wasseroberfliche gesehen.

Auf die Klasse von 0-0.5% wird in der Darstellung zugunsten ihrer Ubersichtlichkeit
verzichtet. Im gesamten Zeitraum entfallen allerdings 211 Datentage in diese Kategorie,
davon 62 im Frithjahr, 39 im Sommer und 40 im Herbst. Der Winter besitzt fast aus-
schlieklich Uberdeckungen von weniger als 10%.

Jahr
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Abb. 5.1: Relative Uberdeckung des Nordseegebietes mit giiltigen Chlorophylldaten. Dabei
entspricht die Liange eines Balken zwischen zwei aufeinander folgenden Jahren gerade 100%
Uberdeckung. Ohne Beriicksichtigung der Schaltjahre sind die Jahreszeiten als gestrichelte
Linien markiert. Jahre 2003 - 2008.

5.3.2 Wolkeniiberdeckung

Der hier prasentierten Statistik der Wolkenbedeckung liegt die Aufteilung der Nordsee
in Gebiete wie im Okosystemmodell ERSEM definiert zugrunde. Diese Einteilung wird
hier als ICES-Regionen bezeichnet (vgl. Abschnitt 2.1.1 und Abb. 2.2). Der Anteil der
Wolkenbedeckung wird jeweils in einer solchen Region und fiir einen Monat iiber alle
Jahre von 2003 bis 2007 betrachtet.
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Abb. 5.2: Hiufigkeit von Datentagen eines Uberdeckungsgrades in Intervallen von 1%-Breite
im Gesamtzeitraum von Januar 2003 bis August 2008 fiir das Chlorophyllprodukt des Regio-
nalprozessors. In die nicht dargestellte Klasse von 0-0.5 % fallen im (a) Gesamtzeitraum 211,
im (b) Frithjahr 62, im (c) Sommer 39, im (d) Herbst 40 Datentage.

Die Gesamtzahl von Pixel A, die innerhalb einer Szene - représentiert durch den Zeit-
punkt (Tag) ¢ - in einem Gebiet gesehen werden, setzt sich aus der Anzahl der giiltigen
Datenpixel D und den ungiiltigen Datenpixel zusammen. Die Anzahl gesehener Wolken-
pixel sei W. Jedes Gebiet (“area”) besteht bezogen auf das Standardgitter (vgl. Ab-
schnitt 4.3) aus einer festen Anzahl von Gitterpunkten P, (area). Da abhéngig von
der Lage des Orbits nicht jede Szene jedes Gebiet vollstdndig iiberdeckt, betrégt die
maximal mogliche Uberdeckung A,,q, zum Zeitpunkt ¢ also gerade

Az (t) = A(t) / Prag (area) .

Je grofer der Anteil gesehener Pixel ist, umso grofer soll auch das Gewicht w (¢) fiir eine
gewichtete Mittelung des Wolkenanteils sein. Die Gewichte werden hier definiert als
A2t

> Aha (1)

te Monat
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Dabei werden alle maximalen Uberdeckungen, die in einem Monat unabhingig vom
konkreten Jahr beobachtet wurden, zusammengefasst.
Der mittlere Wolkenbedeckungsgrad W betragt somit

W= > u(t)-w

te Monat A (t)

mit der mittleren Abweichung bei insgesamt N Datentagen von

2
Wea = % > <u(t)m—w>
te Monat

Der Juli und der August sind die Monate mit dem geringsten Wolkenbedeckung, doch
selbst dann liegt sie noch um 20% (Abb. 5.3). Die Deutsche Bucht (area 5a) ist im Mittel
aufer in den Monaten April, Juli und August zu mehr als 60% unter Wolken. AufSer der
Tendenz von stiarkerer Bewolkung im Winter als im Sommer l&sst sich kein einheitlicher
Jahresgang beobachten. Auch regionale Unterschiede treten nicht augenscheinlich hervor.
Leicht verfilscht ist diese Statistik noch fiir die Wintermonate, da hier in den nérdlichen
Regionen fast ausschlieflich eine geschlossene Wolkendecke vorliegt und diese Szenen
mangels giiltiger Datenpunkte im Datenbankarchiv nicht abgelegt sind und somit nicht
berticksichtigt werden.

5.4 Frequenzanalyse unregelmaBiger Zeitreihen

Die Uberdeckungsstatistik fiir den Datensatz - sei sie bezogen auf die giiltigen Daten-
punkte (Abschnitt 5.3.1) oder die Wolkenpixel (Abschnitt 5.3.2) - legt nahe, dass selbst
bei Reduzierung der Ausdehnung des Untersuchungsgebietes keine vollsténdige Zeitreihe
aufgestellt werden kann. Im klassischen Sinne heifst vollstdndig, dass eine zeitlich dquidi-
stante Zeitserie des Chlorophyllsignals existiert. Dies erlaubte eine Frequenzanalyse per
Fouriertransformation. Bereits die diskrete Natur der Uberfliige in unterschiedlichen Or-
bits und zu verschiedenen Uhrzeiten fiir einen zu beobachtenden Punkt verhindert, dass
der unbearbeitete Datensatz eine solche Zeitreihe ergeben kann.

Um die volle zeitliche Auflésung nutzen zu kénnen, wird ein Lomb-Scargle-Periodogramm
(Lomb (1975); Scargle (1989)), d.i. eine diskrete Fouriertransformation fiir unregelmafige
Zeitreihen, verwendet. Anhand von Periodogrammen, d.i. die spektrale Leistungsdichte
in Abhéngigkeit von der (diskreten) Frequenz, lassen sich die charakteristischen zeitli-
chen Signalanteile in den Zeitreihen identifizieren. In einem Frequenzintervall, das durch
minimale und maximale Periodenlénge definiert wird, werden die diskreten Frequenzen
gleichverteilt angesetzt, sodass im Zeitbereich die langen Perioden schlechter aufgelost
sind als die kurzen. Die (rel.) Maxima der spektralen Leistungsdichte koénnen auf Signi-
fikanz tiberpriift werden.

Die maximal ohne Informationsverlust aufzulésende Frequenz (Nyquistfrequenz) bei ei-
ner Abtastrate von fy betragt fnyquist = % fo. Ist die Abtastfrequenz zu gering, so werden
Signale mit Frequenzen oberhalb der Nyquistfrequenz falschlich als solche mit geringerer
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Abb. 5.3: Mittlere gewichtete Wolkenbedeckung jeweils einer ICES-Regionen, pro Monat und
iiber den Zeitraum von 2003 bis 2007. Die Zahlen im oberen Bereich des Diagramms geben
die Anzahl eingeflossener Datentage pro Monat an. Die Lage der Regionen 1-8 entnehme man
Abb. 2.2.
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Frequenz erkannt (Aliasing). Bei unregelméfiigen Zeitreihen ohne konstante Abtastrate
kann die Nyquistfrequenz anhand der Statistik der Differenz zwischen benachbarten zeit-
lichen Stiitzstellen abgeschétzt werden. Da in der Chlorophyllzeitreihe nur wenige relativ
grofte Zeitdifferenzen durch die Datenliicken im Winter auftreten, werden diese aus der
Abschétzung ausgeschlossen. Uber den Median der zeitlichen Differenzen At; = tiv1 —1;
von aufeinander folgenden Zeitpunkten ¢; und ¢;41 sei die Nyquistfrequenz hier definiert
als:

fNyquist =5 (Median (Ati))il (51)

N

5.4.1 Zeitreihen punktuell zusammengefasster Chlorophyllkonzentrationen

Als Zeitreihe wird jeweils der Mittelwert der logarithmierten Chlorophyllkonzentration in
einem Gebiet wie der Doggerbank (Gebiet 1), dem Englischen Kanal (Gebiet 2), der zen-
tralen Nordsee Ostlich der Doggerbank (Gebiet 3), der Deutschen Bucht (Gebiet 4) und
der Dénischen Kiiste (Gebiet 5) (vgl. Abschnitt 2.2.3) genutzt, wenn mehr als 10 giiltige
Pixel fiir den Beobachtungszeitpunkt in das Gebiet fallen. Die Punkte der Zeitreihe ge-
hen weder auf konstante Uberdeckungen noch auf eine konstante Anzahl gesehener Pixel
zuriick und haben somit unterschiedliche statistische Aussagekraft. Als Beobachtungs-
zeitpunkt wird jeweils der Tag und die Uhrzeit am Mittelpunkt des Gebietes gewéhlt,
ebenso bezieht sich die Beobachtungsgeometrie mit Satellitenposition und Sonnenstand
auf diesen Punkt.

Diese fiinf Gebiete sind einerseits relativ klein gewéahlt, sodass starke rdumliche Struk-
turen keine Auswirkung haben und die Mittelwerte die Chlorophyllkonzentration des
Gebietes reprisentieren konnen, andererseits groft genug, um Effekte aus Strémungstrans-
port oder punktueller Wolkenbedeckung zu minimieren. Ist das Gebiet zu groft gewéhlt
bzw. sein Verhalten erfahrungsgeméf raumlich sehr inhomogen, so kénnen partielle Wol-
keniiberdeckungen zu massiven Unterschieden im Mittelwert fithren. Fiir die Deutsche
Bucht kann diese Uberlegung in der Interpretation nicht vernachlissigt werden.

Die Chlorophyllkonzentrationen variieren teilweise sehr stark von Tag zu Tag bzw.
zwischen aufeinander folgenden zeitlichen Stiitzstellen (Abb. 5.4). Generell treten um
den Tag 100 (10. April) herum lokale oder absolute Maxima im Jahresverlauf auf. Dieses
Signal, das der zu erwartenden Friihjahrsbliite zugeordnet werden kann, ist in Gebiet 2
(Englischer Kanal) besonders deutlich ausgeprégt. Dabei variiert der Zeitpunkt und -
raum der Friihjahrsbliite stark: iiber der Doggerbank tritt sie deutlich frither auf als im
Englischen Kanal oder an der Dénischen Kiiste. Teilweise sind auch zwei Chlorophyllma-
xima im Friihjahr sichtbar, die sich mit dem Ubergang von vorherrschenden Diatomeen
zu nachfolgenden Flagellaten erkldren lassen (z.B. Englischer Kanal im Frithjahr 2003).
Die Variabilitat zwischen den Jahren ist im Friithjahr und Herbst am ausgepréagtesten,
wahrend die Chlorophyllkonzentration im Sommer recht stabil und gering iiber die Jahre
ist. Das gilt nicht fiir die Deutsche Bucht, in der die Phytoplanktonkonzentration iiber
den gesamten Jahreslauf hohe Variabilitéit zeigt.

Modelluntersuchungen beziiglich der interannualen Variabilitat bzw. der zeitlichen Dy-
namik, mit denen sich genauere Aussagen iiber die Ursachen der Chlorophyllkonzentra-
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Abb. 5.4: Mittlere Chlorophyllkonzentration im Jahresgang fiir die Gebiete 1-5 abgeleitet aus
dem Chlorophyllprodukt des Regionalprozessor in den Jahren 2003-2008. Die vertikalen Eintei-
lungen markieren die Jahreszeiten im Phytoplanktonjahr. Die Uberdeckungsstatistik zu diesen
Zeitpunkten findet sich in Abb. 14.11. 46
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tionsschwankungen treffen lassen, sind jedoch kein Bestandteil der vorliegenden Arbeit.

In den Zeitreihen bildet sich eine deutliche Tendenz zu hohen Chlorophyllwerten im
Winter ab, anders als Erfahrung und in situ-Beobachtung es erwarten lassen. Hierfiir
konnen einerseits die niedrigen Sonnenstdnde im Winter verantwortlich sein, die die An-
nahme einer planaren Struktur der Atmosphére bei der Atmosphérenkorrektur kaum
erfiillen, oder die starke Durchsetzung des Wassers mit Phaeophytin haltigem Detritus.
Phaeophytin besitzt ein den Chlorophyllen sehr dhnliches Absorptionsspektrum und wiir-
de als Chlorophyll von den Prozesssoralgorithmen interpretiert werden (Kommunikation
Doerffer).

Andererseits ldsst dieser ausgeprigte Jahresgang mit Maximum im Winter vermuten,
daf es eine Beziehung zu den Sonnenstandswinkeln, die den gleichen Verlauf zeigen, gibt.
Dabei geht es nicht um den Einfluss des Sonnenstandes auf die biologischen Prozesse im
Wiasser, sondern um den Einfluss der Geometrie auf die Berechnung des Chlorophyllpro-
duktes. Diesem Verdacht auf einen systematischen Fehler wird der Abschnitt 5.5 gewid-
met sein.

Frithjahrsblite | Doggerbank | Engl. Kanal Zentral, ostl. Deut. Bucht Dan. Kiiste
Doggerbank

2003 67, 90 94, 108 90, 113 90, 109 90
2004 71 71 66, 81, 106, 122 | 56,65,101,122,116 56, 122
2005 - 113 - - -
2006 76 91, 117 123 70, 121 79
2007 47, 86 76-82, 118 80, 112 83, 118, 125 80
2008 78 68, 109 64 65, 110 59, 72, 115

Tab. 5.2: Zeitpunkte (Tag des Jahres) der Friihjahrsbliite als Maxima der mittleren Chloro-
phyllkonzentration in den Gebieten 1-5.

Herbstbliite | Doggerbank | Engl. Kanal | Zentral, ostl. Deut. Bucht Dén. Kiiste
Doggerbank
2003 258, 293 (218) - 261 (169, 188) 261, 284 261
2005 284 278, 308 244, 268 (231) 266, 285 256, 284
2006 298 288 (225) 260 (156, 187) 266 (237) 257, 288
2007 305 - - (230) 262, 283 (235) 289
2008 - - (150) (151) (151)

Tab. 5.3: Zeitpunkte (Tag des Jahres) der Herbstbliite als Maxima der mittleren Chlorophyll-
konzentration in den Gebieten 1-5. In Klammern sind Phytoplanktonbliiten im Sommer ver-

merkt.

Eine weitere Auffalligkeit ist der regelméfige Versatz der Chlorophyllkonzentration
(Abb. 5.5). Uber der Doggerbank (Gebiet 1) erscheint er besonders deutlich zwischen
Tag 193 bis Tag 200 (12.-19. Juli 2006, vgl. Abb. 5.5a). Fiir den vergleichbaren Zeitraum
tritt vor der Dénischen Kiiste (Gebiet 5) ein dreitdgiger Zyklus iiber sechs Tage im
Chlorophyllmittelwert auf (Tag 196-201, 15.-20. Juli 2006, vgl. Abb. 5.5b).
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Alle &ufseren, physikalischen Einfliisse, die das System derart verdndern kénnen, lassen
sich ausschliefsen:

Gerade in diesen Sommertagen ist bei stabiler Schichtung - die im Bereich der Dogger-
bank (Gebiet 1) zu erwarten ist, vgl. Abschnitt 2.3.2 bzw. Abschnitt 6.3.2 - nur mit gerin-
ger Variabilitdt zu rechnen; von Tag zu Tag kann zwar bei einem extremen Windereignis
Durchmischung hervorgerufen werden und die beobachtbare Chlorophyllkonzentration
sich signifikant &ndern, doch dass dergleichen regelméfig stattfindet, ist unwahrschein-
lich.

Auch der Einfluss durch einen hohen Wolkenbedeckungsgrad, der zu einem nicht repra-
sentativen Mittelwert der verbleibenden Datenpunkt fiir das Gebiet fithren kann, ldsst
sich fiir die hier gezeigten Beispiele ausschliefen (vgl. Pixelanzahl zu jedem Datentag in
Abb. 5.5).

Zudem scheidet bei der Dimension der Gebiete (Gebiet 1: 127 km x 164.7 km, Gebiet 5:
121.5km x 110.8 km) der vollstdndige Austausch des Wasserkorpers durch Stromungs-
transport aus. In Gebiet 1 sind nur geringe, iiber die Tage umlaufende Stromungsge-
schwindigkeiten von etwa 4 cm/s dokumentiert. In Gebiet 5 stromt zwar von Tag 194 bis
196 Wasser aus dem Skagerrak mit maximaler mittlerer Geschwindigkeit von 30cm/s
ein, doch selbst diese konstante Geschwindigkeit wiirde nur einen Transport innerhalb
von 24h um 25.9km nach sich ziehen und damit hochstens ein Viertel des beobacht-
baren Wasserkorpers austauschen konnen.! Trotzdem kénnen bei diesem Beispiel durch
die relativ starke Verlagerung einer Front Einfliisse auf den veranschlagten Mittelwert
auftreten, die eine Interpretation erschweren.

Da ozeanographische und biologische Ursachen ausgeschlossen werden konnen, kommt
zuvorderst die Beobachtungsgeometrie in Betracht. In den Szenen zweier aufeinander
folgender Tage liegt der gleiche geographische Ort aufgrund der wechselnden Orbits ent-
weder in der Ostlichen oder westlichen Bildhélfte. Alle weiteren Untersuchungen an der
Zeitreihe (Abschnitt 5.4.2 und Abschnitt 5.4.3) zielen darauf ab, diese Auffilligkeit zu
charakterisieren. Die Fehlerbetrachtung zum Einfluss der Sonnenstandswinkel findet im
Detail in Abschnitt 5.5 ihren Abschluf.

5.4.2 Frequenzanalyse unregelmaBiger Zeitreihen

Zum Vergleich des Frequenzinhaltes der Chlorophyllkonzentration wird die Zeitreihe zur
Doggerbank (Gebiet 1) iiber den gesamten Zeitraum von 2003 bis 2008 fiir die unter-
schiedlichen Chlorophyllprodukte des Standard- und des Regionalprozessors untersucht.

Die Periodogramme werden, um eine gute Auflésung der Frequenz zu gewéhrleisten,
mehrfach in verschiedenen Periodenintervallen berechnet: um das Verhéltnis der Stérke
des 3-Tages-Signals zum Jahresgang zu demonstrieren, wird ein Intervall zwischen 2 und
450 Tagen gewihlt (Abb. 5.6 (a)-(c)). Da in diesem Fall die Auflésung fiir die langen Pe-
rioden nicht ausreicht, um die Periode des Jahressignals nicht massiv zu verfalschen, wird

!Stromungsdaten stammen aus den Karten fiir mittlere Strémung der 1. Schicht (0-
5 m) im Archiv des Bundesamt fiir Seeschifffahrt wund Hydrographie BSH, unter
http://www.bsh.de/aktdat/modell /stroemungen/Modelll.htm
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eine weitere Analyse fiir Perioden zwischen 100 und 450 Tagen durchgefiihrt. Das Jahres-
signal lasst sich hier mit einer Genauigkeit von einem Tag nachweisen; diese Spektren
sind hier nicht dargestellt. Um die 3-Tages-Signale genauer zu charakterisieren, wird die
Untersuchung fiir ein kleineres Periodenintervall von 2 bis 40 Tagen wiederholt (Abb. 5.6
(d)-(F))-

Die signifikanten Perioden (aus den unterschiedlichen Frequenzanalysen, siche Tabel-
le 5.4) sehen wie folgt aus:

’ ‘ algal 1 algal_ 2 chl_conc
Periode [Tag] 363.8 181.8 364.6 182.5 366.7 181.8 161.9
3.21 3.15 3.13 3.18 3.13 3.21 3.15 3.13
Spektrale Leistungsdichte 121.9 74.6 59.0 54.8 123.9 83.9 18.6
16.2 19.7 18.2 15.8 14.3 24.3 27.7 30.0

Tab. 5.4: Signifikante Perioden der Chlorophyllzeitreihe zwischen 2 und 450 Tagen. Die Zeitrei-
he stammt aus dem Gebiet der Doggerbank (Gebiet 1) und umfaft die Jahre 2003 -2008.
Ausgewihlt aus den Maxima der spektralen Leistungsdichte fiir die im Text genannten Peri-
odenintervalle.

e algal 1: Dieses Produkt zeigt sowohl den Jahres- als auch den Halbjahresgang.
Zusatzlich erscheinen starke Signale bei einer Periode von 3.20 bzw. 3.15 Tagen.

e algal 2: Auch hier ist Jahres- und Halbjahresgang, sowie der 3-Tages-Zyklus mit
3.18 Tagen zu finden.

e chl conc: Neben Jahres- und Halbjahresgang tritt hier erneut der 3-Tages-Zyklus
auf. Drei Perioden von 3.21, 3.13 bzw. 3.15 Tagen sind signifikant.

Auch fiir die Zeitreihen, die als mittlere Chlorophyllkonzentration auf den Gebieten 1
bis 5 definiert sind, bleiben Jahres-, Halbjahres- und 3-Tage-Signal erhalten (Tabel-
le 5.5). Fiir letzteres Signal gibt es keine biologische oder ozeanographische Erklarung
(vgl. Argumentation in Abschnitt 5.4.1). Ahnlichkeit besitzt nach drei Tagen nur die
Beobachtungssituation, d.i. die Kombination von Winkel von Satellit und Sonnenstand.
Dieses Signal besitzt eine héhere Frequenz als die abgeschéitzte Nyquistfrequenz. Alia-
sing tritt hier jedoch nicht auf, denn zu erwarten wire eine Frequenz des Aliassignals f4
bei fa = fnyquist — (f>Nyquist — fNyquist). Im Zeitbereich besifie eine kurze Periode von
3.18 Tagen bei einer Nyquistperiode von 6.01 Tagen ein Aliassignal mit einer Periode von
54.6 Tagen. Dergleichen tritt nicht auf, sodass die mitunter bessere zeitliche Auflésung -
viele aufeinander folgende Punkte liegen nur einen Tag auseinander - ausreicht, um auch
das hochfrequentere Signal zu bestimmen.
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(a) Doggerbank (Gebiet 1), Tage 191-220. (b) Déinische Kiiste (Gebiet 5), Tage 180-205.
10. Juli- 8. Aug. 2006 29. Juni- 24. Juli 2006

Abb. 5.5: Ausschnitte der Zeitreihen fiir Gebiete 1 und 5 im Jahr 2006. Mittelwert (rote Kreuze)
und Standardabweichung der logarithmierten Chlorophyllkonzentration (Regionalprozessor) in
jeweils einer Region sind dargestellt. Die gestrichelten Linien markieren zur besseren Orientie-
rung jeden dritten Tag. Die Zahlen am Oberrand geben die Anzahl von Datenpunkten an, die
in die Mittelwertberechnung geflossen ist.
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Abb. 5.6: Periodizitdtsuntersuchung fiir die Chlorophyllzeitreihe im Zeitraum 2003 bis 2008
iiber der Doggerbank (Gebiet 1). Die Periodendauer liegt in der ersten Analyse, (a) bis (c),
zwischen 2-450 Tagen, in der zweiten, (d) bis (f), zwischen 2-40 Tagen. Dargestellt wird die
spektrale Leistungsdichte gegen die Frequenz.
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. Zentral, Ostl. Deut. Bucht, Dan. Kiiste,
Gebiet Doggerbank, 1 Engl. Kanal, 2
Doggerbank, 3 4 5

Periode 366.7 181.8 161.9 368.7 184.1 150.2 367.0 182.1 369.5 183.8 364.2 183.3
[Tage] 3.24 3.21 3.15 3.13 8.15 3.13 3.24 3.15 3.13 3.21 3.13 3.24 3.21
Nyquist-

Periode 6.01 6.01 4.05 6.01 6.01
[Tage]

Tab. 5.5: Signifikante Perioden in Tagen im Chlorophylldatensatz des Regionalprozessors fiir
alle Gebiete 1-5. Die Nyquist-Periode wird nach Gl. 5.1 bestimmt.

5.4.3 Systematischer Fehler im Jahresgang

Die Zeitreihen des Chlorophyllproduktes des Regionalprozessors fiir Gebiet 1-5 wird
jeweils in Stiicken von 121 Tagen (als gleitendes Fenster) auf ihre vorherrschende Pe-
riodizitat im Bereich zwischen 2 und 40 Tagen untersucht. Dazu wird die markanteste
Periode dann dargestellt, wenn die Wahrscheinlichkeit sehr gering (p < 0.05) ist, das
es sich nicht um ein Maximum in der spektralen Leistungsdichte handelt, es also wahr-
scheinlich ein Maximum ist. Zu den weniger ausgeprigten Maxima gehoren haufig solche,
die mit ganzzahligen Bruchteilen der 35-Tage Wiederholungsrate der relativen Orbits kor-
respondieren.

Die markanteste Periode zeigt eine systematische Anderung zwischen erster und zweiter
Jahreshélfte (Abb. 5.7). Die Periodizitat verhalt sich anndhernd punktsymmetrisch zur
Jahresmitte (Sommersonnenwende Tag 172/173) und beginnt in der ersten Jahreshélfte
mit einem Wert von 3.15 + 0.03 Tagen und steigt in der zweiten Jahreshalfte auf 3.21 +
0.02 Tage an. Sie liegt damit anndhernd symmetrisch um 35 Tage/11 = 3.18 Tage.
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Abb. 5.7: Verdnderung der Hauptperiode innerhalb eines gleitenden Fensters von 121 Tagen,
jeweils aufgetragen zum Mittelpunkt des zeitlichen Fensters. Die unterschiedlichen Jahre sind
farblich hervorgehoben.
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5 Kritische Bewertung der Datenbasis

Dieses Signal tritt auch bei Zeitreihen des Level 2-Produkt Sichttiefe Z90 maz und
der Schwebstoffe auf.

Ahnliche, aber weniger stark ausgeprigte Verschiebungen der Hauptperioden finden
sich auch im Standardprodukt (Abb. 5.8). Sie konzentrieren sich recht deutlich bei den
Periodenlédngen, die durch die Orbitfrequenz und ihre Vielfachen vorgegeben wird. Dies
ist ein weiterer Hinweis darauf, dass dieses Signal urséchlich durch die Geometrie von
Sonneneinstrahlung und Beobachtung beeinflusst wird. Der Jahresgang der Hauptperiode
wird dagegen fiir die Standardprodukte nicht deutlich.
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Abb. 5.8: Hauptperioden im Standardprodukt bei gleitenden Zeitreihenausschnitten von
121 Tage. Als gestrichelte Linien sind die Vielfachen der Orbitfrequenz eingetragen.

Der dreitégige Versatz ist in allen Produkten vorhanden, obwohl sie sich grundsatzlich
in ihrer Atmosphérenkorrektur unterscheiden. Gleich ist ihnen jedoch, dass auf Bertick-
sichtigung der Polarisation verzichtet wird.

5.5 Systematische Fehler im Level 2-Produkt des
Regionalprozessors

Schon in Bilderserien der Chlorophyllverteilung féllt ein etwa dreitdgiger systematischer
Versatz der Absolutwerte der Konzentrationen auf. Als grofirdumiges Beispiel sei auf die
Chlorophyllkonzentrationskarten von aufeinander folgenden Tagen {iber der Doggerbank
verwiesen (siehe Abschnitt 6.3.1). In der Frequenzanalyse der Zeitreihen (Abschnitt 5.4.1,
Abb. 5.4) lasst sich diese etwa dreitégige Periode in allen herangezogenen Gebieten be-
stéatigen.

Da die Frequenzanalyse bereits eine Abhéngigkeit des Produktes von der Geometrie des
Sonnenstandes und der Beobachtungsposition nahe legt, stellt sich die Frage, welche der
vier zur vollstdndigen Beschreibung der Geometrie notwendigen Winkel diesen Einfluss
ausiiben.

Der Beobachtungsazimut ist iiber die linke bzw. rechte Bildhélfte einer Szene anné-
hernd konstant und unterscheidet hauptséchlich linke von rechter Bildhélfte (Abb. 5.9).
Die Beobachtungszenit variiert symmetrisch zur Mittellinie einer Szene.
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Sonnenzenit und -azimut variieren jeweils glatt iber ein Bild, wobei die Hauptkompo-
nente des Gradienten im Zenit von Siid nach Nord und im Azimut von West nach Ost
weist.

Die Korrelation zwischen Chlorophyllprodukt und Winkeln ist fiir den Sonnenazimut-
winkel am stérksten ausgepriagt (Abb. 5.10). Die kaum ausgepriagte Abhéngigkeit vom
Beobachtungsazimut spricht dagegen, dass insbesondere Polarisationseffekte beim Blick
der Satellitenkamera mit der Sonne (rechte Bildhélfte) im Gegensatz zum Blick gegen die
Sonne (linke Bildhélfte) fiir den Versatz verantwortlich sind. Mit der linken Bildhélfte
verbindet sich immer ein héherer Sonnenazimutwinkel, als auch die héheren Chlorophyll-
konzentrationen.

Es sind die Winkel zur Beschreibung der Sonnenposition, die an drei aufeinander fol-
genden Tagen durch die unterschiedlichen Orbits einen dreistufigen Versatz durchlaufen
kénnen.

5.5.1 Instrumentenfehler und systematischer Fehler

Fiir eine genauere Charakterisierung des systematischen Fehlers bietet sich eine unge-
wohnliche Kombination der Produkte an.

Dazu werden alle Datentage (zwischen dem 1. Januar 2003 und dem 24. Mai 2006) fiir
die Produkte chi conc (Regionalprozessor meris_c2r) und algal 2 (MERIS Standard-
prozessor) geméf ihrer Pixelkoordinaten (X,Y") in jeweils einem Bild zusammengefasst,
ohne auf den tatséchlichen geographischen Ort Riicksicht zu nehmen (Mittelung als Mit-
telwert grofter Wahrscheinlichkeit, vgl. Abschnitt 7.2). Bei den vom Instrument unab-
héangigen Strukturen sollte der Median/Mittelwert iiber eine Spalte oder eine Zeile des
Bildes keine Abhéngigkeit von der Pixelnummer zeigen. Pixelnummern in Y-Richtung
der Szenen werden in Richtung des Uberfluges von Norden nach Siiden aufsteigend ge-
zahlt, sodass Siiden in folgenden “Karten” oben und Norden unten (gespiegelt) zu liegen
kommt. Die Pixelnummer nimmt in X-Richtung von links nach rechts in der Szene zu.
Dabei setzt sich die Szene (in reduzierter Auflésung, von links nach rechts bzw. anné-
hernd von West nach Ost) aus den Aufnahmen der fiinf Kameras zusammen: Kamera 5
von Pixel 26 bis 272, Kamera 4 von Pixel 273 bis 468, Kamera 3 von Pixel 469 bis 650,
Kamera 2 von Pixel 651 bis 844 und Kamera 1l von Pixel 845 bis 1094.

Das raumliche Mittel auf dem Pixelgitter fiir das Chlorophyllprodukt algal 2 des Stan-
dardprozessors (Abb. 5.11) zeigt als Median iiber die Spalten des Bildes sowohl deutlich
die Kameragrenzen von Kamera4 als auch einen ansteigenden Trend mit der Pixelnum-
mer in X-Richtung. Die sich wiederholenden Strukturen entstehen durch die relativ kon-
stant hohe Chlorophyllkonzentration in der Deutschen Bucht und die 27 diskreten Orbits,
unter denen die Nordsee nur gesehen werden kann bzw. in diesem Datensatz nur gesehen
wird.

In der Variante aus dem Chlorophyllprodukt des Regionalprozessors (Abb. 5.12) bleibt
der Trend mit zunehmender Pixelnummer erhalten. Statt eines starken Versatzes fiir Ka-
mera4 ist das Produkt hier jedoch eher stetig in den {iibrigen Verlauf, der sich stark
an der spektralen Charakteristik der fiinf Kameras orientiert (Fischer (2005)), einge-
bettet. Es ist bekannt, dass MERIS aus vier baugleichen Kameras plus dem Prototyp
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Abb. 5.9: Beobachtungs- und Sonnenstandswinkel einer Satellitenszene im Gebiet der Nordsee
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(Kamera4) zusammengesetzt worden ist, und diese Instrumente sich in ihren spektra-
len Charakteristiken unterscheiden (Saunier u.a. (2006)). Mit dem Regionalprozessor
ist dieser systematische Fehler aber weitestgehend behoben. Nichtsdestotrotz fallen alle
Unstetigkeitsstellen, die selbst im Rauschen noch zu erkennen sind, mit Kameragrenzen
zusammen.

Diskussion Im Vergleich unterscheiden sich die Produkte algal 2 und chl_conc deut-
lich in der Auspréagung der Fehler. Wahrend der Regionalprozessor den Instrumentenfeh-
ler in Kamera 4 im Vergleich zum Standardprozessor nicht mehr zeigt, wird bei ersterem
der Trend ansteigender Chlorophyllkonzentration mit hoéherer Pixelnummer, d.h. von
links nach rechts in einer Szene, wesentlich grofer. Der Trend ist im Allgemeinen nur fiir
die Level 2-Produkte zu sehen. Er ist fiir den Regionalprozessor etwa vier bis fiinfmal so
groft wie fiir das Standardprodukt.

Dabei gilt es zu bedenken, dass eine Summation iiber die Pixel im 6stlichen (rechten)
Bildbereich bereits tendenziell einzig durch die Geographie hohere Chlorophyllkonzentra-
tionen sieht als ein Pixel im westlichen Teil des Bildes. In diese Bereiche fallen haufiger
die hohen Konzentrationen der Deutschen Bucht.

Um eventuelle Effekte der vernachléssigten Polarisation nachweisen zu kénnen, wird
die Zusammenfassung der Chlorophyllkonzentration chl conc als Karte beziiglich der
Pixel-Koordinaten fiir den Ausschnitt der Doggerbank (Gebiet 1) im Sommer wieder-
holt (Abb. 5.13). In diesem Zeitraum mit dem Sommerminimum ist in dieser Region
hauptséchlich mit konstanter, niedriger Chlorophyllkonzentration und geringen Struktu-
ren zu rechnen, sodass systematische Versdtze im Produkt besonders gut zu erkennen
sind (Abb. 5.5a). Ein eindeutiges Indiz darauf, dass hohe oder niedrige Chlorophyllwerte
hauptséchlich in der rechten bzw. linken Bildhélfte auftreten, gibt es nicht, allerdings
kann man von einem linken und einem rechten Plateau mit breitem Ubergangsbereich
sprechen.

5.5.2 Der Sonnenazimutwinkel

Von allen zur Berechnung des Produktes verwendeten Winkeln ist es der Sonnenazimut-
winkel, der die stérkste Korrelation mit dem Chlorophyllprodukt zeigt (Abb. 5.10a).

Definition Sonnenazimutwinkel: Der Sonnenazimutwinkel ist innerhalb des Produktes
des Regionalprozessors wie folgt definiert: vom Pixel aus schaut der Beobachter zur
Sonne. Der Winkel, den diese Linie im Gegenuhrzeigersinn mit der Nordrichtung
einschliefst, ist der Azimutwinkel.

Der Sonnenazimut ist ein Maf der wahren Ortszeit, sodass 24 h gerade 360° entsprechen.
Im Jahr verschiebt sich durch die elliptische Bahn der Erde die wahre Ortszeit gegeniiber
unserem 24 h-Tag um bis zu 17 min. Dieser Gang findet sich im beobachteten Sonnen-
azimutwinkel (vgl. Abb. 5.14, tiber alle Jahre, 2003 - 2008) wieder und lésst sich anhand
der gleichen Orbits in Abhéngigkeit vom Tag des Jahres (Schaltjahre sind in die Zah-
lung eingeflossen) wiedererkennen. Nach der Korrektur mit der Zeitgleichung (= wahre
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Abb. 5.12: Mittelwert des Regionalprozessorproduktes chl_conc auf einem Gitter aus Pixelko-
ordinaten der Einzelszenen fiir die Jahre 2003 - 2006.
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Abb. 5.13: Mittlere Chlorophyllkonzentration im Sommer {iber der Doggerbank (Gebiet 1) auf
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5 Kritische Bewertung der Datenbasis

Ortszeit — mittlere Ortszeit) driickt der korrigierte Sonnenazimut nur noch die mittlere
Ortszeit aus.
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Abb. 5.14: Sonnenazimut im Jahresgang fiir den Punkt 54° N, 8° O. Farbe und Form der Mar-
kierungen stehen fiir einzelne relative Orbits. Als gestrichelte Kurve ist die Zeitgleichung ein-
gezeichnet.

5.5.3 Theoretische Uberlegung zum Sonnenazimutwinkel

Dass auch nach der Korrektur mit der Zeitgleichung ein ausgepriagter Jahresgang im
Sonnenazimut verbleibt, hdngt mit der lokalen Definition dieses Winkels auf der Erd-
oberfliche und der sich besténdig im Jahresgang verdnderten Lage der Nordrichtung
zZusammen.

Man betrachte folgendes System (Abb. 5.15): der Nullpunkt des Koordinatensystem
x,y, z liegt im Zentrum der Erde (als gedachter Kugel), die z-Richtung weist zur Sonne,
die y-Richtung liegt tangential zur (Kreis-)Bahn der Erde um die Sonne, die z-Richtung
steht senkrecht auf der Bahnebene. Dann lésst sich ein Koordinatensystem (Erdsystem)
x/, y/, N finden, sodass z' innerhalb der Ebene x, N liegt. N bezeichnet dabei die Nord-
richtung, die gegeniiber z konstant um den Winkel © = 23.44° geneigt ist und im Verlauf
eines Jahres einmal um die z-Achse rotiert. Zu einem Zeitpunkt ¢ - gemessen in Stunden
seit Beginn eines kalendarischen Jahres - ist diese Drehung um

2T

(1) = 365 01 ((doy —9) - 24 + (time — 12))

fortgeschritten. Dabei steht doy fiir den Tag des Jahres (Abk. day of year) und time
fiir die Uhrzeit in UTC. @ (t) = 0 ist gleichbedeutend mit dem Sonnenhdchststand, d.i.
12 Uhr mittags, zur Wintersonnenwende.

Die Ebene z, N definiert immer den Sonnenhd&chststand: nach jedem Tag um 12 Uhr
befindet sich gemiift der Uberlagerung der beiden Rotationen der gleiche Punkt wieder an
dieser Stelle. Fiir einen Punkt P, der sich gerade in dieser 12 Uhr-Position befindet, be-
tragt der Sonnenazimutwinkel genau 180°. Zu jedem anderen Zeitpunkt befindet sich der

Punkt P um die Achse N mit dem Winkel a (t) = 2% (time — 12) gedreht. Innerhalb des
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5 Kritische Bewertung der Datenbasis

Erdsystems lasst sich dieser Punkt - der gleichzeitig die Normale des Beobachtungspixels
darstellt - als

sin @ cos a ()
P = | sinfsina(t)
cos 6

beschreiben. Durch Koordinatentransformation des Erdsystems ZL‘/, yl, N in das System
z,y,zum —a (t), —® (¢) und —O erhélt man eine Darstellung der Richtung P im System
x,y, z. Damit ist es moglich, zwei Projektionen innerhalb der durch P definierten Ebene
(des Beobachtungspunktes) zu bestimmen: zum einen die Projektion der Nordrichtung
in diese Ebene, zum zweiten die Projektion der konstanten Sonnenrichtung.

Der Winkel zwischen diesen beiden Projektionen ist dann der gesuchte Sonnenazimut-
winkel.

Abb. 5.15: Geometrie zur theoretischen Bestimmung des Sonnenazimuts. Eine 12 Uhr-Situation,
in der Punkt P gerade in der Ebene des Sonnenhochststandes liegt.

Fiir einen festen Punkt mit geographischer Breite von 54°N und Lénge von 8° O (in
der Deutschen Bucht) werden aus dem Datensatz der Szenen alle Uhrzeiten bestimmt,
zu denen der Punkt gesehen worden ist. Da die Zeit als UTC auf 0° definiert ist und
fiir die Definition oben die wahre Ortszeit bendtigt wird, muss zu der UTC-Uhrzeit noch
B . 24N hinzugefiigt werden. Damit ldsst sich der Jahresgang des Sonnenazimuts bis

360°
auf die Korrektur der Zeitgleichung (fiir elliptische Umlaufbahn) simulieren (Abb. 5.16).
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5 Kritische Bewertung der Datenbasis
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Abb. 5.16: Sonnenazimut im Jahresgang fiir Position 54° N, 8°O in der Deutschen Bucht. Zur
Berechnung der theoretischen Grofle des Sonnenazimuts werden alle Zeitpunkte der Zeitreihe

aus dem Gesamtzeitraum verwendet.

Die Frequenzanalyse der theoretischen Sonnenazimutwinkel (Abb. 5.17) liefert den
3-Tages-Rhythmus, der hier sogar stiarker als das Jahressignal ausgepragt ist und sich
hauptséchlich in der Periode von 3.18 Tagen, d.h. in der Harmonischen der Orbitwieder-
holungsrate, widerspiegelt. Daf der Jahresgang im Chlorophyllprodukt ausgeprégter als
diese Harmonische ist (vgl. Abb. 5.6 und Tabelle 5.4), ist ein Indiz dafiir, dass es neben
dem Signalanteil aus den Winkeln auch einen echten Chlorophylljahresgang innerhalb der
Zeitreihe gibt. Fiir eine genauere Untersuchung der Zeitreihe ist eine Filterung der nicht-
aquidistanten Zeitreihen unumgénglich (Scargle (1989)). Dieser Bearbeitungsschritt steht

weiterhin aus.
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5 Kritische Bewertung der Datenbasis

5.5.4 Eine einfache Frequenzanalyse

Ein Einfluss des Jahresgangs des Chlorophyllsignals wird in dieser Betrachtung mit fol-
gender Uberlegung weitestgehend ausgeschlossen: in der hiufig beobachteten Abfolge von
einem Tag hoher und anschliefsend niedriger Konzentration ist das Niveau des Absolut-
wertes, um das herum der Versatz in Erscheinung tritt, vom tatséchlichen Jahresgang
des Signals abhéngig. Zwei Paare von Datenpunkten kénnen somit auf ganz unterschied-
lichen Niveaus des Absolutwertes liegen, die Differenz der Konzentrationen bei Paaren
mit gleichem zeitlichen Abstand ist jedoch anndhernd konstant.

Auch bei einer zeitlichen Auflésung der Chlorophyllkonzentrationszeitreihe in Tagen -
die Uhrzeit an einem festen Beobachtungspunkt schwankt maximal um etwa eine Stunde
- ergibt sich kein signifikanter Unterschied zu den markanten Frequenzen bei genauer
Beobachtungsuhrzeit. Daher wird hier als Zeitpunkt nur der Tag berticksichtigt.

Fiir diese Zeitreihe werden alle moglichen Datenpaare so gebildet, dass die Differen-
zen der Beobachtungszeitpunkte zwischen 1 und 45 Tagen liegen. Fiir jede Klasse der
Zeitdifferenz wird jeweils die Differenz des logarithmierten Chlorophyllwertes aller Paare
gemittelt (Median). Die mittlere Differenz des Chlorophyllproduktes zeigt erneut deut-
lich die etwa dreitédgige Periode, welche iiberlagert wird von der 35-Tage-Periode, der
Orbitwiederholungsrate (Abb. 5.18).

Wie durch den linearen Zusammenhang zwischen dem Sonnenazimutwinkel und dem
Chlorophyllprodukt (jeweils der Median der Differenzen von Datenpunktpaaren fiir eine
konstante Zeitdifferenz) deutlich wird, existiert ein enger Zusammenhang zwischen beiden

(Abb. 5.19).

g 2] e
D
L o % e
£ S 5
O =4
| c
<= T S ©
O ()
£ 91 £ 71
s S e
8 - T
o
() 5 - ['o]
s 9 T
T T T T T T T T T T
0 10 20 30 40 0 10 20 30 40
Zeitliche Differenz [Tag] Zeitliche Differenz [Tag]
(a) Mittlere Differenz der Chlorophyllkon- (b) Mittlere Differenz des Sonnenazimuts
zentration (log.) zu verschiedenen zeitli- zu verschiedenen zeitlichen Abstdnden in
chen Absténden in Tagen Tagen

Abb. 5.18: Mittlere Differenzen fiir alle Datenpunktpaare im Abstand von Tagen (Doggerbank,
Gebiet 1). Die Wiederholung des Orbits nach 35 Tagen ist markiert.
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Abb. 5.19: Mittlere Differenz log. Chlorophyllkonzentration gegen Differenz Sonnenazimut (Da-
ten {iber der Doggerbank, Gebiet 1). Die Zahlen geben den zeitlichen Abstand in Tagen an.

5.5.5 Mittlerer Fehler

Eine Fehlerabschitzung fiir das Produkt des Standard- bzw. des Regionalprozessors aus
den Zeitreihen der fiinf Untersuchungsgebiete soll an dieser Stelle anschliefen. Wie im
vorhergehenden Abschnitt wird wieder die Statistik von Punktpaaren in festem zeitlichen
Abstand zueinander bemiiht, um den Einfluss des tatséchlichen Jahresganges zu mini-
mieren und hauptséichlich die Groke des Fehlers abzuschétzen, der durch den Versatz in
den Datensatz eingebracht wird.

Fiir einen festen zeitlichen Abstand von At = 1,2,3 Tagen wird jeweils die (absolute)
Differenz der Chlorophyllkonzentrationen

denl (t, At) = ||chl_conc (t) — chl conc (t + At)||
und die mittlere Konzentration
_ 1
chl conc (¢, At) = 5 (chl_conc (t) + chl_conc (t + At))

als Anndherung an den unbekannten tatsédchlichen Wert bestimmt. Der relative Fehler

Ochl (t, At)

A (t, Al) = ——=
hi { ) chl _conc (t, At)

wird dann jeweils fiir alle Zeitpunkte ¢ eines Monats zum mittleren Fehler zusammenge-
fasst (Abb. 5.20).

Die relativen Fehler liegen im Allgemeinen meist iiber 30%. Die Abschitzung mit der
geringsten Varianz im Jahresgang unabhéngig vom Untersuchungsgebiet gelingt mit dem
Produkt des Regionalprozessors und den Absténden der Beobachtung von drei Tagen
(griine, durchgezogene Linien in Abb. 5.20). Das konstante Niveau des Fehlers variiert
jedoch mit dem Beobachtungsraum: wahrend iiber der Doggerbank mit Fehlern um 40%
gerechnet werden muss, sind es im Englischen Kanal 35%, in der 6stlichen Nordsee 50%
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Abb. 5.20: Mittlerer relativer Fehler in den Chlorophyllzeitreihen fiir unterschiedliche Unter-
suchungsgebiete (Zeitraum: Regionalprozessor ¢2r 2003 -2008, Standardprozessor Std. 2003 -
2007) aufgeschliisselt nach Monaten und zeitlicher Distanz At der Beobachtungen in Tagen.
Die Werte im Januar, Februar, November und Dezember beruhen meist nur auf 1-3 Punkt-
paaren.

und in der Deutschen Bucht 30%. Vor der Danischen Kiiste kann man nicht von einem
konstanten Fehler sprechen, ein mittleres Fehlerniveau liegt hier etwa bei 50%. Ein Feh-

ler von 30% im Chlorophyllprodukt wird im allgemeinen auch fiir die case 1-Produkte

angenommen.?

In der Deutschen Bucht ist der Fehler fiir At = 3 Tage deutlich grofer als im restlichen
Jahreslauf. Dies spiegelt die starke Dynamik und Anstieg der Chlorophyllkonzentration
zur Frithjahrbliite wieder, die schon fiir einen zeitlichen Abstand von drei Tagen keine
Annahme der Konstanz zulésst.

Bei den Zeitreihen zur Doggerbank, der 6stlichen Nordsee und der Dénischen Kiiste
fallt auf, dass die Fehlerabschidtzungen (fiir Punktpaare im Abstand von ein oder zwei
Tagen) zum Regionalprozessor meist hohere Werte aufweisen als der Standardprozessor.

Die hohen Fehlerwerte um 70% iiber der Doggerbank im Sommer gehen bei annéhern-
der Konstanz der tatsédchlichen Chlorophyllkonzentration im Sommerminimum vollstin-

2Diese Groke beruht auf den Qualitétszielen fiir MODIS, vgl. Wayne Esaias, MODIS Ocean Validation,
1996, unter http://modis.gsfc.nasa.gov/MODIS/OCEANS/DOCS/ocean_val chart.pdf
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5 Kritische Bewertung der Datenbasis

dig auf den Einfluss aus dem Sonnenstandswinkel zurtick.

5.6 Anmerkung und Zusammenfassung

In der vorliegenden Arbeit werden die Daten beziiglich des in diesem Kapitel charakte-
risierten systematischen Fehlers aus folgenden Griinden nicht korrigiert:

Mit Hilfe der Inversen einer Fouriertransformation fiir unregelméfige Zeitreihen (Scargle
(1989)) liefe sich der 3-Tages-Versatz bereinigen. Eine Verzerrung der Zeitreihe durch das
Jahressignal, das sich aus Anteilen zusammensetzt, die urséchlich aus dem Sonnenazi-
mutwinkel bzw. der tatsidchlichen Chlorophyllverteilung stammen, bliebe aber bestehen.

Gleichzeitig bendtigen die Einzelbilder eine pixelweise Korrektur geméfs der Winkel,
unter denen die Sonne gesehen wird. Es wird sinnvoller sein, einen neuen Prozessor fiir das
Chlorophyllprodukt anstatt einer kosmetischen Korrektur des Produktes zu entwickeln.

Es ist daher zu erwarten, dass alle Verfahren mit zeitlichen Komponenten, seien es
zeitliche Datenkomposite oder Bearbeitungen von Zeitreihen wie z.B. in der Bestimmung
der Dekorrelationszeit (Abschnitt 14.3), Artefakte beinhalten werden.

Die hohen Chlorophyllkonzentrationen im Winter kénnen auf folgende Weise entstehen:

e Der niedrige Sonnenstand - d.h. der Sonnenzenit ist grofs - sorgt fiir eine Geometrie,
bei der die vereinfachende Annahme einer Atmosphére aus planaren Schichten den
realen Gegebenheiten nicht mehr gerecht wird. Ein Atmosphérenmodell mit sphé-
rischer Geometrie ist sehr aufwendig und steht nicht zur Verfiigung (vgl. Anhang,
Abschnitt A.3).

e Da die Oberflache des Wasserkorpers im Winter statistisch von héheren Wellen be-
stimmt wird, wird sie bei niedrigem Sonnenstand so beleuchtet, dass die Streuwege
der Photonen eher in einem dreidimensionalen Korper verfolgt werden miissten,
um die Eindringtiefe und damit das gesehene Chlorophyll angemessen abschétzen
zu konnen. In den Wassermodellen wird zwar eine Neigung der Wasseroberflache
angesetzt, nicht jedoch die tatsachliche kleinskalige Dimensionierung eines Wellen-
korpers (Kommunikation Doerffer).

e Im Winter wird, hervorgerufen durch die héheren Windgeschwindigkeiten und da-
durch induzierte vertikale Durchmischung, sehr viel Detritus in die Wassersédule
resuspendiert. Der Detritus kann eine nicht unerhebliche Menge an Chlorophyllab-
bauprodukten wie Phaeophytin enthalten, das sich spektral &hnlich zum Chloro-
phyll verhélt und als solches félschlich erkannt wird (Kommunikation Doerffer).

Die bislang vernachléssigte Polarisation scheint nach der Sachlage keine entscheidende
Einflussgrofe auf den systematischen Fehler zu sein. Eine Abhéngigkeit von Polarisati-
onseffekten liefse sich am ehesten iiber die Beriicksichtigung der Beobachtungsrichtung
mit der Sonne (linke Hélfte einer Szene, view azimuth < 180°, hauptséchlich Riick-
wértsstreuung) und gegen die Sonne (rechte Hélfte einer Szene, view azimuth > 180°,
hauptséchlich Vorwértsstreuung, vgl. Abb. 5.10) aus den Daten erschliefen. Einzelne

63



5 Kritische Bewertung der Datenbasis

Szenen zeigen jedoch keinen erkennbaren Versatz der Absolutwerte zwischen linker und
rechter Bildhélfte.

Ein geringfiigiges, aber nicht eindeutiges Indiz fiir den Unterschied zwischen den Bild-
hélften lasst sich in den pixelweisen Verlauf der mittleren Sommerchlorophyllkonzentration
iiber der Doggerbank hineininterpretieren (Abb. 5.5a).

Ein erster Schritt ist mit einem neuen Atmosphérenmodell zur automatischen Korrek-
tur, welche die Polarisation beriicksichtigt, gemacht worden. Vollstandige Neuberechnung
und Priifung des neuen Datensatzes (Stand: September 2009) stehen allerdings noch aus.

Ein weiterer Prozessor (Stand: August 2010) befindet sich derzeit in der Entwicklung,
der die gesamte Streugeometrie in der Atmosphére anders bewertet (vgl. Anhang, Ab-
schnitt A.2) und gute Resultate verspricht.
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6 Phytoplankton der Nordsee in
Beispielen

Nach den Betrachtungen der Zeitreihen in ihrer hochsten zeitlichen Auflésung (vgl. Ab-
schnitt 5.4) sollen in diesem Kapitel erste Eindriicke von réumlichen Strukturen der
Phytoplanktonverteilung im Vordergrund stehen. Bei einem Zeitraum von nur sechs Jah-
ren erscheint der Begriff der Klimatologie als langjéahrige Zustandsbeschreibung eines
Raumes noch nicht angebracht. Diese Zeitspanne ist insbesondere zu kurz, um Entwick-
lungen iiber die Jahre hinweg beschreiben zu kénnen, die globalen Umweltveréanderungen
zu verschulden sind.

Stattdessen werden in dieser Studie zum einen mittlere jahreszeitliche Phytoplank-
tonverteilungen als typische raumliche Muster vorgestellt (Abschnitt 6.1) und die Aus-
wirkung des systematischen Fehlers (vgl. Abschnitt 5.5) auf die Mittelwertbildung von
langeren Zeitrdumen aufgezeigt.

Mit Riicksicht auf die Lénge dieser Arbeit wird auf eine vollstdndige Zusammenstellung
aller Karten von Chlorophyllmonatsmittel verzichtet. Es sei stattdessen auf den existie-
renden Algenatlas der Nordsee (Peters u.a. (2005)) verwiesen. Eine Zeitreihe mittlerer
Chlorophyllkonzentrationen in monatlicher Auflésung wird in Anlehnung an den Griin-
index des Kontinuierl. Planktonrekorder (CPR) dargestellt (Abschnitt 6.2).

Abschliefsend sollen wiederkehrende Strukturen exemplarisch in héchstmoglicher zeit-
licher Auflésung anhand der Friihjahrsbliite iber der Doggerbank bzw. der Norwegischen
Rinne diskutiert werden (Abschnitt 6.3).

6.1 Klimatologie der Chlorophyllkonzentration nach
Jahreszeiten

Da die Zeitreihe fiir eine klimatologische Untersuchung zu kurz ist, wird auf die Ermitt-
lung von interannualen Variationen und Trends verzichtet und stattdessen lediglich das
klimatologische Mittel bzw. das Jahreszeitenmittel prasentiert.

Klimatologisch meint dabei, dass alle Datentage fiir eine Jahreszeit (geméft der Defi-
nition der Zeitraume des Phytoplanktonjahres (vgl. Abschnitt 3.4)) iiber alle Jahre als
Median maximaler Wahrscheinlichkeit (Maximum Likelihood Median, Beschreibung des
Algorithmus folgt in Abschnitt 7.2) auf dem Standardgitter (Abschnitt 4.3) pixelweise
zusammengefasst werden.

Das klimatologische Mittel (Abb. 6.1a) gibt erste Hinweise auf wiederkehrende Struk-
turen. Im Allgemeinen folgt die Chlorophyllkonzentration in der siidlichen und mittleren
Nordsee stark der Bathymetrie (Abb. 2.1a): je geringer die Wassertiefe umso grofer die
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Abb. 6.1: Klimatologisches Mittel des Chlorophyllproduktes chl_conc geméfs des Regionalpro-
zessors liber den Gesamtzeitraum von Januar 2003 bis August 2008. Streifen in (b) gehen auf
die Lage der relativen Orbits zuriick.

Chlorophyllkonzentration. Die Ursache ist in der vollstdndigen Durchmischung dieser
Flachwasserbereich durch die Tide zu finden, die fiir bestédndigen Nachschub an Nahr-
stoffen sorgt (vgl. Abschnitt 2.3.2). Das gilt nicht fiir die Norwegische Rinne, in der ein-
stromendes Atlantikwasser oder Wasser aus dem Skagerrak die Phytoplanktondynamik
bestimmen. Die Friihjahrsbliite iiber der Doggerbank ist ebenfalls zu erahnen. Da Szenen
ausgewahlt werden, die den nicht zentral im Untersuchungsgebiet liegenden Punkt 8° Ost,
54° Nord enthalten, kommt es zur inhomogenen Uberdeckung des Gebietes (Abb. 6.1b).

Die klimatologischen Jahreszeiten gewiihren eine Ubersicht, wann die vorherrschenden
Strukturen in der Nordsee auftreten (Abb. 6.2) und wie ausgeprégt sie iiber die Jahre
bzw. den Zeitraum sind (Abb. 6.3).

Das Friithjahr (Abb. 6.2b) wird im Phytoplanktonjahr bereits ab dem 1. Februar bis
zum 14. Mai definiert, um die zeitige Friihjahrsbliite in der Norwegischen Rinne zu
enthalten - und sie nicht im durch den systematischen Fehler stark verzerrten Winter
(Abb. 6.2a) zu ignorieren. Neben dieser zeichnen sich auch die Bliite iiber der Dogger-
bank und entlang der Kiisten gut ab. Letztgenannte Bereiche besitzen hohe Variabilitat
(Abb. 6.3b), die sowohl durch Unterschiede von Jahr zu Jahr als auch innerhalb des
gewahlten Zeitraumes begriindet sein kénnen.

Im Sommer stellt sich das Minimum der Chlorophyllkonzentration in der zentralen
Nordsee ein, wobei in den tidendurchmischten Bereichen hohe Konzentrationen verblei-
ben (Abb. 6.2¢). Die Darstellung legt nahe, dass das Chlorophyllprodukt als Hilfsgrofe
fiir den Schichtungszustand im Sommer benutzt werden kann (vgl. Abschnitt 6.3.2). Die
Variabilitét ist im Sommer sehr gering (Abb. 6.3c).

Das Abbild der Herbstsituation ist weiterhin von hohen Konzentrationen im tiden-
durchmischten Bereich vor den Kiisten gepriagt (Abb. 6.2d). Allerdings ist die Inter-
pretation als zweite Bliite, die mit Aufbrechen der Schichtung eintritt, aufgrund der
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Abb. 6.2: Jahreszeiten des Phytoplanktonjahres, klimatologisches Mittel der Chlorophyll-
konzentration iiber den Zeitraum Januar 2003 bis August 2008 in pg/l. Trotz der Beschrinkung
auf den Qualitdtskriterien entsprechende Datenpunkte wird der Winter von unrealistisch hohen
Chlorophyllkonzentrationen dominiert.
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Abb. 6.3: Jahreszeiten des Phytoplanktonjahres, Standardabweichung des klimatologischen
Mittels der Chlorophyllkonzentration iiber den Zeitraum Januar 2003 bis August 2008 in ug/!.

zunehmenden Sonnenazimutwinkel nicht gesichert.

Die Abweichung der Chlorophyllkonzentration im Winter von den Erwartungen ist eine
direkte Folge des derzeitigen systematischen Fehlers (Abb. 6.2a). Der Einfluss des Son-
nenazimuts auf die Chlorophyllkonzentrationen sorgt durch annédhernd lineares Verhalten
fiir extrem hohe Chlorophyllwerte im ganzen Winter. Nur ausgehend vom Sonnenazimut-
winkel am Punkt 8°O, 54°N und gewichtet mit dem Uberdeckungsanteil der einzelnen
Szenen besitzt das Winterbild einen mittleren Sonnenazimut von 167.8° (vgl. Tabelle 6.1).

Der Effekt wird auch in den iibrigen Jahreszeiten vorhanden sein, verléssliche Abso-
lutwerte kann es erst nach einer Neuberechnung aller Satellitendaten geben. Im Moment
dient der Sonnenazimut nur als Hilfsgrofe zur Beschreibung der Fehlerabhingigkeit.

Bei allen Interpretationen von Mittelwerten soll nicht aufter Acht gelassen werden, daf
die Uberdeckung pro Pixel (Abb. 6.5) sehr unterschiedlich im Gesamtgebiet ausfallen
kann und somit die statistische Aussagekraft regional verschieden ist.
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Jahreszeit ‘ Friihjahr ‘ Sommer ‘ Herbst ‘ Winter ‘

Mittlerer Sonnenazimut | 159.5°45.4° 155.9°+7.0° 165.0°+6.4° 167.8°+4.9°
Minimum /Maximum 141.9°/167.6° | 135.3°/166.7° | 141.6°/175.2° | 152.0°/175.0°

Tab. 6.1: Mittlere Sonnenazimutwinkel am Punkt 8° O, 54° N, gewichtet mit dem Anteil von
giiltigen Datenpunkten iiber der Nordsee (Grofgebiet)

6.1.1 Uberdeckungsstatistik

Die Dateniiberdeckung bezieht sich auf die Gesamtflache des Standardgitters, sprich alle
Wasserpixel innerhalb der gesetzten geographischen Grenzen. Damit sind streng genom-
men auch Wasserpixel enthalten, die nicht mehr zur Nordsee gehoren.

Im Winter ist die Uberdeckung meist geringer als 10% pro Szene (Abb. 6.4a). Das
verwendete Bilderarchiv beginnt im Frithjahr 2005 erst ab dem 1. April 2005, genauso
fehlen einige Szenen aus dem Herbst 2004 zwischen dem 18. September und 3. November.

Gerade im Sommer wird ein etwa dreitdgiger Rhythmus sichtbar in einer Abfolge von
hoher, geringer und keiner Uberdeckung (Abb. 6.4c), vermittelt durch die Lage der Orbits.

6.2 Jahresgang anhand von Monatsmitteln

Fiir die Standardregionen geméfs der Bearbeitung des CPR-Griinindex (vgl. Abschnitt 2.2.4)
werden die mittleren, rdumlichen Chlorophyllkonzentrationen aus den Monatsmitteln be-
stimmt und wie der Griinindex aufgetragen (vgl. Abb. 3.1). Sichere Interpretationen las-
sen sich unter Beriicksichtigung von nicht zu niedrigem Sonnenstand nur zwischen Mitte
Februar bis Anfang November erwarten. Die sich manifestierenden Konzentrationsmaxi-
ma zu Jahresende bzw. -anfang werden dementsprechend nicht betrachtet.

Im Standardprodukt l&sst sich die Frithjahrsbliite im April recht gut erkennen (Abb. 6.6),
mit Ausnahme des Gebietes D2 (stidwestliche Nordsee), fiir das die zeitlichen Strukturen
auch im Griinindex uneinheitlich erscheinen. Besonders augenscheinlich wird sie im Ge-
biet C2 (westl. zentrale Nordsee) und D1 (stidéstliche Nordsee, Deutsche Bucht), wo sie
nur im Jahr 2006 nicht entdeckt werden kann. Im Jahr 2005 ist das Friihjahresmaximum
erst im Mai erreicht (aufier in der Gstlichen zentralen Nordsee, C1). Im Jahr 2007 tritt
das Chlorophyllmaximum in der siidlichen Nordsee (D1, D2) erst im Mai auf, wiahrend
es in der nordlichen (C2) im April zu beobachten ist.

Dagegen ist das Chlorophyllprodukt des Regionalprozessor stéarker von zeitlichen Ar-
tefakten durchsetzt (Abb. 6.7), sodass nur im Jahr 2003 in allen Gebieten die Friithjahrs-
bliite im April identifiziert werden kann. Klar zu erkennen ist sie des Weiteren nur im
Gebiet D1 (siidostliche Nordsee) in den Jahren 2007 und 2008, wobei in letzterem das
Maximum bereits im Méarz erreicht wird. Das Ergebnis des Regionalprozessors verhélt
sich hier allerdings kontrér zum Standardprozessor.

Das Auftreten einer zweiten Bliite im Herbst ldsst sich nur in der westlichen zentra-
len Nordsee (C2) im Oktober des Jahres 2006 aus den Daten des Standardprozessors
vermuten. Die geringere zeitliche Auflésung wirkt sich hier eher nachteilig aus, da in
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Abb. 6.4: Uberdeckungsstatistik zum klimatologischen Mittel. Beitréige einzelner Datentage
(als Tag des Jahres) aus den Jahren 2003 bis 2008. Die Lénge der Balken zwischen zwei
Jahreseinteilungen entspricht dem Anteil giiltiger Datenpunkte {iber Wasser bezogen auf die
Nordsee (Grofigebiet).
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Abb. 6.5: Anzahl der Datenpunke pro Pixel zum klimatologischen Mittel, raumliche Uber-
deckung. Streifigkeit entsteht durch die diskreten relativen Orbits.
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Abb. 6.6: Mittlere Chlorophyllkonzentration pro Monat und Jahr, Standardprozessor algal 2.
Die Definition der Gebiete findet sich in Abb. 2.5.
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Abb. 6.7: Mittlere Chlorophyllkonzentration pro Monat und Jahr, Regionalprozessor chl_ conc.
Die Definition der Gebiete findet sich in Abb. 2.5.

den kleinrdumigeren und zeitlich hoher aufgelésten Zeitreihen durchaus Herbstbliiten zu
identifizieren sind (vgl. Tabelle 5.3).

6.3 Wiederkehrende Strukturen

Die Satellitendaten lassen eine Reihe von Entdeckungen jahrlich wiederkehrender Phy-
toplanktonbliiten zu, die sich bereits im klimatologischen Jahresmittel abzeichnen. Sie
sollen hier exemplarisch fiir drei Regionen bildhaft dokumentiert werden.

6.3.1 Doggerbank

Im Friihjahr tritt iiber der Doggerbank eine Phytoplanktonbliite auf, die zwei Grundmu-
ster aufweist. Die Bliite erscheint im Mé&rz eher als zusammenhéngende Flache iiber dem
Plateau im Flachwasserbereich (vgl. Abb. 6.8a), wihrend sie im April hauptsichlich an
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Datum

| 8./9.32007 | 30./31.3.2008 | 10./11.4.2005 | 17./18.4.2006 | 18./19.4.2008 | 21./22.4.2008 |

Sonnenazimut

155.9°/147.4°

156.9°/147.6°

156.8°/146.9°

159.3°/149.1°

157.3°/147.1°

159.2°/148.7°

Bildhalfte

L/L

R/L

R/L

R/L

R/L

R/L

Tab. 6.2: Sonnenazimut der Paare von unmittelbar aufeinander folgenden Datentagen jeweils
am Punkt 2.5° 0, 54.75° N (Mitte von Gebiet 1, Doggerbank) und die Angabe, in welche Bild-
hélfte der Punkt fallt (L: links, R: rechts)

den Flanken mit gleichzeitigem Minimum iiber der Sandbank auftritt (vgl. Abb. 6.8b).
Die Abbildungen zeigen den Ausschnitt von 1-5.4°Ost und 54-56.1° Nord. Jede Zeile
reprasentiert ein Jahr von 2003 bis 2008, wihrend die Spalten Zeitrdume zwischen ein
und vier Tagen zusammenfassen. Die benachbarten Abbildungen von Einzeltagen inner-
halb einer Zeile sind also nicht dquidistant in der Zeit, sondern so zusammengefasst, dass
moglichst wenige Liicken entstehen. Einige Paare von Datentagen zeigen jedoch aufeinan-
der folgende Tage und teilweise auch deutlich die Versétze im Chlorophyllprodukt. Diese
Bildpaare werden mit einem roten Rahmen hervorgehoben.

Derartige Beispiele finden sich im Mérz (4. Zeile: 8./9. Mérz 2007; 30. und 31. Mérz
2008, unterste Zeile ganz rechts im Mérz und unterste Zeile ganz links im April), sowie
im April (3. Zeile: 10./11. April 2005, 4. Zeile: 17./18. April 2006, letzte Zeile: 18./19.
bzw. 21./22. April 2008). Das frithere Bild zeigt jeweils hohere Chlorophyllkonzentratio-
nen, korrespondierend mit den héheren Sonnenazimutwinkeln (vgl. Tabelle 6.2) und der
rechten Héalfte der Szene.

Die Dynamik der Muster ist von Jahr zu Jahr sehr variabel. Der Ubergang von grof-
rdumigen Bliiten iiber der Doggerbank zu hohen Konzentrationen an ihren Flanken setzt
ab Ende Mérz ein.

Die Entstehung der Friihjahrsbliiten ldsst sich durch folgenden Mechanismus erkléren:
in der durchmischten Wassersaule iiber der Sandbank reichern sich im Winter Néhrstoffe
an. Sobald die Lichtbedingungen Wachstum erlauben, beginnt die Bliite geméfs der kri-
tischen Tiefe im Flachwasserbereich der Doggerbank. Die Wassertiefe ist hier so gering,
dass die Lichtverhéltnisse iiber die gesamte Wassersdule nicht zum limitierenden Faktor
werden. Sobald die Néhrstoffe im Flachwasser aufgebraucht sind, setzt sich die Bliite an
den Flanken da fort, wo néhrstoffreicheres Wasser in der Tiefe mit ausreichender Ein-
strahlung zusammentrifft. Dieser Zeitpunkt féllt auch mit dem Beginn der Schichtung
zusammen (vgl. Struktur der Wassersdule im Nord-Siid-Tiefenprofil mittels der Wasser-
temperatur, z.B. Kroncke und Knust (1995), S.338), wenn néhrstoffreiches Wasser an
den Flanken aus der Tiefe von Norden oder Siiden aufsteigt und fiir den Nachschub an
Néhrstoffen sorgt.

6.3.2 Schichtungsfront

Im Hochsommer sorgt die Schichtung fiir niedrige Chlorophyllkonzentrationen im Be-
reich der zentralen Nordsee, wihrend in den (partiell) durchmischten Gebieten weiterhin
hohe Chlorophyllkonzentrationen auftreten kénnen. Das klimatologische Sommermittel
und seine sehr geringe Varianz lassen Satellitenszenen erwarten, in denen sich direkt die
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Abb. 6.8: Friihjahrsbliite des Phytoplankton iiber der Doggerbank anhand des Chlorophyllpro-
duktes chl_conc des Regionalprozessors in pg/l. Zeilen von oben nach unten représentieren
jeweils die Jahre 2003 bis 2008, Bildausschnitte (jeweils von 1-5.4° Ost und 54 -56.1° Nord) in
einer Spalte fallen in einen gemeinsamen Zeitabschnitt (Lange zwischen 1 und 4 Tagen). Paare
in rotem Rahmen sind aufeinander folgende Tage.
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Schichtungsfront widerspiegelt.

Die Angaben zum Sonnenazimut oder zu linker bzw. rechter Bildhélfte beziehen sich
jeweils auf den Punkt 6°O, 55° N (Mittelpunkt in der zentralen Nordsee 6stlich der Dog-
gerbank, Gebiet 3, vgl. Abschnitt 2.2.3).

Um die Daten vom 15. bis 18. Juli 2006 vergleichbar zu gestalten, wird der Schich-
tungsparameter iiber diesen Zeitraum gemittelt und in die Abb. 6.9 (c)- (e) eingetragen.
Zwischen dem 15. und 16. Juli 2006 wird der Versatz der Chlorophyllkonzentrationen
sichtbar.

Insbesondere im Jahr 2006 zeichnet sich ein starker Chlorophyllgradient ab, der teil-
weise recht gut mit der Linie S = 2.9 des Schichtungsparameters korrespondiert. Die
bestiandig tidendurchmischten Bereiche (gestrichelte Linie zur Kiiste hin) fallen meist
mit Strukturen erhthter Chlorophyllkonzentration zusammen (z.B. vor der Emsmiin-
dung am 15./16. Juli 2006). Die Einfliisse von haliner Schichtung durch Flusseintréige
von Siifswasser sind vermutlich fiir einige der Abweichungen vom vorausgesagten Schich-
tungsfrontverlauf verantwortlich. Dass sich die Bereiche hoher Konzentration iiber die
Linie hinaus vor der nordfriesischen und dénischen Kiiste fortsetzen, wird auf den Trans-
port durch den Reststrom zuriickzufiihren sein.

6.3.3 Norwegische Rinne

Bereits im Februar erfolgt in der Norwegischen Rinne eine auffallige Phytoplanktonbliite,
die zumeist aus Coccolithophoriden besteht.

Als Vergleichsgrofte zur Abschitzung des moglichen Fehlers in den Absolutwerten wird
zu jedem Datentag der Sonnenazimutwinkel am Punkt 7° O, 56.5° N sowie dessen Lage
links oder rechts in der Szene vermerkt. Die Absolutwerte der Chlorophyllkonzentrationen
sind erneut mit Vorsicht zu interpretieren.

Dass es sich um eine jéhrlich wiederkehrende Struktur handelt, verdeutlichen die Bei-
spiele aus verschiedenen Jahren (Abb. 6.10). Die Bliite setzt bereits Anfang Februar ein
und bleibt bis in den Mérz zu erkennen. Sie folgt den Tiefwassergebieten mit ihrer halinen
Schichtung.
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Abb. 6.9: Schichtungsfront in der siidlichen Nordsee und das Chlorophyllproduktes chl_ conc in
pg/1. Sonnenazimut und Festlegung der Bildhélfte jeweils fiir den Punkt 6° O, 55° N. Die Karten
zeigen den Ausschnitt von 0-9°Ost und 53-55°Nord. Als durchgezogene Linie wurde der
Schichtungsparameter S = 2.9 eingetragen, die gestrichelten Linien geben Bereiche partieller
Schichtung wieder.
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Abb. 6.10: Friihjahrsbliite Norwegische Rinne in pg/l. Die Karten zeigen den Ausschnitt von
2-10° Ost und 57-60° Nord.
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Ubersicht der Verfahren und Methoden

Die Beispiele einzelner Szenen (Kapitel 6) vermitteln einen guten Eindruck des raumli-
chen Detailreichtums, der mit Satellitendaten erfasst werden kann. Durch zeitliche Mitte-
lung werden diese Strukturen immer an Klarheit verlieren oder génzlich verloren gehen.

Fiir Untersuchungen mit hoher zeitlicher und raumlicher Auslésung, wie sie fiir Okosy-
stemanalysen notwendig sein konnen, ist es daher wiinschenswert, ein gutes Schétzwert-
verfahren zu finden, mit dem sich fehlende Datenpunkte unter Erhaltung der rdumlichen
Strukturen ergénzen lassen. Insbesondere fiir Karten ist die Vervollstdndigung der Da-
tenliicken sinnvoll, um dem Betrachter einen geschlossenen Eindruck zu vermitteln und
die Interpretation zu erleichtern.

Jede Szene in sich erscheint in ihren rdumlichen Strukturen konsistent, sodass ein
Schitzwertverfahren, das in erster Linie auf die rdumliche Information zuriickgreift, gute
Ergebnisse liefern sollte.

Methoden, die zeitliche Aspekte beriicksichtigen, werden unweigerlich Schatzwerte pro-
duzieren, die Artefakte durch die Unzuverldssigkeit des Absolutwertes in der Zeit enthal-
ten.

Mit diesen Fragestellungen wird sich der zweite Teil dieser Arbeit eingehend befassen.

Den fehlenden Daten lédsst sich mit unterschiedlichen Vorgehensweisen begegnen, die
jeweils individuelle Vor- und Nachteile besitzen. Die Frage, wie der Datensatz sinnvoll
zu bearbeiten ist, um die notwendige rdumliche und zeitliche Auflésung zu erhalten bzw.
zu bewahren, stellt sich fiir jeden zu beschreibenden Prozess neu. Belastbare Ergebnisse
kénnen die Verfahren nur dann liefern, wenn sich die Auflésung an den Skalen der zu
studierenden Prozesse orientiert.

Einfache pixelweise Mittelwertbildung(en) tiber einen definierten Zeitraum sind héufig
das Mittel der Wahl (Kapitel 7). Populér ist eine Zusammenfassung der Chlorophyll-
verteilung zu grofflachigen Karten mit monatlicher Auflésung, da in diesem Zeitintervall
anndhernd vollstandige Uberdeckung z.B. der Nordsee zu erwarten ist.

Das althergebrachte Krigingverfahren - urspriinglich in der Lagerstéttenerkundung ent-
wickelt, um von Punktmessungen auf flichige Verteilungen zu schliefien (Krige (1951);
Matheron (1963)) - wird hier in seiner Anwendung und Anwendbarkeit untersucht.

Nach der theoretischen Einleitung (Kapitel 8) folgen vielfiltige praxisnahe Analysen
zur Bewertung der verschiedenen Krigingmethoden. Zuerst steht nur das Variogramm
als Mafs rdumlicher Abhéngigkeit der Daten im Vordergrund. Spéter folgen einige Kreuz-
validierungsversuche, die die Abhéngigkeit der tatséchlichen Fehler von den gewéhlten
Koordinaten, der Variogrammrealisation und der Krigingmethode verdeutlichen. Dazu
wird der Datensatz auf die Deutsche Bucht beschrénkt (Kapitel 9).

Um die Beziehung zwischen Wolkenstrukturen und dem tatséchlichen Fehler der Schétz-
werte herzustellen, werden groffirdumige Kreuzvalidierungsexperimente mit kiinstlichen
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Wolkenmasken im Bereich der gesamten Nordsee (Kapitel 10) durchgefiihrt.

Von weiteren Methoden zur Bestimmung von Schétzwerten wird ein Dateninterpola-
tionsverfahren basierend auf der Hauptkomponentenanalyse vorgestellt. Die Schétzwer-
te - und ihre Fehler - nach Krigingmethoden und nach der Dateninterpolation werden
gegeniiber gestellt (Kapitel 12).

Zu der Fiille von Verfahren, die hier nicht weiter betrachtet werden, gehoren unter An-
derem die Optimale Interpolation, die vielfach in der Meteorologie angewendet wird, um
z.B. Windfelder aus Messungen an Stationen auf ein regelméfiges Gitter abzuleiten (Gan-
din (1963)). Das Verfahren ist sehr dhnlich dem Kriging, bezieht jedoch zeitliche Infor-
mation in die Analyse ein. Die Objektive Analyse ist ebenfalls eine Methode, die zeitliche
und rédumliche Information beriicksichtigt, und sie wird genutzt, um Chlorophyllprodukte
unterschiedlicher Satellitenmissionen miteinander zu verschneiden (Pottier u.a. (2006)).
Auch spektrale Methoden zur Schéatzwertbestimmung wurden vorgeschlagen (z.B. Ana-
lyse bei multipler Auflésung und Wavelet-Transformation, engl. Multiresolution analysis
and fast wavelet transform, Pottier u. a. (2008)).

Durch den systematischen Fehler im Chlorophyllprodukt sollte derzeit auf die zeitliche
Information verzichtet und nur die in sich konsistente(re) raumliche Information genutzt
werden.
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7 Mittelungsverfahren

Eine Reihe verschiedener Mittelungsverfahren sind vorstellbar, mit denen die Daten aus
Satellitenszenen auf einem gemeinsamen Gitter vereinigt werden konnen. Z.B. ist die
Projektion einer einzelnen Szene auf das definierte Gitter (z.B. fiir das in dieser Arbeit
verwendete Standardgitter in Abschnitt 4.3) die einfachste raumliche Aggregation, da,
sollten mehrere Originalpixel in ein Gitterpixel fallen, diese geméaf des Verfahrens zusam-
mengefasst werden. Bereits diese einfachste aller Projektionen macht aus dem Level 2-
Produkt mit seinen durch die Kamera des Satelliten definierten Pixel ein Level 3-Produkt.

Einige bekannte Verfahren und ihre Erweiterung um eine zeitliche Gewichtung sollen
im Folgenden beschrieben werden.

7.1 Arithmetisches Mittel, Gewichtetes Mittel, Median

Zur Beschreibung einer normalverteilten Datenmenge kann auf den Mittelwert Z zuriick-
gegriffen werden.

_ 1
T = NZ%’Z (7.1)

Statt der Gleichgewichtung - wie der arithmetische Mittelwert (w; = 1/N) - lésst
sich ein zeitlich gewichtetes Mittel konstruieren, das die zeitliche Distanz zwischen den
Datenpunkten zu Zeitpunkten ¢; und dem Bezugstag tg nutzt:

1/(t; — to)? _ al
o) Zz]\il 1/(t; — to)? e ;wz " 2
Der Median ist bei einer Verteilung von Daten gerade der Wert, fiir den 50% der
Stichprobe oberhalb und 50% unterhalb liegen. Bei einem normalverteilten (bzw. jedem
symmetrisch verteilten) Datensatz entspricht der Median gerade dem Mittelwert. Der
Vorteil der Verwendung des Medians statt des Mittelwertes ist seine Robustheit gegen
einzelne Ausreifter im Datensatz.
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7.2 Mittelwert und Median groRter Wahrscheinlichkeit! -
mit zeitlicher Gewichtung

Auf einem Gitter G € R%1*G2 aus j Gitterpixel mit j € {1,...,G1-Go} wird der
Mittelwert bzw. Median grofter Wahrscheinlichkeit (abgekiirzt aus dem Englischen als
MLH-Mittelwert bzw. -Median) wie folgt berechnet (vgl. Dokumentation zum Level 3-
Prozessor in BeamVISAT, Brockmann-Consult):

S; = n?]_IZIH(Xm)
S7 o= 'y I (X)

Dabei bezeichnet X;; die Werte der ¢ Datenpunkte von einem festen Zeitpunkt ¢,
die in das Gitterpixel j fallen. Die Aggregationssummen S und S?, Zwischenprodukte
der Rechnung, besitzen die Dimension des Gitters. Das Gewicht n}”fl héngt bei jedem
Gitterpixel j von

e n;, der Anzahl von Datenpunkten ¢ = {1,...,n} in einem Gitterpixel j ab. Zu
einem festen Zeitpunkt konnen je nach Definition des Gitters mehr als ein Daten-
punkt in ein Gitterpixel fallen.

o w, Gewichtskoeffizient; im Normalfall w = const. = 0.5.

Statt eines konstanten Gewichtskoeffizienten wird eine zeitabhéngige Funktion so ge-
wahlt, dass Datentage in zeitlicher N&he zu einem zentralen Beobachtungstag tg starker
berticksichtigt werden:

T
t) = —— 0. .
w (t) [t + T 0.5 (7.3)

Dabei ist
e T : maximale Zeitspanne zwischen den beteiligten Szenen |Tage|
e t( : Rekonstruktionstag |[Tag des Jahres|
e ¢ : Datentag |Tag des Jahres]

Fiir ¢t — t9 = 0 gilt: w (¢t =tp) = 0.5; in allen anderen Féllen ist w kleiner als 0.5, das
Gewicht n¥~! = 1/n'=% wird mit wachsender Distanz |t — to| kleiner.

Fiir jeden Datentag t werden die rdumlichen Aggregationssummen entsprechend ange-
passt:

'engl. maximum likelihood mean/median
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7 Mittelungsverfahren

t)—1
Sty = Y a7 m(X,,)
i
t)—1
SJQ (t) = Z TL;U( ) 1H2 (Xid')
i
In der zeitlichen Aggregation werden alle rdumlichen Aggregationssummen, sowie An-
zahl der Beobachtungen N pro Gitterpixel j und die Summe der Gewichte zum Zwecke
der Normierung zusammengefasst:
Sumy ;= 37, 8 (t); Suma; = 37, 57 (); ebenso Nj = 37, n; (t); W = 35, n (1)}
Es gilt fir die Grofen Sp(t),S2(t),n(t) sowie die von ihnen abgeleiteten Grofen
Sumy, Sumsg, N, W, dass sie jeweils die Dimension des Gitters besitzen.
Die weiteren Zwischenergebnisse sind

e Suij
J .
W;
2 = Sums,; m2
J = w. "
W;

Der MLH-Mittelwert mean bzw. MLH-Median median ist dann definiert als:

mean; = exp(m;+0.5- 3?)

median; = exp(m;)

7.3 Ubersicht der Mittelungsverfahren

Fiir die verschiedenen Mittelungsverfahren werden im Nachfolgenden Abkiirzungen be-
nutzt:

Mean arithmetischer Mittelwert

gew.Mean gewichteter arithmetischer Mittelwert

MLH.Mean Mittelwert grofiter Wahrscheinlichkeit mit konstantem Gewicht w = 0.5
gew.MLH.Mean Mittelwert grofster Wahrscheinlichkeit mit zeitabhéngigen Gewichten
MLH.Median Median grofter Wahrscheinlichkeit mit konstantem Gewicht w = 0.5
gew.MLH.Median Median grofter Wahrscheinlichkeit mit zeitabhéngigen Gewichten

Die arithmetischen Mittelwerte betonen die minimal bzw. maximal vorkommenden Wer-
te, wiahrend die Mittelwerte grofster Wahrscheinlichkeit unanfélliger gegen Ausreifier sind.
Durch zeitliche Gewichtung wird ein dem Vergleichstag moglichst &hnliches Ergebnis zu
erreichen versucht.
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8 Kriging: ein exakter, linearer Schatzer

Bevor in nachfolgenden Kapiteln die praktischen Erwadgungen des Kriging im Vorder-
grund stehen, sollen hier die mathematischen Grundlagen zum Ordinary Kriging (Ab-
schnitt 8.1, vgl. Olea (1999)) und den Variogrammen (Abschnitt 8.2) thematisiert werden.
Ich habe mich bewuft gegen eine Ubersetzung der Krigingverfahren entschieden, da mir
keine moderne deutschsprachige Literatur bekannt ist, die die verschiedenen Verfahren
eindeutig benennt. In alten Lehrbiichern wird lediglich von “Kriging” gesprochen, da die
Abgrenzung verschiedener Verfahren gegeneinander, die erst mit dem Einsatz von Com-
putern entstanden sind, nicht notwendig gewesen ist, da sie noch nicht existierten.

8.1 Ordinary Kriging in der Theorie

Die Mathematik des Ordinary Kriging verlangt, dass die Daten folgende Voraussetzungen
erfiillen:

e Die Stichprobe (d.h. der Datensatz) ist eine partielle Realisierung der Zufallsfunk-
tion Z(x), x bezeichnet den Ort.

e Die Zufallsfunktion Z (z) ist in 2. Ordnung stationér; das heifst, der Erwartungs-
wert ist im gesamten Untersuchungsgebiet konstant und die Kovarianz lediglich
abhéngig vom Abstand h der Datenpunkte:

E[Z(z)] = const.=m (8.1)
E[(Z(x) —=m)(Z(x +h) —m)] = E[Z(z)Z(x + h)] —m?
= Cov[Z(x),Z(z+ h)] (8.2)

= Cov[z,x + h] = Cov(h)

e Alternativ ist die schwichere Bedingung ausreichend, dass die Zufallsfunktion Z ()
der intrinsischen Hypothese geniigt.

ElZ(z)] = m
Var(Z(x) — Z(x+h)] = 2v(h) (8.3)

Dabei ist jede Zufallsfunktion, die in 2. Ordnung stationér ist, auch intrinsisch;
umgekehrtes gilt nicht. Gl. 8.3 ist die Definition des Variogramms ~v(h).
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8 Kriging: ein exakter, linearer Schétzer

Das Ordinary Kriging definiert einen Schiitzer Z (o) mit der Position des Schitzwertes
xo als eine gewichtete Summe der Zufallsfunktion Z(z;) unter der Bedingung, dass die
Summe der Gewichte \; gleich Eins ist.

Definition des Ordinary Kriging Schétzers:

k

k
Z(xo) = MNZ(z;) mit Y Xi=1 (8.4)
=1

=1

Die Schiitzvarianz o2 () wird definiert als die Varianz der Abweichung zwischen Schtz-
wert und Wert der Zufallsfunktion und dient als Zielfunktion des Krigingproblems (Gl. 8.5).
Dabei soll o2 (z9) durch einen geeigneten Satz von Gewichten minimiert werden, und wird
dann als Krigingvarianz bezeichnet.

Definition der Krigingvarianz:

oX(xo) = Var[Z(zo) — Z(x0)] (8.5)

Mithilfe des Semi-Variogrammes - im Folgenden werden die Begriffe Semi- Variogramm
und Variogramm synonym verwendet - ldsst sich dieses Problem unter Voraussetzung der
intrinsischen Hypothese l6sen:

Definition des Semi-Variogrammes:

2y(h) = Var(Z(x)— Z(z + h)] (8.6)

Dabei bezeichnet man « auch als Semi-Varianz. Aus der Definition der Krigingvarianz
(Gl. 8.5) und der Definition des Krigingschatzers (Gl. 8.4) folgt:

0?2 (zg) = Var[Z(zg) — Z(x0)] (8.7)

k
= Var[z Xi(Z(x3) — Z(x0))]

=1

Fiir jede Zufallsvariable Z(x;) und beliebige Gewichte \; gilt:

1=1 7

k
Var[d NZ(z)] = ZZAiAjCOU(Z(xi),Z(xj)) (8.8)

sodass folgt:

o(xo) = ZZ)\i)\jCOU(Z(xi)—Z(xo),Z(xj)—Z(xo)) (8.9)
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8 Kriging: ein exakter, linearer Schétzer

Fiir jede intrinsische Zufallsfunktion Z besteht folgender Zusammenhang zwischen Va-
riogramm und Kovarianz:

V(@i =) = (i —2) + (2 —2) = Cov(Z(zi) = Z(x), Z(x5) = Z()), (8.10)

sodass wiederum fiir die Krigingvarianz folgt:

o*(zg) = Z Z Nidi{v (@i — xo) + v(zj — w0) — (i — 75)}
= ) Av(mi—wo) + Y Av(wg —wo) = Y > Ady(w — ) (8.11)
: i i

= 2> Niv(wi—z0) — Y Y NNy (i — )
i i g

In Gl. 8.11 wurde ausgenutzt, dass die Summe der Gewichte gleich Eins ist.

Die Bestimmung der Gewichte A; stellt sich als Extremwertaufgabe mit Nebenbedin-
gungen dar, die iiber die Methode der Lagrange-Multiplikatoren geldst werden kann. Die
Lagrange-Funktion

L, Ao, Ak ) = 02 (o) + 200> N —1) (8.12)

liefert nach partiellem Ableiten nach \; sowie dem Lagrange-Multiplikator p und
Gleichsetzung mit Null, der notwendigen Bedingung fiir eine Extremstelle, ein Glei-
chungssystem, mit dem die Gewichte berechnet werden kénnen.

0
O\

)
LA A2, ) = D> Ai—1=0

LA, Aay ey Ay ) = 27(%2'—l’o)—QZAj’}/(l’i,xj)—f—Qqu (8.13)
J

0

Aus GI. 8.12 und GI. 8.13 folgt die Formulierung zur Berechnung der Krigingvarianz
fiir den Schatzwert an der Stelle zq:
aus GI. 8.11:

o(zg) = 2 Z Niy(zi — o) — Z Z Aidjy(x; — xj) (8.14)

aus Gl. 8.13:
Z Ny(zi, ) = y(zi —20) + 1

=D > A —ao) = Z Aiy(zi — xo) + (8.15)
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8 Kriging: ein exakter, linearer Schétzer

o?(x0) = Z iy (i — 20) — (8.16)

In der Formulierung Gl. 8.16 zeigt sich deutlich, dass die Krigingvarianz hauptséchlich
vom Variogramm und damit von der Datenverteilung im Bezug auf den Ort des Schétz-
wertes abhéangt. Die Krigingvarianz ist die gewichtete Summe aus den Variogrammwerten,
die Gewichte sind die Kriginggewichte, die gemeinsam mit dem Lagrangeparameter p
unter der Nebenbedingung, das ihre Summe gleich Eins sei, berechnet wurden. In der
Anwendung wird die Krigingvarianz damit aus dem theoretischen Variogramm, d.h. dem
angepassten Variogramm-Modell, bestimmt unter Verwendung der gleichen Gewichte, die
auch zur Bestimmung des Schétzwertes genutzt werden.

8.2 Variogramme

8.2.1 Experimentelles Variogramm

Das Variogramm + (h) der Zufallsfunktion Z (x) ist im Allgemeinen nicht bekannt, son-
dern kann nur durch die Stichprobe abgeschitzt werden. Fiir die Losung des Krigingpro-
blems ist es unumgénglich, letztlich das Variogramm als Funktion des (vektoriellen oder
absoluten) Abstandes h zum Bezugspunkt beschreiben zu koénnen.

Fiir eine Menge von N diskreten Datenpunkten werden dazu alle Paare von Punk-
ten betrachtet. Diese Paare werden gemaéfs ihrer Distanz h in diskreten Distanzklassen
zusammengefasst, sodass N Punktpaare innerhalb dieser Klassen zu finden sind. Diese
Distanzklassenverteilung N, ist neben der Einteilung der Klassen hauptséchlich von der
raumlichen Verteilung der Datenpunkte abhéngig. Das experimentelle (omnidirektionale)
Variogramm (Ribeiro und Diggle (2001)) berechnet sich dann als:

1

= 5N 3 (Z (x4 h) — Z (x;))? (8.17)

v (h)
Dabei wird jegliche Richtungsabhéngigkeit vernachlassigt, da einzig der Betrag der
Distanz beriicksichtigt wird.
Die Werte v gezeichnet man auch als Semi-Varianz, die Funktion v (h) dagegen als
Variogramm oder Semi-Variogramm.

8.2.2 Theoretisches Variogramm (Variogramm-Modell)

Die fiinf Typen von Variogramm-Modellen, die im Weiteren zur Anwendung kommen,
seien hier mit ihrer spezifischen Terminologie vorgestellt (vgl. Dutter (1985); Pebesma
und Wesseling (1998); Pebesma (2004); Olea (1999)). In allen Féllen gilt:

Schwellwert C' ist das Niveau der Varianz, das fiir weite Distanzen erreicht wird. Erreicht
ein Variogramm fiir weite Distanzen ein derartiges Niveau, so ist dies ein
Ausdruck der den Daten innewohnenden Stationaritét (Rivoirard (1987)).
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8 Kriging: ein exakter, linearer Schétzer
Reichweite a ist die Distanz, bei der der Schwellwert C' (oder ein Prozentsatz davon)
erreicht wird.

Distanz h ist der Abstand vom Bezugspunkt (Schétzposition) zu einem beliebigen Da-
tenpunkt.

e Sei h die Distanz, dann ist das sphdrische Semi-Variogramm (Matheron (1971))
definiert als

v(h) = {0 ¢ Caeh (8.18)

mit Reichweite a und Schwellwert C.

e Sei h die Distanz, dann ist das exponentielle Semi- Variogramm definiert als

+(h) = C <1 ~ exp <_?ZL>> (8.19)

Der Schwellwert wird asymptotisch erreicht.

e Sei h die Distanz, dann ist das Gauf§’sche Semi-Variogramm definiert als

~(h) = C (1 ~exp (3 (Z>2>> (8.20)

Der Schwellwert wird asymptotisch erreicht.

e Sei h die Distanz, dann ist das Bessel’sche Semi-Variogramm definiert als

e (1=t (1) o

mit K als modifizierte Besselfunktion erster Ordnung und zweiter Art. Der Schwell-
wert wird asymptotisch erreicht.

e Sei h die Distanz, dann ist das Semsi- Variogramm des Nugget-Effekts definiert als

v(h) = Co (1 - H(0)) (8.22)

Cy ist der Nuggeteffekt, H (0) steht fiir die Heaviside-Funktion, die den Wert 1 an
der Stelle Null annimmt und ansonsten gleich Null ist. Diese Art des Modells steht
fiir die Varianz, die zwischen extrem nah liegenden Punkten herrscht und wird im
Falle der Satellitendaten durch das Bildrauschen verursacht.
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8 Kriging: ein exakter, linearer Schétzer

0.8

Semi-Varianz
0.4 0.6

0.2

0.0
1

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0

Distanz h

Abb. 8.1: Vier Variogramm-Modelle (sphérisch (Sph), exponentiell (Exp), Gauk’sch (Gau) und
Bessel’sch (Bes)) mit Reichweite a = 1 und Schwellwert C' = 1 nach Gl. 8.18 bis Gl. 8.21.

Die effektive Weite fiir die Modelle mit asymptotischen Verhalten ist die Distanz, bei der
das Semi-Variogramm 0.95 C' erreicht. Das exponentielle Modell erreicht diese Schwelle
bei 3 a, das Gauss’sche bei v/3 a und das Bessel’sche bei 4a (vgl. Abb. 8.1). C entspricht
dabei der globalen Varianz des zugrunde liegenden Datensatzes.

8.2.3 Anisotropie

Anstelle von omnidirektionalen Variogrammen, die die Distanz als Skalar handhaben,
kénnen auch richtungsabhingige Variogramme gebildet werden, die neben dem Betrag
die Richtung der Distanz beriicksichtigen. In diesen Variogrammen kénnen zwei Arten
von Anisotropie auftreten:

Geometrische Anisotropie: Zeigt ein Variogramm in unterschiedlichen Richtungen die
gleiche maximale Semi-Varianz, aber erreicht dieses Niveau zu verschiedenen Distanzen,
so spricht man von geometrischer Anisotropie.

Zonale Anisotropie: Bei zonaler Anisotropie erreichen die Semi-Varianzen in unter-
schiedlichen Richtungen unterschiedliche Niveaus.

8.3 Cokriging

Im Cokriging wird zur Schitzung der Zufallsvariable Z () eine Hilfsvariable Y (x) hinzu-
gezogen. Dabei konnen die Werte fiir exakt die gleichen Datenpunkte (engl. collocated
oder isotopic) oder an unterschiedlichen Positionen (engl. heterotopic) vorliegen.

Auf eine ausfiihrliche Darlegung der Theorie zum Cokriging wird hier verzichtet, es sei
auf die Literatur (z.B. Myers (1982) oder Chiles und Delfiner (1999)) verwiesen.
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8 Kriging: ein exakter, linearer Schétzer

Wenn in nachfolgenden Kapiteln Cokriging als Methode eingesetzt (z.B. in Abschnitt 9.5.8)

und die Chlorophyllkonzentration mit der Hilfsgrofe der Wassertiefe geschétzt wird, dann
wird der isotope Fall hergestellt, in dem die Wassertiefe, die auf einem groberen Gitter
aus dem Nordseestromungsmodell des BSH zur Verfiigung steht, zuvor auf den fehlen-
den Positionen des Standardgitters geschétzt wird. Auch wenn die Theorie zur Nutzung
heterotoper Datensétze existiert (z.B. Rivoirard (2004)), ist Isotopie eine Voraussetzung
fiir die Anwendbarkeit der Funktionen aus verfiigharen Software-Bibliotheken (Pebesma
und Wesseling (1998); Ribeiro und Diggle (2001)).

8.4 Ubersicht der Krigingverfahren

Auch die Krigingverfahren werden im Folgenden haufig abgekiirzt:
OK Ordinary Kriging

ResOK Ordinary Kriging der Residuen

CoOK Ordinary Cokriging

ResCoOK Ordinary Cokriging der Residuen

Unter Residuum wird hier und im Folgenden die Differenz zwischen der Chlorophyll-
konzentration des Datentages, fiir den die Schitzwerte zu berechnen sind, und einem
Monatsmittel verstanden.

Die Abkiirzungen werden daher meistens ergidnzt durch die Bezeichnung der Kovaria-
blen oder der Mittelwertmethode.
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Bevor Schitzwerte fiir fehlende Datenpunkte ermittelt werden kénnen, miissen sinnvolle
Entscheidungen beziiglich der verschiedenen Parameter des experimentellen und theoreti-
schen Variogramms und der Krigingmethode getroffen werden. Fragen, deren Antworten
hier umrissen werden, sind z.B. die folgenden:

e Welche Datenpunkte sollen in die Berechnung des Variogramms einfliefen und wel-
chen Einfluss hat ihre Auswahl auf das Variogramm?

e Wie miissen die Art und Grofe der Nachbarschaft festgelegt werden, aus der Punkte
in die Berechnung des Schétzwertes einflieffen sollen? Z.B. schreibt Wackernagel
(2003): “In practice, because of the generally highly irregular spatial arrangement
and density of the data, the definition of the size of a local neighborhood is not
straighforward.”

e Wie miissen im Speziellen die Chlorophylldaten aufbereitet werden, um sie mittels
Kriging weiter bearbeiten zu kénnen?

Dieses Kapitel soll einige der Phanomene dokumentieren, die generell im Krigingverfah-
ren auftreten konnen und bedient sich dabei der Illustration durch ein Beispiel fiir die
Deutsche Bucht (Gebiet 4, vgl. Abb. 2.4) am 12. Méarz 2007.

Kurzcharakterisierung der Daten Das Chlorophyllprodukt chl conc des Regionalpro-
zessors vom 12. Méarz 2007 zeigt hohe Konzentrationen im kiistennahen Bereich. Der
nordostliche Raum vor Sylt ist deutlich strukturiert (Abb. 9.1a).

Weder diese Konzentrationen noch ihre Logarithmen sind normalverteilt (vgl. Abb. 9.1 b, ¢).
Durch die Korrektur mit dem gewichteten Monatsmittel (Mittelwert grofster Wahrschein-
lichtkeit, gew. MLH.Mean, ohne den Datentag, Abb. 9.1d) wird eine als normalverteilt zu
bezeichnende Verteilung von Residuen geschaffen (Abb. 9.1 e, vgl. auch Gl. 9.1), die deut-
lich weniger raumliche Trends zeigt als die originale Chlorophyllverteilung (Abb. 9.1 f).

Ohne Berticksichtigung der Schiefe besitzen die Residuen den Mittelwert res = —0.0996
(in [log &%), die Standardabweichung ressq = 0.1123 (in [log £2]) bzw. die (globale)

Varianz varge, = 0.0126 (in [(log %)2} ). Sowohl das Monatsmittel als auch der Datentag
sind auf dem Testgebiet mit 56 x 89 = 4984 Pixeln vollstdndig vorhanden.
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Abb. 9.1: Uberblick iiber das Chlorophyllprodukt chl conc des Regionalprozessors vom 12.
Miérz 2007 in der Deutschen Bucht (Gebiet 4) und dem Residuum nach der Trendkorrektur
(Gl 9.1). o1
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9.1 Das experimentelle Variogramm

Das experimentelle Variogramm charakterisiert eine Menge von Datenpunkten dann am
besten, wenn diese rdumlich homogen verteilt liegen. Bei Satellitendaten ist eine homo-
gene Verteilung nur in den wenigsten Fallen gegeben: die Daten werden durch Wolken
unterbrochen oder rdumlich gegliedert, weite Bereiche kénnen ohne einen einzigen Da-
tenpunkt sein, wahrend an anderen Stellen die Daten dicht auf dem vorgegebenen Gitter
liegen. Dabei hat ein Satellitendatensatz im Allgemeinen meist zu viele Datenpunkte, als
dass alle in dieser Art der Zwei-Punkt-Statistik beriicksichtigt werden kénnten. Es ist
daher notwendig, eine Auswahl zu treffen.

Wie stabil lasst sich das experimentelle Variogramm bei verschiedenen Probenahme-
methoden bzw. von Realisation zu Realisation bestimmen?

Welchen Einfluss hat die Definition der Distanz auf die Stabilitdt des Variogramms?

Zwei Distanzdefinitionen bieten sich an: zum einen werden die Koordinaten in Pixel-
nummern mit der mittleren Kantenldnge eines Pixels als Distanz in km herangezogen
(Pizel-Distanz), zum zweiten kénnen die Koordinaten in Lange (Lon) und Breite (Lat)
direkt als Pseudo-Distanz (oder LonLat-Distanz) verwendet werden, ohne auf die sphé-
rische Geometrie d.h. insbesondere die Nicht-Gleichheit der Distanz in km von 1° Lénge
bzw. 1° Breite Riicksicht zu nehmen. Benachbarte Pixel mit mittlerer Kantenlinge von
1.5 km iiber die gesamte Nordsee ergeben eine Auflésung von ALon = 0.0233° und
ALat = 0.0135°.

Zur Vergleichbarkeit werden fiir alle experimentellen Variogramme fiinfzehn gleichmé-
Rige Distanzklassen verwendet, die durch die maximale Distanz einer halben Diagona-
lenléinge des rechteckigen Untersuchungsgebietes begrenzt sind.

Alle Untersuchungen zum experimentellen Variogramm nutzen als Zufallsfunktion Z (z)
die Residuen res (z;) am Gitterpunkt x; geméaf

res (x;) = log chl_ conc (x;) — log gew. MLH. Mean (x;) (9.1)

Die logarithmierte Chlorophyllkonzentration wird also mit dem zentrierten Monats-
mittel verrechnet, um sowohl eine eher normalverteilte Zufallsgrofse zu erhalten, als diese
auch vom raumlichen Trend, der der Bedingung eines konstanten Erwartungswertes zu-
wider liefe, zu befreien.

9.1.1 Globales Variogramm

Das globale Variogramm - sprich jenes, welches aus allen Datenpunkten berechnet werden
kann - dient im weiteren Verlauf als konstante Vergleichsgrofe zu den Variogrammreali-
sationen aus Stichproben.

Omnidirektional und direktional Die omnidirektionalen Variogramme, die auf den zwei
Distanzdefinitionen beruhen, sind sich qualitativ sehr dhnlich (Abb. 9.2).

Die direktionalen Variogramme verdeutlichen, dass zonale Anisotropie (vgl. Abschnitt 8.2.3)
vorliegt, d.h. die Variabilitat ist in verschiedene Raumrichtungen unterschiedlich grof.
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Abb. 9.2: Globales experimentelles Variogramm zur Beschreibung des vollstdndigen Datensat-
zes. Gezeigt wird das omnidirektionale und die direktionalen Variogramme. Die Semi-Varianzen
in den 15 Distanzklassen sind miteinander verbunden.

Besonders stark ausgeprigt ist sie fiir die Pixel-Distanzen im Intervall zur Nordrichtung
(= 0°), bei LonLat-Distanzen sowohl fiir 0°, als auch fiir 45°.

Die beiden Koordinatendefinitionen sorgen fiir die Unterschiede zwischen den Vario-
grammen. Aus ihnen werden schlieflich sowohl die Distanzen als auch die Winkel be-
rechnet, wobei der Winkel als im Gegenuhrzeigersinn gegen Nord, sprich die y-Achse,
definiert und damit den Verzerrungen im LonLat-Fall unterworfen ist. Die Winkelin-
tervalle im LonLat-Fall sind schmaler gegen Nord als die gleichméfigen Intervalle auf
Pixelbasis.

Theoretisches Variogramm Das globale, omnidirektionale experimentelle Variogramm
lasst sich am besten durch folgendes Variogramm-Modell (vgl. Abschnitt 8.2) anpas-
sen: fiir die maximale Distanz der halben Diagonalen (hp,., = 0.8724) wird das bes-
te Variogramm-Modell aus Cy = 0.00062, einem sphérischen Modell (C' = 0.00212,
a = 0.0946) und einem Exponentialmodell (C' = 0.01104, a = 0.2574) zusammenge-
setzt (Abb. 9.3). Im Falle von Pixel-Distanzen ergeben sich die Parameter zu: hpq =
76.8 km, Cp = 0.00058, sphérisches Modell (C' = 0.00195, a = 8.49), Exponentialmodell
(C =0.01194, a = 21.20).

Die Giite der Anpassung durch die einzelnen Variogramm-Modelle geméfs dem Akaike
Informationskriterium, AIC (vgl. Abschnitt 9.3.1), entnehme man Abb. 9.3.

9.1.2 Einfluss der Probenahme

Um Satellitenbilder der Nordsee mit etwa 300.000 Wasserpixeln bearbeiten zu koénnen,
kann nur eine Auswahl der sehr dicht liegenden Datenpunkte in das Variogramm einflie-
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Abb. 9.3: Variogramm-Modelle (Linien) zur Anpassung des experimentellen globalen, omnidi-
rektionalen Variogramms (Kreise) fiir maximale Distanz = halbe Diagonale des Untersuchungs-
gebietes. Zu jedem Modell wird die Giite der Anpassung nach Akaike Informationskriterium
(AIC) in der Legende vermerkt. Die Abkiirzungen der Modelle entsprechen denen in Abb. 8.1.

fen. Denn aus N Wasserpixeln folgen
Npaare = (N - 1) N/2

Punktepaare, was die Speichermdoglichkeiten der verwendeten Software iibersteigt.

Wie gut kann ein Variogramm basierend auf einer Teilmenge der Datenpunkte das
globale Variogramm anndhern?

Zwei Arten von Probenahmen werden gemeinsam mit den beiden Definitionen von
Distanzen ausprobiert.

1. Bei der Gitter-Methode zerlegt ein auf dem Standardgitter (vgl. Abschnitt 4.3)
basierendes, groberes Gitter das Untersuchungsgebiet in jeweils gleichgrofse, nicht
iiberlappende Unterrdume. In diesen Fenstern mit der Kantenlinge von w X w
Standardpixeln wird ein irgendein Pixel ausgewéhlt. Dementsprechend nimmt die
Anzahl von verwendeten Datenpunkten fiir das Variogramm mit zunehmender Fen-
stergrofie ab.

2. Die Datenpunkte konnen rein zufillig im gesamten Gebiet ausgewahlt werden (Zu-
fall-Methode). Diese Zufallsversuche nutzen jeweils die gleiche Anzahl von Punkten
wie bei der Gitter-Methode, um den Informationsgehalt vergleichbar zu halten.

Fiir die einmal ausgewédhlten Punkte geméfs der beiden Probenahmeverfahren werden
die jeweiligen Variogramme mit beiden Distanzen ermittelt. Die Probenahme wird hun-
dertmal wiederholt, um eine statistische Aussage zur Stabilitdt des Variogramms je nach
Grofse der Stichprobenmenge treffen zu kénnen.
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Fenstergrofe w ‘ Gesamt ‘ 2 ‘ 3 ‘ 4 ‘ 5 ‘ 6 ‘ 7 ‘ 8 ‘
Pixelanzahl 4984 1232 | 522 | 308 | 187 | 126 | 96 | 77
Anteil an Gesamtpixel [%] 100 247 | 105 | 6.2 | 3.8 | 25 | 1.9 | 1.5

Tab. 9.1: Anzahl der zufillig ausgewéhlten Datenpunkte in Abhéngigkeit von der Fenster-
grofle w

Grundlegend streuen die einzelnen Variogrammrealisationen sehr stark bezogen auf
das globale, “wahre” Variogramm (Abb. 9.4). Je weniger Punkte in das Variogramm
geflossen sind, umso grofer ist die mogliche Abweichung der Semi-Varianz vom globalen
Variogramm.

Der relative Fehler im Bezug auf das globale Variogramm wird fiir jede der hundert
Variogrammrealisationen berechnet und anschliefsend seine Absolutwerte pro Fenster-
grofte und Probenahmemethode gemittelt. Unterschiede in den Fehlern in Abb. 9.5a und
Abb. 9.5¢ entstehen daher hauptséchlich durch die Geometrie der Distanzdefinitionen.

Die Abweichungen der experimentellen Variogramme vom globalen Variogramm zeigen
kein signifikant anderes oder besseres Verhalten in Abhéngigkeit von der verwendeten
Distanzdefinition (Abb. 9.5a, ¢). Wie zu erwarten wird der Fehler - und seine Streuung
- mit groberem Gitter, d.h. geringerer Stichprobendichte, gréfser.

Der mittlere Fehler zum globalen Variogramm (je Fenstergrofe und gemittelt iiber alle
Distanzklassen) tibersteigt fiir die zufillige Probenahme immer den fiir die Probenahme
im Gitter (Abb. 9.5b, d). Jedoch sind alle Abweichungen nicht signifikant, da die Mittel-
werte der Fehler immer in die Intervalle der Standardabweichungen der jeweils anderen
Probenahmemethode fallen.

9.1.3 Konvergenz des Medians von Variogrammrealisationen

Variogrammrealisationen aus Stichproben aller Datenpunkte nidhern sich dem globalen
Variogramm nur bedingt gut an. Bereits die geringere Anzahl an Punktpaaren sorgt fiir
eine veranderte Distanzklassenverteilung Nj,.

In Abschnitt 9.1.2 wird daher mit einem mittleren Variogramm aus 100 Probenahmen
gearbeitet, um eine mehr oder minder stabile Schitzung fiir das Variogramm zu bekom-
men. Ob 100 Probenahmen und ihre Variogramme zu einer guten Annidherung an das
globale Variogramm fiihren bzw. wie viele Realisationen bendtigt werden, um eine solche
zu erhalten, wird hier iberpriift.

Dazu werden Variogramme fiir eine konstante Fenstergrofse w = 5 bzw. eine entspre-
chende Anzahl zufillig gewédhlter Punkte und die LonLat-Distanz 10 bis 400 Realisationen
bestimmt.

Unabhéngig von der Anzahl N, die man als Median zusammenfasst, sind die Vario-
gramme fur diese Fenstergrofe in der Konvergenz immer etwa 4% kleiner als der tatséch-
liche Wert (Abb. 9.6a).

Die Streuung der Variogrammabweichungen ist wie zu erwarten fiir die Probenahme
mit Gitter im Allgemeinen geringer als fiir eine rein zuféllige Pixelwahl (Abb. 9.6b).
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Abb. 9.4: Streuung von 100 Variogrammrealisationen abhéngig von der Distanzdefinition fiir
jeweils zwei Fenstergrofien. Die eingezeichneten Intervalle stehen fiir die Standardabweichung

der Semi-Varianz in der jeweiligen Distanzklasse.
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Abb. 9.5: Mittlerer Fehler der 100 Variogramm-Realisationen im Vergleich zum globalen Vario-
gramm fiir verschiedene Arten der Probenahme in Abhéngigkeit von der Distanz (a, ¢) sowie
von der Fenstergrofe (b, d). In das Diagramm geschriebene Zahlen zeigen die Anzahl ausge-
wahlter Datenpunkte (vgl. Tabelle 9.1), aus der die Berechnung pro Variogramm-Realisation
hervorgeht.
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Abb. 9.6: Konvergenz der mittleren Variogramme (a), als Funktion der Anzahl der Variogramm-
realisationen N bei einer Fenstergrofie w=¥5, sowie die Standardabweichung des relativen Fehlers
fiir die beiden Probenahmenverfahren (b).

9.1.4 Mittleres Variogramm aus unterschiedlichen Stichproben

Der Median des Variogramms aus 100 Realisationen néhert sich fiir die Auswahl auf
dem Gitter fir kleine Distanzen unabhéngig von der Fenstergrofe gut an das globale
Variogramm an (Abb. 9.7).

Dieser Bereich ist fiir ein lokales Kriging, bei dem hauptséchlich Datenpunkte aus
nachster Nachbarschaft um die Schétzposition beriicksichtigt werden, von mafgeblicher
Bedeutung.

Das Ergebnis, die LonLat-Distanzen den Pixel-Distanzen vorzuziehen, folgt aus Eigen-
heiten dieses speziellen Datensatzes. Die Residuen zeigen deutlich mehr Variabilitdt in
Ost/West- als in Siid/Nord-Richtung (vgl. dazu auch die direktionalen Variogramme in
Abb. 9.2). Die starke Betonung der Ost-West-Komponente in den Distanzklassen sorgt
dafiir, dass die LonLat-Koordinaten hier als die besseren wahrgenommen werden.

9.1.5 Ubertragbarkeit auf gréRere Datenmengen

Fiir das Gebiet der Nordsee mit 304080 Wasserpixeln und einer angestrebten Zahl von
3000 Datenpunkten fiir ein Variogramm miisste die Fenstergrofe des Auswahlgitters etwa
w=10 betragen.! Die Festlegung auf 3000 Datenpunkte folgt aus Rechenzeitgriinden.
Immer 3000 Datenpunkte zu wihlen, unabhéngig von der Anzahl vorhandener Daten,
sorgt fiir ganz unterschiedliche Probenahmedichten in Abhéngigkeit von Wolkenbede-

! Abschitzung: 304080 Pixel / 3000 Fenster ~ 100 Pixel/Fenster. Bei quadratischem Fenster entspricht
dies also einer Kantenldnge von w=10 Pixel.
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ckung bzw. Datenverteilung. Nehmen wir fiir die Nordsee eine mittlere Wolkenbedeckung
(iitber Wasser) von 40% an, so enthielte bei 3000 Fenstern mit giiltigen Datenpunkten
jedes Fenster etwa 0.6 - 304080/3000 = 60.8 Punkte und die Fenstergrofe liefe sich zu
v60.8 = 7.8 Pixel abschétzen.

Eine Probenahme mit vergleichbarer Dichte bezogen auf die Gesamtpixelzahl (dies sind
nur 1% der moglichen Gesamtzahl) bestiinde im Beispielfall aus nur 49 Pixel, deutlich zu
wenig, um die Region zu charakterisieren. Dass diese Fille mit w=8 und grofer starke
Schwankungen zeigen, ist bei der geringen Punktauswahl nicht verwunderlich. Bei einer
insgesamt groferen Datenmenge wird ein Variogramm basierend auf einer rein zufélligen
Auswahl der Punkte aber auch fiir geringe Distanzen unkritisch sein. Solange die Auswahl
zuféllig erfolgt, werden auch nah beieinander liegende Punktpaare im gesamten Gebiet
beprobt. Die rdumliche Auflésung der experimentellen Variogramme wird sich jedoch
bei gleich bleibender Distanzklassenanzahl und grofserem Gebiet verringern, sodass die
Genauigkeit der Beschreibung im Nahbereich im Sinne von weniger Distanzstiitzstellen
abnehmen wird. Da mehr Punktpaare in die Statistik einflielen, kann die Genauigkeit
der (experimentellen) Semi-Varianz mindestens erhalten bleiben.

9.2 Einfluss fehlender Daten auf das experimentelle
Variogramm

Aus dem rechteckigen Untersuchungsgebiet wird mit einer Wolkenmaske eine Gruppe
von 498 Datenpunkten ausgeschlossen, sodass 10% der Daten nicht langer zur Verfiigung
stehen (sieche Abb. 9.1f bzw. Abb. 9.8a).

Mehrere Faktoren legen bei fehlenden Daten eine Verdnderung des Variogramms nahe,
die alle stark mit der Lage der Wolkenmaske zusammenhéngen:

e Die rdumliche Struktur der Daten hat Auswirkung auf die Distanzklassenvertei-
lung Ny,.

e Die Varianz der verbleibenden Daten varg,; kann grofer oder kleiner als die tat-
sachliche globale Varianz var g sein. vargq iiberschatzt die globale Varianz, wenn
ein recht homogenes Gebiet aus den Daten ausgeschlossen wird, oder unterschétzt
sie, wenn ein sehr variables Gebiet nicht langer beriicksichtigt wird.

Im Folgenden werden alle Variogramme mit LonLat-Distanzen berechnet, die Auswahl
der Datenpunkte erfolgt entweder mit der Gittermethode mit einer konstanten Fenster-
grofie von w = 5 oder einer entsprechenden Anzahl von zufillig gewdhlten Datenpunk-
ten. Alle gezeigten Variogramme sind Mediane aus vierzig Realisationen. Die rdumliche
Struktur fehlender Daten wird konstant gehalten (Abb. 9.8a); das bezieht sich im ersten
Versuch auf Form und Lage der Wolkenmaske, im zweiten rein auf die Form.

9.2.1 Einfluss der Probenahme bei konstant fehlenden Daten

Fiir eine feste Wolkenposition werden jeweils 40 Variogrammrealisationen zu einem mitt-
leren zusammengefasst (Abb. 9.8).
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Abb. 9.8: Einfluss konstant fehlender Daten auf die Variogramme. Zum Vergleich ist das glo-
bale Variogramm (rote Linie) eingezeichnet. Bei der Auswahl per Gittermethode betrigt die
Fenstergrofie w=>5.

Die Auswahl per Gittermethode zieht eine geringere Streuung nach sich in mittle-
ren und weiten Distanzbereichen. Gerade fiir die Nahbereiche ndhert sich das gemittelte
Variogramm sehr gut dem globalen an, unabhéngig von der Probenahmemethode, wah-
rend es die Semi-Varianz in groferen Entfernungen unterschétzt. Dieses Verhalten ist zu
erwarten, da fiir die verbleibenden Datenpunkte die Varianz varg,; = 0.0120 gegeniiber
der globalen Varianz varg,, = 0.0126 geringer ist.

9.2.2 Einfluss der Positionierung der Wolkenmaske

Die Wolkenmaske wird im Untersuchungsraum verschoben und fiir 100 Positionen das
Variogramm berechnet.

Ist die Varianz der verbleibenden Daten kleiner als die globale Varianz, so wird das
aus 40 Realisationen gemittelte Variogramm in Abb. 9.9 griin eingezeichnet.

Es gibt keinen signifikanten Unterschied zwischen den beiden Probenahmenmethoden.
Beide streuen sehr weit um das globale Variogramm, wobei es die zu erwartende Tendenz
gibt, dass ein Satz verbleibender Daten mit varg,; < varg,, auch ein Variogramm besitzt,
dass geringere Semi-Varianzen aufweist, als das globale Variogramm. Entsprechendes gilt
fiir vargq; > vargop.

9.3 Vom experimentellen Variogramm zum
Variogramm-Modell

Zur Bestimmung der Kriginggewichte ist es unabdinglich, eine Funktion zur Beschreibung
des experimentellen Variogramms zu finden, sodass fiir jede beliebige Distanz h die Semi-
Varianz ~y festgelegt ist.
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Abb. 9.9: Variogramme unter dem Einfluss von fehlenden Daten bei wechselnder Positi-
on der Wolkenmaske. Zum Vergleich das globale Variogramm (rote Linie). Ist die Varianz
der verbleibenden Daten kleiner als die globale, sind die Variogramme griin eingezeichnet,
Varger < Varglop; im anderen Fall, varqq: > vargio,, werden schwarze Linien verwendet.

9.3.1 Akaike Informationskriterium

Um die Giite der Anpassung eines theoretischen Semi-Variogramms an ein experimentel-
les festzustellen, bietet sich das Akaike Informationskriterium (AIC, Akaike (1974) bzw.
vgl. Olea (1999)) an. Es ist wie folgt definiert:

Ry,
Dabei stehen die Variablen n,p, R, fiir folgende Gréfen:

n Anzahl von Distanzklassen im Variogramm, d.h. Punkte, die zur Anpassung
des Modells zur Verfiigung stehen.

P Anzahl der Parameter im Modell. Die Variogramm-Modelle (vgl. Abschnitt 8.2.2)
besitzen im Normalfall zwei Parameter (Schwellwert und Reichweite). Wird
auferdem die Varianz direkt benachbarter Punkte angepasst (Nuggeteffekt),
so erhoht sich die Anzahl auf drei Parameter. Bei zusammengesetzten Mo-
dellen wird die Anzahl entsprechend hoher.

Ry, = Y wA? die gewichtete Summe iiber die Quadrate der Differenzen zwischen der
experimentellen Semi-Varianz und dem Wert des theoretischen Variogramm-
Modells. Gewichtet wird mit dem Kehrwert der Varianz der Semi-Varianz in
der jeweiligen Distanzklasse, w = 1/vargjasse-

Das Modell mit dem geringsten AITC-Wert ist das beste.
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9.3.2 Automatische Wahl des Variogramm-Modells

Um einen ziigigen und automatischen Bearbeitungsprozess von Satellitendaten zu ge-
wahrleisten, wird eine Prozedur entworfen, die aus einem Datensatz geméls des Akaike
Informationkriteriums das beste Variogramm-Modell bestimmt.

Nach der eindeutigen Auswahl einer Stichprobe der Datenpunkte wird aus der Beset-
zung der Distanzklassen abgeschétzt, bis zu welcher Distanz eine Anpassung des Vario-
gramms sinnvoll ist.

Da im weiteren Verlauf lokales Kriging (vgl. Abschnitt 9.4) verwendet wird, ist es
nicht notwendig, das experimentelle Variogramm iiber die gesamte mogliche Distanzweite
anzupassen; der Nahbereich ist ausreichend.

Die Distanzklassenverteilung Nj, weist meist ein deutliches Maximum im geringen Di-
stanzbereich auf und nimmt mit zunehmender Distanz ab. Es hat sich als praktikabel
erwiesen, die zweifache Distanz des ersten, relativen Maximums in der Distanzklassen-
verteilung N, oder die Halfte der maximalen Distanz im Untersuchungsgebiet zu nutzen;
die kleinere Distanz findet Verwendung.

Die Beschrankung der Distanzen kann auch Anisotropieeffekte ausschliefsen bzw. auf
ein Mals verringern, sodass eine isotrope Betrachtung zuléssig wird.

Angepasst werden Variogramm-Modelle vom Typ sphérisch, exponentiell, gaufs’sch,
Bessel, Nugget, und geschachtelte Modelle vom Typ sphérisch /sphérisch oder exponen-
tiell /sphérisch (vgl. Abschnitt 8.2 insbesondere Abb. 9.3, Olea (1999)). Das Modell mit
dem geringsten AIC-Wert (Abschnitt 9.3.1) wird im anschliefenden Krigingverfahren
genutzt.

9.4 Lokales Kriging

Zur Berechnung der Schitzwerte wird im Kriging eine gewichtete Summe der zur Schétz-
position benachbarten Datenpunkte gebildet. Im lokalen Kriging wird diese Nachbar-
schaft explizit durch eine maximale Distanz um die Schatzposition oder eine feste Anzahl
Npnaz nichster Nachbarn definiert.

Beide Definitionen besitzen ihre Vor- und Nachteile:

Wihrend eine Nachbarschaft geméfs einer festen Distanz gleichzeitig eine maximale Di-
stanz fiir die Bestimmung des Variogramms vorgibt, kann es bei fehlenden Datenpunkten
zu sehr variablen Anzahlen von Datenpunkten innerhalb einer Nachbarschaft kommen.
Dann beriicksichtigt die in einen Schétzwert eingeflossene Information insbesondere die
Beziehungen der Datenpunkte im Nahbereich zueinander, andererseits fallen bei zu klein
gewéhlter Distanz eventuell kein oder nur sehr wenige Datenpunkte in die Nachbarschaft.

Eine Nachbarschaft aus einer festen Anzahl von Datenpunkten N,,,. filhrt einem
Schétzwert immer die gleiche Menge an Information zu, jedoch kann bei fehlenden Da-
tenpunkten die mittlere Distanz fiir jede Nachbarschaft stark zwischen unterschiedlichen
Schéatzwertpositionen variieren.

Hier ist der festen Anzahl von Punkten der Vorzug gegeben worden.

Wie die Schitzwerte von der Anzahl der verwendeten néchsten Nachbarn N,,.. bei
konstantem Variogramm abhéngen, soll hier ermittelt werden. Dazu werden basierend
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auf allen Datenpunkten und ihrem globalen Variogramm Schéitzwerte an 100 zufillig
gewéahlten Positionen fiir unterschiedliche Anzahl von Ny, = {10, 20,..., 150, 175, 200,
225, 250, 275, 300} bestimmt. Der Datenwert an der jeweiligen Position wird fiir die
Schitzung ausgeschlossen, da das Kriging sonst den exakten Funktionswert liefern wird.
Diese Art von Kreuzvalidierung als direkter Vergleich von wahrem Wert und Schétzwert
findet sich in der englischsprachigen Literatur als “crossvalidation”, sodass im Folgenden
weitere dhnliche Untersuchungen mit “CV” abgekiirzt werden. Die Nachbarschaft wird
den Schétzpunkt in diesem Fall - aufser bei Lage am Rande des Gebietes - von allen
Seiten umschliefsen.

Als Krigingmethode dient im Nachfolgenden das Ordinary Kriging der Residuen, Res-
OK, wobei die Residuen mit dem gewichteten Monatsmittel grofiter Wahrscheinlichkeit,
gew.MLH. Mean, berechnet werden und die Distanz aus geographischer Lange und Breite
abgeleitet wird.

9.4.1 Konvergenz der relativen Fehler der Schatzwerte

An jeder CV-Position konvergiert der Schétzwert mit zunehmendem N,,,, gegen einen
Wert, der im Allgemeinen nicht dem tatséchlichen Wert entspricht. Es ist nicht absehbar,
ob iiber- oder unterschiitzt oder wie grof die tatséchliche Abweichung sein wird (vgl.
Abb. 9.10a).

Zum Vergleich des Konvergenzverhaltens bietet es sich daher an, den relativen Fehler
nicht auf den wahren Wert zu beziehen, sondern auf den Schétzwert mit einer Nachbar-
schaft von Np,q, = 300 Punkten. Fiir diese Anzahl an Datenpunkten ist im Allgemeinen
(d.h. innerhalb dieses Beispieles mit seiner speziellen Geometrie néchster Nachbarn) Kon-
vergenz eingetreten.

Um den so definierten relativen Fehler als reine Funktion der Groéfe der Nachbar-
schaft N, betrachten zu koénnen, wird zu jeder Klasse von N,,q, der Median aus
dem Absolutwert des relativen Fehlers, bestimmt aus einer zufilligen Auswahl von 100
Kreuzvalidierungs-Punkten, berechnet. Dieser Median der relativen Fehler ist immer
recht klein (vgl. Abb. 9.10, rote Markierungen, bzw. Tabelle 9.2). Ab welcher Anzahl
Nimar man Konvergenz postuliert und die entsprechende Anzahl fiir alle weiteren Be-
rechnungen nutzt, bleibt dem Bearbeiter {iberlassen.

Da geringere Anzahl auch geringere Rechenzeit bedeutet, wird hier im Folgenden mit
Nmaz = 150 gearbeitet, eine Schwelle, bei der in vielen Einzelverlaufen das Plateau
gerade erreicht wird. Die drei exemplarisch ausgewihlten CV-Positionen kénnten auch
eine Anzahl von nur Ny, = 90 rechtfertigen (Abb. 9.10a).

9.4.2 Konvergenz der Krigingvarianz

Der Versuch zur Konvergenz wird fiir die Krigingvarianz (Gl. 8.16) anstelle der Schétz-
werte wiederholt. Hier bekommt die Lage des Schatzwertes und damit die Geometrie der
néchsten Nachbarn Einfluss auf das Konvergenzverhalten.

Die Konvergenz der Krigingvarianz ist bei N4, = 120, sicherlich jedoch bei Nyqr =
150 erreicht (Abb. 9.11).
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Abb. 9.10: Konvergenz der Schiatzwerte in Abhéngigkeit von der Grofse der Nachbarschaft NV,,q,

Die Konvergenz kommt einzig durch die zunehmend vollstdndigere Abdeckung aller
diskreten Raumrichtungen auf dem Gitter zustande. Betrachtet man nur eine Raum-
richtung so gilt fiir Datenpunkte, die auf einer Geraden mit der Schétzposition liegen,
dass derjenige in direkter Nédhe zu dieser Position ein grofes Gewicht erhélt, wihrend
alle tibrigen kleine Gewichte (nahe an Null) zugewiesen bekommen (Abschirmungseffekt,
vgl. Wackernagel (2003)). Ab Np,e = 200 erscheinen die Krigingfehler annéhernd kon-
stant, was dafiir spricht, dass alle zusétzlichen Punkte nur noch Gewichte ungefiahr gleich
Null besitzen und daher verschwindenden Einfluss auf die Krigingfehler haben. Ab dieser
Schwelle sind also alle diskreten Raumrichtungen abgedeckt.

Dieses Konvergenzverhalten hiangt extrem von der Geometrie der Datenpunkte ab. In
Fillen einer CV-Position benachbart zu einem Gebiet fehlender Daten kann eine we-
sentlich grofsere Anzahl néachster Nachbarn notwendig sein, um eine vollstdndige Winkel-
abdeckung zu gewahrleisten.

9.4.3 Abhiangigkeit der Schatzwerte vom Variogramm-Modell

An den 100 CV-Positionen werden fiir zwei unterschiedliche Variogramm-Modelle die
Schitzwerte berechnet. Zum globalen, experimentellen Variogramm wird das am schlech-
testen und das am besten angepasste Variogramm-Modell ermittelt (siche Variogramm-
Modelle in Abb. 9.3a). Die beste Anpassung gelingt mit einem zusammengesetztes Mo-
dell (Abschnitt 9.1.1), am schlechtesten eignet sich das Gau-Modell mit den Parametern
Co = 0.0032, C = 0.0083, a = 0.1632.
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Niaz 10 | 20 | 30 | 40 | 50 | 60 70 80 90 100 | 110
Median rel. Fehler [%) 229 | 1.70 | 1.24 | 1.17 | 0.99 | 0.91 | 0.81 | 0.87 | 0.70 | 0.80 | 0.49
Stand.abw. rel. Fehler [%] || 7.14 | 6.01 | 552 | 476 | 4.11 | 4.07 | 3.56 | 3.57 | 3.30 | 3.27 | 1.57
Nz 120 | 180 | 140 | 150 | 175 | 200 | 225 | 250 | 275 | 800
Median rel. Fehler [%) 032 | 0.39 | 0.34 | 0.28 | 0.23 | 0.11 | 0.065 | 0.055 | 0.031 | 0
Stand.abw. rel. Fehler [%] || 1.38 | 1.27 | 1.21 | 0.98 | 0.65 | 0.55 | 0.27 | 024 | 014 | 0

Tab. 9.2: Konvergenzverhalten der Schétzwerte in Abhéngigkeit von der Anzahl von Daten-
punkten zu ihrer Berechnung, N,,.. Der relative Fehler bezieht sich jeweils auf den Schétzwert
fir N,paz = 300. Der Median dieses relativen Fehlers wird aus dessen Absolutwert an 100 zu-
fallig gewahlten Positionen bestimmt.

Krigingvarianz 107
1.750 1.755 1.760 1.765 1.770

I T T T T T I
0 50 100 150 200 250 300

Nmax

Abb. 9.11: Konvergenz der Krigingvarianz in Abhéngigkeit von Ny, fiir 100 Positionen.

Die absoluten Fehler sind fiir die gute Variogrammanpassung (im Median) geringer
als fiir das schlechteste Variogramm-Modell. Fiir geringe N4, sind die Fehler noch ver-
gleichbar, jedoch nehmen sie fiir das schlechte Variogramm mit steigender Anzahl von
Punkten zu und konvergieren auf hohem Niveau. In beiden Fillen konvergieren die Fehler
nicht im minimalen Wert (Abb. 9.12a). Die relativen Fehler (Median der Absolutwerte,
Abb. 9.12b. Die hier dargestellten schwarzen Kreuze finden sich auch in Abb. 9.10b als
rote Eintrage mit Angabe der Standardabweichung) konvergieren fiir das schlechteste
Variogramm-Modell nicht; sie sind immer deutlich grofer als fiir den Fall des besten
Modells.

9.5 Abhangigkeit der tatsachlichen Fehler von der
Krigingmethode

Unter dem Begriff 'Krigingmethode’ soll hier nicht ausschliefslich die Unterscheidung zwi-
schen Ordinary Kriging oder Cokriging verstanden werden, sondern auch die spezifische
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Abb. 9.12: Absoluter und relativer Fehler der geschitzten Chlorophyllkonzentrationen fiir das
beste (schwarz) und das schlechteste (rot) Variogramm-Modell. Absolute Fehler beziehen sich
auf den tatséchlichen Chlorophyllwert an der Schétzposition, relative Fehler auf den Schétz-
wert bei N4, = 300. Dargestellt wird der Median der Fehler von 100 willkiirlich gewahlten
Schéatzwertpositionen mit einer Nachbarschaft aus jeweils N,,,, Punkten.

Art der Trendkorrektur mit einem Monatsmittel und das Ordinary Kriging der entspre-
chenden Residuen.

Die Notwendigkeit zur Trendkorrektur entsteht durch den Anspruch an den Datensatz,
die intrinsische Hypothese zu erfiillen, d.h. einen konstanten Erwartungswert zu besitzen.
Fiir die Chlorophyllverteilung in der Nordsee gilt dies grundsétzlich erstmal nicht. Durch
die Bildung der Residuen mit einem Monatsmittel soll dieser Zustand angenahert werden.

In den nachfolgenden Versuchen wird mit dem Ausschnitt der Deutschen Bucht vom
12. Mérz 2007 und einer festen Wolkenposition gearbeitet (vgl. Abb. 9.8a), als Koordi-
naten der Datenpunkte wird Lon/Lat verwendet, die Daten fiir die Variogramme werden
gemaf der Gittermethode mit einer Fenstergréfe von w = 5 oder rein zufillig ausgewihlt.
Zum Kriging werden jeweils Ny, = 150 néchste Nachbarn genutzt.

9.5.1 Lokale und globale Genauigkeit der Schatzwerte

Zur Einfiihrung eines Mafses der lokalen und globalen Genauigkeit der Schatzwerte wird
hier ein kurzer Einblick in das Zusammenspiel von Trendkorrektur und Krigingmethode
gegeben.

In diesem Vorversuch werden fiir das Residuum aus dem gewichteten Mittelwert gréfiter
Wahrscheinlichkeit, gew. MLH.Mean, das Ordinary Kriging der Residuen, ResOK, dem
Ordinary Kriging des (logarithm.) Konzentrationen, OK, bzw. den Cokriging-Methoden,
CoOK oder ResCoOK, gegeniibergestellt.

Die Ordinary Kriging-Methoden beziehen sich auf:
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Methode \ ResOK \ OK \ CoOK tief | CoOK.bin | CoOK.bin.tief | ResCoOK.bin
Giite der Methode (RG) | 1.361 | 0.034 0.784 1.340 0.962 1.340
Giite der Methode (R) | 1.334 | 0.008 0.694 1.313 0.921 1.313

Tab. 9.3: Zahlenbeispiel zur Giite der Krigingmethoden (Auswertung gemif Gl. 9.4 zu
Abb. 9.13) mit verschiedener Probenahmemethode fiir das Variogramm (rein zuféllig, R, oder
Gittermethode, RG).

e OK: logchl conc ~ 1. Variogramm und Kriging basieren auf der logarithmierten
Chlorophyllkonzentration.

e ResOK: res ~ 1. Variogramm und Kriging basieren auf den Residuen, d.h. der
Abweichung der Datenwerte zu einem um den Beobachtungszeitpunkt zentrierten
Monatsmittel.

Die Cokriging-Modelle lauten:

e CoOK.tief: logchl conc ~ tief. Neben der logarithmierten Chlorophyllkonzentra-
tion wird auch ihre Korrelation mit der Tiefe zur Bestimmung der Schétzwerte
genutzt.

e CoOK.bin: logchl conc ~ log Monatsmittel. Statt die Residuen zu berechnen, wird
hier die Korrelation zwischen dem Datentag und dem zentrierten Monatsmittel
genutzt und die Schatzwerte auf dieser Basis berechnet.

e CoOK.bin.tief: logchl conc ~ log Monatsmittel 4 tief. Die Korrelation mit dem
Monatsmittel als auch mit der Wassertiefe wird zur Ermittlung von Schétzwerten
verwendet.

e ResCoOK.bin: res ~ log Monatsmittel. Als Hilfsvariable kommt das Monatsmittel
zur Berechnung der Schatzwerte basierend auf den Residuen zum Einsatz.

Dabei steht Monatsmittel fiir den gewichteten Mittelwert grofter Wahrscheinlichkeit,
gew.MLH.Mean, die Residuen res sind geméaf Gl. 9.1 definiert, bei tief handelt es sich
um die Wassertiefe an der entsprechenden Stelle (vgl. Abschnitt 8.3).

Fiir diese Art von Wolkenmaske und Gebiet sowie gewadhlten Trend gew.MLH.Mean
besitzt das Ordinary Kriging der log. Chlorophyllkonzentration — unabhéngig von der
Probenahme des Variogramms — die beste Rekonstruktion der Originalwerte (Abb. 9.13).

Als Fehler f (z;) wird die Differenz zwischen der tatséchlichen Chlorophyllkonzen-
tration chl conc (x;) und dem Schétzwert estimprethode (zi) fiir einen Gitterpunkt x;
definiert:

f (z;) = chl_conc (x;) — estim prethode (Ti) (9.3)

Als beste Rekonstruktion wird diejenige verstanden, deren mittlerer absoluter Fehler

£ = £ |If (z:)|| aus allen Schiitzwerten méglichst gering ist und deren Median der
i
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Abb. 9.13: Statistik tatséchlicher Fehler fiir eine Auswahl von Krigingmethoden und eine kon-
stante Wolkenstruktur. Probenahmemethoden sind mit Kreisen fiir zuféllige Wahl bzw. mit
Kreuzen fiir die Gittermethode gekennzeichnet. Jeder Punkt in der Graphik représentiert die
Fehlerstatistik einer Variogramm-Realisation, wobei fiir eine Probenahme Variogramme und
Schétzwerte gemafs aller verwendeten Krigingmethoden berechnet werden. Das Residuum ba-
siert auf gew. MLH. Mean. Die Quantifizierung der Giite der Methoden findet sich in Tabelle 9.3.

Fehler (Absolutwert) moglichst nah an Null zu liegen kommt. Anschaulich repréisentiert
der Median des Fehlers die globale Eigenschaft der Rekonstruktion, die Originalwerte zu
iiber- oder unterschitzen, wiahrend der mittlere absolute Fehler die lokale Genauigkeit
reprasentiert. Die beste Rekonstruktion sollte globale und lokale Genauigkeit miteinander
vereinen.

Die Giite der Methode soll iiber die Kombination von Fehlermedian und absolutem
Fehler festgelegt werden. Das bedeutet: fiir jede Variogrammrealisation wird sowohl der
mittlere absolute Fehler || f][, als auch der Absolutwert des Medians der Fehler ||med (f)]|,
beide als Funktion der Krigingmethode, auf ihren jeweiligen Wertebereich iiber alle Kri-
gingmethoden normiert:

A€ (I i 1 i | == 1 g, € [051]

D.h. das Maximum von ||f|| und ||med (f)]|| ist danach gleich Eins, wéhrend das Mini-
mum Null ist. Die Information, wie gut die spezifische Methode absolut dem angestrebten
Fehlernullpunkt nahe kommt, geht damit verloren zugunsten eines reinen Bewertens der
Methoden. Die normierten Fehlergrofen sind unabhéngiger von der spezifischen Vario-
grammrealisation als es die absoluten Fehlergrofsen wéren - jedoch weit davon entfernt,
tatsachlich statistisch unabhingig von der Variogrammrealisation zu sein. Insgesamt wer-
den sie zur Giite G fiir jede Krigingmethode und jede Variogrammrealisation zusammen-
gefasst:
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—_—2
Grtettode = VT + lmed (£)120rm, 0.4)

Die mittlere Giite aus allen Variogrammrealisationen gibt schliefllich eine Rangfolge
der Krigingmethoden; je kleiner dieses Giitemafs G ist, umso besser die Rekonstruktion.

Die tatsdchlichen Fehlergrofsen werden hier jeweils fiir eine konstante Auswahl von
Datenpunkten zur Berechnung des Variogramms geméfs einer Probenahmemethode fiir
alle zu vergleichenden Krigingmethoden wie beschrieben normiert. Die Giite der Kriging-
methoden wird somit jeweils abhéngig von der Probenahmemethode bestimmt, sodass
qualitative Vergleiche nur zwischen gleichen Probenahmemethoden moglich sind. Die
Cokriging-Schitzwerte werden gegeniiber denen des Ordinary Kriging schlechter bewer-
tet. Am schlechtesten schneiden die Krigingmethoden der Residuen ab (vgl. Abb. 9.13
und Tabelle 9.3).

Verhalten sich alle Residuen derart, oder sieht man hier lediglich die Tatsache wider-
gespiegelt, dass der gewichtete Mittelwert grofiter Wahrscheinlichkeit, gew. MLH. Mean,
fiir diesen Datentag nicht die optimale Trendkorrektur darstellt (vgl. Abb. 9.15)? So-
wohl Untersuchungen zur besten Trendkorrektur als auch zu den Krigingmethoden bei
verschiedenen Kovariablen sollen das Verhalten naher beleuchten.

Die Giite ist einheitlich besser fiir die Schatzwerte aus den Variogrammen, die aus rein
zuféllig statt mittels der Gittermethode gewdhlten Punkten berechnet worden sind. Im
Nachfolgenden wird daher auf unterschiedliche Probenahmetechniken verzichtet und die
Variogrammauswahl nur noch rein zuféllig getétigt.

9.5.2 Beste Trendkorrektur im Ordinary Kriging der Residuen

Welches Residuum basierend auf einem speziellen Monatsmittel liefert im Ordinary Kri-
ging (ResOK) die besten Ergebnisse im Bezug auf die tatsdchlichen Fehler?

Zur Auswahl stehen acht Mittelungsverfahren (vgl. Beschreibungen und Abkiirzungen
in Abschnitt 7.3), wobei die arithmetischen Mittel sowohl mit Chlorophyllkonzentrationen
als auch deren Logarithmen berechnet werden. Letztere werden entsprechend als Mean.log
oder gew.Mean.log bezeichnet.

Die Chlorophyllkonzentrationen der Datentage vom 28. Februar 2007 bis zum 27. Mérz 2007
iibersteigen im niedrigen und mittleren Konzentrationsbereich deutlich die des Vergleichs-
tages, dem 12. Mérz 2007 (Abb. 9.16). Das ist einerseits auf die durch die Friithjahrsbliite
hohe biologisch bedingte Dynamik zuriickzufiihren, andererseits auf den systematischen
Versatz des Konzentrationsniveaus. In diesem Beispiel wird ein Monatsmittel den Ver-
gleichstag immer iibertreffen, sodass die Residuen nicht um Null zentriert liegen werden.

Sowohl rein visuell (Abb. 9.14) als auch in der Verteilung ihrer Residuen (Abb. 9.15)
lasst sich der gewichtete Mittelwert der logarithm. Konzentrationen, gew. Mean.log, bzw.
der gewichtete Mittelwert der Konzentrationen, gew.Mean, als dem Original am &hnlich-
sten identifizieren. Bisher wird in den Krigingversuchen mit dem gewichteten Mittelwert
grofter Wahrscheinlichkeit, gew. MLH. Mean, (Abschnitt 9.1 bis Abschnitt 9.4) gerechnet,
welcher das Original nicht gut annéhert.
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Abb. 9.14: Ubersicht iiber die Monatsmittelwerte der Chlorophyllkonzentration in [ug/1] nach
verschiedenen Methoden berechnet jeweils aus Daten des Zeitraumes vom 28. Februar 2007 bis
zum 27. Mérz 2007. Die Karte links oben zeigt die originale Chlorophyllkonzentration [ug/1]
am 12. Mérz 2007. Der Ausschnitt liegt in delrll%eutschen Bucht (Gebiet 4).
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Abb. 9.15: Ubersicht iiber die Hiufigkeitsverteilung der Residuen fiir verschiedene Mittelungs-
methoden berechnet. Zum Vergleich ist die Verteilung der logarithmierten Chlorophyllkonzen-
trationen gezeigt (Einheit log pug/1). Je dhnlicher die Residuen einer Normalverteilung kommen,
umso besser lassen sich die Daten durch ein Variogramm reprisentieren.
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Abb. 9.17: Statistik tatsachlicher Fehler fiir
Schéatzwerte des Kriging der Residuen, Res-

OK, die durch verschiedene Trendkorrektu-
ren ermittelt wurden. Konstante Wolkenpo-
sition, Streuung durch Variogrammrealisa-
tionen. Die Quantifizierung der Giite findet
sich in Tabelle 9.4

Trend Mean.log Mean MLH.Mean MLH.Median
log.chl. OK - gew. - gew. - gew. - gew.
Giite 0.275 1.395 0.052 1.374 0.007 1.309 1.284 1.329 1.302
vargiob 0.1169 0.0141 | 0.00586 | 0.0132 | 0.00584 | 0.0128 | 0.0126 | 0.0141 | 0.0140
vardat 0.1180 0.0137 | 0.00592 | 0.0125 | 0.00590 | 0.0122 | 0.0120 | 0.0137 | 0.0137

Tab. 9.4: Giite der Trendkorrekturen anhand von Schitzwerten des Kriging der entsprechenden
Residuen (vgl. Abb. 9.17) fiir eine konstante Wolkenposition im Datensatz vom 12. Mérz 2007.
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Bei konstanter Wolkenposition wird das Ordinary Kriging von Residuen verschiedener
Mittelwerte demjenigen der Chlorophyllkonzentration gegeniibergestellt. Die Fehlergro-
$en werden jeweils fiir eine konstante Probenahme zur Variogrammberechnung {iber alle
zu vergleichenden Trendkorrekturen normiert.

Die Wahl des Trends hat deutlichen Einfluss auf die Giite der Rekonstruktion (Tabel-
le 9.4) gemessen am tatsichlichen Fehler (Abb. 9.17). Die beste Trendkorrektur gelingt
mit dem gewichteten arithm. Mittelwert der Konzentrationen (gew.Mean), gefolgt von
dem fiir logarithmierte Konzentrationen (gew.Mean.log), deren Schitzwerte deutlich ge-
geniiber dem Ordinary Kriging verbessert sind. Alle iibrigen Mittelwertmethoden schnei-
den schlechter als das OK ab. Dies wird in erster Linie durch die ausgeschlossene und
verbleibende Varianz des Datensatzes bestimmt: im Falle von varg,; > varg, wird ein
schwach strukturierter Bereich ausgeschlossen, der sich immer besser rekonstruieren lasst
als ein stark strukturierter.

Bei der Residuenmethode werden die Abweichungen der Chlorophyllverteilung eines
Tages vom monatlichen Mittel modelliert. Anschaulich bedeutet dies, dass die Methode
versucht, die notwendigen Anpassungen am Monatsmittel vorzunehmen. Das Monatsmit-
tel fungiert als Abschitzung des rdumlichen Trends, der mdglichst gut die vorhandenen
Strukturen nachzeichnen sollte, sodass die Residuen moglichst strukturarm sind und in
Naherung die Voraussetzung des konstanten rdumlichen Erwartungswertes erfiillen. Dazu
sind die gewichteten arithmetischen Mittel hier sehr gut in der Lage.

9.5.3 Beste Krigingmethode bei konstanter Trendkorrektur

Wihrend nur die beiden besten Trends (gewichteter Mittelwert der (logarithm.) Konzen-
tration, gew.Mean und gew.Mean.log, vgl. Abschnitt 9.5.2) verwendet werden, werden in
den Krigingmethoden verschiedenen Kombinationen von Kovariablen durchgespielt. Zum
Vergleich mit diesen Cokrigingansétzen wird immer das Ordinary Kriging hinzugezogen.
Die Position der Wolkenmaske ist konstant, die Variationen entstehen durch die wieder-
holte Probenahme fiir das Variogramm.

Entsprechende Modelle sind hier:

Ordinary Kriging basierend auf den logarithmierten Konzentrationen oder auf den Re-
siduen (OK bzw. ResOK), sowie

Cokriging basierend auf den Residuen mit den Hilfsvariablen Wassertiefe und Monats-
mittel (bin) in verschiedenen Kombinationen (ResCoOK.tief, ResCoOK.bin,
ResCoOK . bin.tief )

Hier zeigt sicher erneut, dass das Cokriging kein Garant fiir exaktere Schétzwerte ist
(Abb. 9.18 und Tabelle 9.5).

Absolut konsistent lassen sich die Ergebnisse fiir die beiden Trends und die verschie-
denen Krigingmethoden verfolgen:

e ResOK. Das einfache Ordinary Kriging der Residuen fiir Trendkorrekturen aus
gewichteten Mittelwerten (gew.Mean.log bzw. gew.Mean) schafft deutlich exaktere
Schéatzwerte als reines Ordinary Kriging der log. Chlorophyllkonzentration. Der
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Trend gew.Mean.log gew.Mean
Kriging OK.log.chl | ResOK ResCoOK ResOK ResCoOK
Hilfsvariable - - tief | bin | bin, tief - tief | bin | bin, tief
Giite 1.159 0.280 0.097 1.300 0.705 0.223 0.072 1.355 0.791
Vargiob 0.1169 0.00587 | -0.3548 | 0.0109 - 0.00585 | -0.3386 | 0.0101 -
vardat 0.1180 0.00592 | -0.3067 | 0.0104 - 0.00590 | -0.2914 | 0.0096 -

Tab. 9.5: Giite der Krigingmethoden in Vergleich. Die zugrunde liegende Fehlerstatistik ist
in Abb. 9.18 dargestellt. Fiir diesen Versuch mit konstanter Wolkenmaske wird die globale
Varianz bzw. die Varianz der verbleibenden Datenpunkte jeweils fiir die zu schétzende Variable
dokumentiert, fiir Cokrigingmethoden ist die Kovarianz angegeben.

gewichtete arithm. Mittelwert (ohne logarithmierte Konzentrationen, gew.Mean)
sorgt fiir einen geringeren Median des Fehlers, d.h. hohere globale Genauigkeit,
als der gew. Mean.log. Andererseits liegt der Mittelwert des absoluten Fehlers etwas
hoher fiir den gew.Mean. Die Streuung der Fehler in verschiedenen Variogramm-
realisationen ist hier am geringsten.

o ResCoOK.tief. Den geringsten Fehler besitzen die beiden ResCoOK-Methoden, die
sich der Tiefe als Kovariable bedienen. Wiederum ist fiir gew. Mean.log der Mittel-
wert des absoluten Fehlers am geringsten, fiir gew. Mean ist der Median der Fehler
am néchsten an Null. Die Streuung der Fehlergrofen ist deutlicher als bei ResOK.

o ResCoOK.bin. Dies ist die schlechteste Kombination von Methoden.

o ResCoOK.bin.tief. Die Hinzunahme der Tiefe verbessert die Fehlerstatistik gegen-
iiber ResCoOK.bin. Allerdings streuen die Ergebnisse sehr weit.

Nach der definierten Methodengiite (Gl. 9.4, Normierung der Fehlergrofen erfolgt jeweils
bei einer konstanten Probenahme fiir die Variogrammberechnung tiber alle zu verglei-
chenden Krigingmethoden) wére fiir dieses Beispiel das Cokriging des Residuums des
gewichteten Mittelwertes mit der Hilfsvariable Tiefe, ResCoOK.gew. Mean.tief, die beste
Methode (G = 0.072), gefolgt von der gleichen Cokrigingmethode jedoch mit Residuen,
die aus dem gewichteten Mittelwert der log. Konzentrationen bestimmt werden, Res-
CoOK.gew.Mean.log.tief, (G = 0.097). Die einfachen Ordinary Kriging der Residuen,
ResOK.gew.Mean(.log), sind ebenfalls deutlich besser als das Ordinary Kriging der log.
Chlorophyllkonzentration, OK.log.chl, (G = 1.159). Dieses Ergebnis ist keinesfalls allge-
meingiiltig, sondern absolut auf den speziellen Datentag und die spezifische Lage dieser
Wolkenmaske beschrankt.

9.5.4 Beste Trendkorrektur in Abhangigkeit von der Variation der
Wolkenposition

In den bis jetzt gezeigten Beispielen beruht die Variation der Fehler nicht auf unter-
schiedlicher Positionierung der Wolken, sondern einzig und allein auf unterschiedlichen
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Abb. 9.18: Statistik tatséchlicher Fehler fiir verschiedene Ordinary Kriging und Cokriging-
Methoden bei Residuen basierend auf gewichteten Monatsmitteln (gew.Mean bzw.
gew.Mean.log) fiir eine konstante Wolkenmaske. Fiir eine Variogrammprobenahme werden je-
weils alle Schatzwertmethoden ausgefiihrt. Die Quantifizierung der Giite der Methoden findet
sich in Tabelle 9.5.

Variogrammrealisationen, d.h. der Auswahl von Punkten fiir die Berechnung des Vario-
gramms. Als Grundlage dienen auch weiterhin sowohl die Chlorophyllkonzentrationen als
auch alle Residuen unterschiedlicher Mittelungsverfahren, sodass Schéatzwerte mit dem
Kriging der logarithmierten Konzentrationen (log.chl.OK) und der verschiedenen Resi-
duen (ResOK) bestimmt werden.

Variiert die Lage der Wolkenmaske und bestimmt man fiir jede Lage genau ein Vario-
gramm, so ergeben sich wesentlich unschirfere Zusammenhénge zwischen der Giite der
Rekonstruktion und den Krigingverfahren:

Waihrend die Darstellung von Mittelwert des absoluten Fehlers gegen Absolutwert
des Fehlermedians (Abb. 9.19a) eine grofse Streuung aufweist, werden die Unterschiede
zwischen den Methoden durch Normierung iiber alle Methoden fiir jeweils eine Wol-
kenposition - was hier gleichbedeutend mit einer Variogrammrealisation ist - deutlicher
erkennbar (Abb. 9.19b). Dann treten die Fehlerstatistik der Schétzwerte basierend auf
den Residuen gebildet durch Monatsmittel mit den beiden Methoden gew.Mean.log und
gew.Mean positiv hervor, sowie einige Realisationen basierend auf dem Kriging der log.
Konzentrationen (OK). Dies lésst sich in der Quantifizierung ihrer Giite bestétigen (vgl.
Tabelle 9.6).

Zu den Fehlergrofen einer Wolkenposition kommt jeweils noch die Streuung durch
Variogrammrealisationen hinzu. Die Streuung der Fehlergrofien ausgehend von den Wol-
kenpositionen erlaubt keine so eindeutige Festlegung der besten Methode, wie in den
vorausgehenden Féllen.

Welche Auswirkung das Verhéltnis der Varianz der verbleibenden Daten, vargq, zur
globalen Varianz, vargq, auf die Wahl der besten Trendkorrektur hat, lasst sich an die-
sem Versuch nicht klaren: von den 50 Wolkenpositionen resultiert nur eine einzige in

116



9 Kriging in der Praxis I - Deutsche Bucht

o 2 +H++++++ o P E#ﬁﬁﬁa&
o | i & " ++# i ¢ logchl.OK
-~ ¥ + £
s " E S SN % +8 + Mean.log
2 i 5 ++ + ++ -+ e
= 2 ok o+ -+ gew.Mean.log
5 o o +++ 2 8 " + Mean
Lo @ PSP + < gew.Mean
g g 3 ]e o o9 R T8 gew.MLH.Mean
g 5 $<>Qs> IRGIRSEN gew.MLH Median
g S R © + L o MLH.Mean
gﬁi% o+ N + MLH.Median
S & war o 5 + o +8
T T

T T T T T T T T
0.3

04 05 06 07 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

Abs. Median Fehler [ug/l] Abs. Median Fehler (norm.)

(a) Mittlerer absoluter Fehler gegen
Median des Fehlers.

(b) Relativer Fehler jeweils bezogen (c) Legende
auf die Methode mit dem grofsten

Fehler fiir eine Wolkenposition.

Abb. 9.19: Statistik der tatséchlichen Fehler der Schétzwerte zur Bestimmung der besten Trend-
korrektur. Fiir 50 verschiedene Wolkenpositionen werden jeweils die Schatzwerte basierend auf
unterschiedlichen Residuen (c¢) berechnet. Die Daten stammen vom 12. Mérz 2007 in der Deut-
schen Bucht. Die Quantifizierung der Giite der Methoden findet sich in Tabelle 9.6.

Trend Mean.log Mean MLH.Mean MLH.Median
Methode | log.chl.OK - ‘ gew. - gew. - gew. - gew.
Giite 0.636 1.176 | 0.240 | 1.155 | 0.208 | 1.002 | 0.972 | 1.061 | 1.036
Std.Abw. 0.435 0.207 | 0.242 | 0.212 | 0.227 | 0.257 | 0.262 | 0.232 | 0.240

Tab. 9.6: Giite der Trendkorrektur basierend auf Schitzwerten von Daten vom 12. Mérz 2007
und 50 verschiedenen Wolkenpositionen. Die lokalen und globalen Fehlergroffen sind in
Abb. 9.19 illustriert.

einen Datensatz mit varg, > varqq: fiir log.chl_ conc und die verschiedenen Residuen.
30 Wolkenlagen fiihren zu varg, < varg.:, bei 19 Wolkenpositionen sind die Verhalt-
nisse gemischt. Eine entsprechende Aufschliisselung und genauere Erlauterung erfolgt im
weiteren Verlauf (vgl. Abschnitt 9.5.6).

9.5.5 Beste Krigingmethode in Abhangigkeit von der Variation der
Wolkenposition

Fiir die Daten vom 12. Méarz 2007 wird der Krigingversuch mit den zuvor bestimmten
besten Trendkorrekturen, den gewichteten Monatsmitteln der (log.) Konzentrationen,
gew.Mean.log bzw. gew.Mean, wiederholt. Als Krigingmethoden werden die gleichen wie
in Abschnitt 9.5.3 verwendet. Diesmal wird die Wolkenmaske (vgl. Abb. 9.8a) innerhalb
des Gebietes verschoben und zu jeder Realisation der Wolkenlage genau eine Probenahme
fiir das Variogramm durchgefiihrt.

Die Normierung der Fehlergrofen erfolgt fiir jeweils eine Wolkenposition (d.h. einer
Probenahme fiir die Variogrammberechnung) iiber alle verwendeten Methoden.
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Abb. 9.20: Bestimmung der besten Krigingmethode fiir die Trendkorrekturen mit Monatsmit-
teln nach gew. Mean.log und gew.Mean bei variierter Wolkenposition. Die Daten stammen vom
12. Mérz 2007. Die Quantifizierung der Giite der Methoden ist in Tabelle 9.7 zu finden.

Trend gew.Mean.log gew.Mean

Kriging OK.log.chl | ResOK ResCoOK ResOK ResCoOK
Hilfsvariable - - tief ‘ bin ‘ bin, tief - tief ‘ bin ‘ bin, tief

Gite || 1075 | 0499 | 0492 | 0.622 | 0640 | 0485 | 0495 [ 0647 | 0672 |

Tab. 9.7: Giite der Krigingmethoden fiir Daten vom 12. Mérz 2007 bei variabler Wolkenposition
und zwei Trendkorrekturen (vgl. Abb. 9.20).

Die Darstellung der normierten Absolutfehler und des Fehlermedians erlaubt nur das
direkte Urteil, dass das Ordinary Kriging hiufig als die schlechteste Methode gelten
muss (Abb. 9.20). Die Quantifizierung der Giite zeichnet die Residuenkrigingmethoden
als die besseren aus; dabei gibt es keinen nennenswerten Unterschied zwischen den beiden
verwendeten Trendkorrekturen oder zwischen reinem Ordinary Kriging der Residuen oder
ihrem Cokriging mit der Wassertiefe als Hilfsvariable (vgl. Tabelle 9.7).

9.5.6 Beste Trendkorrektur bei fester Wolkenposition und verschiedenen
Datentagen

Im Gegensatz zu den vorherigen Experimenten, die jeweils nur Daten vom 12. Mérz 2007
beriicksichtigen, soll die Fehlerstatistik diesmal auf 203 unterschiedlichen Datentagen
aus den Jahren 2003 bis 2008 aufbauen, fiir die jeweils die gleiche Wolkenmaske in fester
geographischer Lage (vgl. Abb. 9.8a) zum Einsatz kommt. Dadurch wird die Geometrie
des Krigingproblems konstant gehalten, wiéhrend die rdumliche Kovarianzstruktur der
Daten variiert.

Fiir alle Datentage wird die Positionierung der Probenahme fiir das Variogramm kon-
stant gehalten, sodass die Variogramme unterschiedlicher Methoden und Tage auf der
gleichen Datenpunktgeometrie beruhen und die bereits demonstrierte Variabilitdat der
Schétzwerte durch die Probenahme nicht zum Tragen kommt. Die Untersuchung wird
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Abb. 9.21: Bestimmung der besten Trendkorrektur fiir eine konstante Wolkenmaske und einen
Satz konstanter Positionen fiir die Probenahme zum Variogramm. Fiir jeden der 203 Datentage
werden die je nach Krigingmethode verschiedenen Variogramme bestimmt. Die Quantifizierung
der Giite der Methoden findet sich in Tabelle 9.8.

hier auf diese eine Variogrammrealisation beschrénkt. Die Normierung der Fehlergrofen
erfolgt fiir jeweils einen Datentag iiber alle zu vergleichenden Trendkorrekturen.

Was die insgesamt 203 Situationen quantitativ unterscheidet, ist das Verhéltnis der
Varianz der verbleibenden Daten, vargq, zur globalen Varianz, varg,p,. Dieses Verhéltnis
kann nicht nur fiir den individuellen Datentag, sondern auch fiir jede einzelne Trendkor-
rektur anders ausfallen. Es gibt 59 Félle, in denen fiir alle neun Methoden vargq; > var gop
gilt; entsprechende 33 Falle mit varq,: < vargep. In den restlichen 111 Féllen sind die
Verhéltnisse gemischt. Betrachtet man alle Fille, so schneidet das Kriging der log. Chlo-
rophyllkonzentrationen, log.chl. OK, besonders gut ab. Nur im Falle von vargq: < vargop
ist das Residuenkriging basierend auf dem Monatsmittel gew. Mean.log vorzuziehen (vgl.
Abb. 9.21 bzw. Tabelle 9.8); der Trend gew.Mean.log scheint in der Lage, wenn stark
strukturierte Gebiete ausgeschlossen werden, diese am besten zu rekonstruieren.

Bei dieser Aussage gilt, dass sie nur fiir die Geometrie dieses Teilgebietes mit der
speziellen Wolkenmaske Giiltigkeit hat.
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Trend Mean.log Mean MLH.Mean MLH.Median

N log.chl.OK - gew. - gew. - gew. - gew.
vargas > Vargiop 59 0.6496 0.7959 0.8675 | 1.0011 | 0.8557 | 0.7662 | 0.7041 0.7365 | 0.6989
varga: < Vargiop 33 0.8633 0.6438 | 0.3778 0.64 0.5563 | 0.7135 | 0.7007 0.5692 | 0.6018
gemischt 111 0.8372 0.7574 0.8351 | 0.7061 | 0.8479 | 0.6449 | 0.6608 0.6582 | 0.6516
alle 203 0.8206 0.7798 0.7792 | 0.8098 | 0.8269 | 0.6887 | 0.6961 | 0.6926 | 0.6511

Tab. 9.8: Giite der Krigingmethoden mit Schwerpunkt auf den verschiedenen Trendkorrektu-
ren. Fiir jeden der 203 Datentage werden bei konstanter Wolkenmaske und konstanter Po-
sitionierung der Probenahme je nach Krigingmethode verschiedenen Variogramme bestimmt
(Illustration der Fehlerstatistik in Abb. 9.21).

9.5.7 Beste Krigingmethode bei fester Wolkenposition und verschiedenen
Datentagen

Um die Kombinationen von Untersuchungen zu vervollstandigen, folgt als letztes ein
Versuch zur besten Krigingmethode bei fester Position der Wolkenmaske aber unter-
schiedlichen Datentagen. Die Auswahl der Variogrammpunkte wird pro Datentag kon-
stant gehalten. Als Trendkorrektur wird das Monatsmittel geméf (gew).MLH.Median
verwendet, welches im vorherigen Versuch als bester Trend ermittelt wurde. Zusétzlich
zum Ordinary Kriging wird jeweils das Cokriging mit der Tiefe berechnet.

Zu jedem Datentag wird die Normierung der Fehlergrofsen iiber alle Methoden durch-
gefiihrt.

In diesem Fall schneidet das Ordinary Kriging basierend auf den logarithmierten Chlo-
rophyllkonzentrationen am besten ab (OK.log.chl, vgl. Tabelle 9.9). Wird jedoch starke
Variabilitdt durch die Wolkenmaske aus den Daten ausgeschlossen, d.h. vargq: < var g,
so fithrt das Cokriging der Residuen basierend auf der Trendkorrektur gew. MLH. Median
zur besten Rekonstruktion (ResCoOK.tief).

Ist der nicht gesehene Anteil von Daten vergleichsweise homogen, d.h. vargq: > var g,
so kann mit dem einfachen Cokriging von Chlorophyllkonzentration und Tiefe das beste
Ergebnis erzielt werden.

Signifikant ist der Unterschied der Giite in allen Féllen nicht, da die Intervalle ihrer
Standardabweichung sehr breit sind und sich mit denjenigen anderer Methoden iiberlap-

pen (Abb. 9.22).

9.5.8 Beispiel fiir Schatzwerte aus verschiedenen Krigingmethoden

Die Wolkenmaske (vgl. Abb. 9.8a) wird so gelegt, dass sie einen moglichst stark struktu-
rierten Bereich ausschliefft - homogene Bereiche werden sich immer vergleichsweise gut
schétzen lassen. Jedoch ist die Entwicklung einer Methode, die auch zur Rekonstruktion
komplexer Strukturen in der Lage ist, ein wichtiges Untersuchungsgebiet dieser Arbeit.
Entsprechend gilt fiir den im Folgenden betrachteten Datensatz: vargq: < vargop.

Aus den 93 Probenahmen fiir die Variogramme werden jeweils fiir eine Probenahme
die Fehlergrofen normiert, sodass die Giite der Krigingmethoden unabhéngig von der
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Abb. 9.22: Fehlerstatistik der Schéitzwerte verschiedener Krigingmethoden bei fester Wolken-
position und verschiedenen Datentagen. Die Quantifizierung der Giite ist in Tabelle 9.9 nie-

dergelegt.
Trend MLH.gew.Median MLH.Median
N OK.log.chl | CoOK.tief | ResOK | ResCoOK.tief | ResOK | ResCoOK.tief
Varqat > Vargiep | 73 0.7487 0.6085 1.003 1.011 1.0002 1.0236
varges < vargiop | 46 0.9144 1.000 0.897 0.7533 0.9817 0.8471
gemischt 84 0.6269 0.7926 0.8336 0.7258 0.8993 0.8249
alle 203 0.752 0.828 0.9181 0.9175 0.9884 0.9598

Tab. 9.9: Giite der Krigingmethoden bei fester Wolkenposition und verschiedenen Datentagen.
Zur Grofe der Fehlerintervalle vgl. Abb. 9.22.

121




9 Kriging in der Praxis I - Deutsche Bucht

o N
o | S S
= o
> S S S S
‘S' ° 2 o 2 o
¥ 2 g g
g < <
> v 4 5 = s = |
5 g 7 =
S 3 3 _
< o o
O o
™ N ™
o o
T T T T T T [ T T T T T T [ T T T T T T
0 10 20 30 40 50 0 10 20 30 40 50 0 10 20 30 40 50
Tiefe [m] Tiefe [m] Tiefe [m]
(a) chl_conc (b) Residuen aus Monatsmittel  (c) Residuen aus Monatsmittel
gew. Mean.log gew.Mean

Abb. 9.23: Abhéngigkeit der Chlorophyllkonzentration chl conc bzw. der Residuen von der
Hilfsvariable Wassertiefe

Variogrammrealisation bestimmt wird.

Die beste Trendkorrektur ist der gewichtete arithmetische Mittelwert der logarithmier-
ten Chlorophyllkonzentration (gew.Mean.log, geméf Abschnitt 9.5.6).

Die erfolgversprechendste Krigingmethode ist nach Abschnitt 9.5.7 das Cokriging der
Residuen mit der Tiefe.

Zusétzlich wird auch die zweitbeste Trendkorrektur gew.Mean sowie das Ordinary
Kriging der log. Chlorophyllkonzentrationen und dem Cokriging mit der Tiefe genutzt.
Von allen wird jeweils eine Realisation berechnet und die Krigingergebnisse als Karten
dargestellt (Abb. 9.24).

Tatséchlich entspricht die Rangfolge der Giite der Rekonstruktion der aus den vorhe-
rigen Versuchen erwarteten. Das Cokriging mit der Tiefe nach der Trendkorrektur mit
gew.Mean.log liefert die beste Rekonstruktion (vgl. Tabelle 9.10).

Dass das Cokriging mit der Kovariablen 'Tiefe’ fiir die Modelle mit reiner Chlorophyll-
konzentration keine Verbesserung bringt im Gegensatz zu den Residuenmethoden, lasst
sich aus dem Zusammenhang zwischen Daten und Tiefe ersehen (Abb. 9.23). Die aus-
geschlossenen Datenpunkte (rot) liegen aufserhalb des Schwerpunktes der verbleibenden
Daten (schwarz), aus denen das Variogramm ausgewihlt wird (Abb. 9.23a). In diesem
Fall kann das Variogramm die ausgeschlossenen Punkte nicht gut reprasentieren und die
Schétzwerte werden nicht nahe an den Originalen liegen.

9.6 Zusammenfassung und Ausblick

Nach den Untersuchungen in Kapitel 9 kann es keine eindeutige Empfehlung fiir ei-
ne Trendkorrektur oder eine Krigingmethode zur Bestimmung von Schétzwerten geben.
Die Einzelbeispiele legen génzlich andere Methoden je nach verbleibender und ausge-
schlossener Datenstruktur nahe. Dabei ist noch unberiicksichtigt, welchen Einfluss auf
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Abb. 9.24: Beispiele fiir Schitzwerte nach unterschiedlichen Krigingverfahren. Die Variogramme
fiir die unterschiedlichen Methoden beruhen auf einer konstanten Probenahme. Zum Vergleich
ist sowohl die originale Chlorophyllverteilung vom 12. Méarz 2007 als Ausschnitt des Gebietes,
als auch die Lage und Struktur der Wolkenmaske dargestellt. Alle Abbildungen zeigen die
Chlorophyllkonzentration in pg/l, die Skala des Originalbildes gilt auch fiir alle tibrigen. Die
Giite der Methoden findet sich in Tabelle 9.10; die beste Rekonstruktion gelingt mit dem
Residuen-Cokriging (ResCoOK.gew.Mean.log.tief).
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Trend gew.Mean.log gew.Mean
Methode | OK.log.chl | CoOK.tief | ResOK | ResCoOK.tief | ResOK | ResCoOK.tief

Giite 1.017 1.389 0.104 0.078 0.130 0.097
vargiop 0.117 -2.535 0.0059 -0.355 0.0058 -0.339
vargqt 0.114 -2.400 0.0057 -0.342 0.0057 -0.326

Tab. 9.10: Giite der Krigingmethoden fiir Daten des Tages 12. Mérz 2007 basierend auf 93
Variogrammrealisationen (vgl. Abb. 9.24).

die Fehler der Uberdeckungsgrad oder die Struktur der Wolkenmaske nach sich zieht.
Einen gewissen Einblick werden die Krigingversuche im Rahmen der Quantifizierung der
Wolkenstrukturen im nachfolgenden Kapitel 10 liefern.

Die sinnvolle Wahl der Methodenkombination wird letztlich vom Bearbeiter der Daten
zu treffen sein, sodass dessen personliche Uberlegungen und Vorlieben zur Uneindeutig-
keit der Schétzwerte fithren werden (Englund (1990)).

Dennoch koénnen einige Ergebnisse festgehalten werden:

Variogramm

e Esist vertretbar, statt echter Distanzen die Pseudo-Distanzen, gebildet aus Lon /Lat-
Koordinaten, zu verwenden. Die Variogramme unterscheiden sich qualitativ nicht
von denen auf Pixel-Distanzen basierenden. Bei der Variabilitdt, die durch die Pro-
benahme der Datenpunkte zur Berechnung des Variogramms entsteht, ist der Un-
terschied durch die Distanzdefinition unerheblich.

e Die Wahl der Probenahmemethode ist bei der grofsen Anzahl von Punkten, die bei
diesen Datensétzen zur Verfiigung steht, ohne Relevanz im Vergleich zur Streu-
ung, die bei jeder neuen Variogrammrealisation, d.h. mit jeder neuen Probenahme,
auftritt. In einem dichten Datensatz mit zusammenhéngend fehlenden Datenpunk-
ten konnen die Variogramme verschiedener Realisationen etwas weniger bei einer
Auswahl durch die Gittermethode als die rein zuféllige Wahl streuen. Sobald die
Variogramme aus Stichproben berechnet werden, ist es bezogen auf die tatséch-
lichen Fehler nachfolgender Krigingschidtzwerte unerheblich, ob diese per Zufall-
oder Gittermethode ausgewahlt werden.

e Das Variogramm eines dichten, vollstdndigen Datensatzes, fiir dessen Berechnung
nur ein geringer Anteil von Datenpunkten ausgewéhlt wird, wird im Allgemeinen
im Mittel geringere Semi-Varianzen aufweisen, als das entsprechende globale Va-
riogramm.

e Das Variogramm eines dichten Datensatzes bei fehlenden (d.h. ausmaskierten) Da-
tenpunkten wird fiir den Fall varge, > varge: die Tendenz zeigen, eine kleine-
re Semi-Varianz als die des globalen Variogramms zu besitzen, wéahrend im Fall
vargiop < Vargq: die Semi-Varianz iiberschitzt wird.
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Unter Bertiicksichtigung der Erkenntnis, dass die Variogrammrealisationen im Nahbereich
am wenigsten streuen und nur dieser Teil fiir das lokale Kriging wirklich von Belang ist
und gut angepasst werden muss und kann, lassen sich Krigingexperimente basierend auf
derartigen Variogramm-Modellen durchaus rechtfertigen.

Nachbarschaft zum Schatzpunkt im lokalen Kriging Im lokalen Kriging gibt es eine
Reihe von Méglichkeiten zur Definition der “néchsten” Nachbarn (vgl. Abschnitt 9.4).
Statt eines reinen Abstandargumentes kann es zum Beispiel sinnvoll sein, jeweils Daten
aus den verfigbaren Raumrichtungen (in diskreten Winkelintervallen) zu beriicksichti-
gen. Zu der rein distanz-beschrankten Menge néchster Nachbarn kommt dann noch eine
Auswahl von N,, Punkten pro noch nicht gesehenes Winkelintervall hinzu. Dieser An-
satz liefert vielversprechende Ergebnisse, ist aber noch nicht fiir den einfachen Gebrauch
implementiert und bleibt daher unberiicksichtigt.

Eine mathematischere und objektivere Beschreibung zur notwendigen Gréfse der Nach-
barschaft findet sich z.B. in Rivoirard (1987).

Konvergenz der Schétzwerte bzw. der Krigingfehler tritt im Allgemeinen natiirlich
nicht bei den hier veranschlagten Anzahl N, = 150 Punkten auf. Je nach Struktur der
vorhandenen Datenpunkte (Struktur der Nachbarschaft) zu einer Schétzposition wird
sich diese erst fiir wesentlich grofere Punktmengen erreichen lassen. Jeder Datenpunkt,
der in einer noch nicht gesehenen Raumrichtung hinzukommt, verandert das Verhéltnis
der Gewichte zueinander enorm.

Korrektur fiir Glittung und systematische Uber- oder Unterschitzung Dass die
Schitzwerte des Kriging (gerade im Ordinary Kriging) glatter, d.h. von weniger klein-
skaligen Variationen als der Originaldatensatz geprégt, sind als die tatséchlichen (bei
einer Kreuzvalidierung) oder die erwarteten Werte (Abb. 9.24), ist von einer Interpolati-
onsmethode zu erwarten.

Die Fehlerstatistik des Median der Fehler zeigt, dass die Schatzwerte zu einer Vario-
grammrealisation die tatsdchlichen Werte systematisch iiber- oder unterschatzen kon-
nen. Zur Korrektur dieser Phinomene sind verschiedene Verfahren vorgeschlagen worden
(Olea und Pawlowsky (1996); Journel u.a. (2000); Yamamoto (2005)), die sich Kreuz-
validierungsuntersuchungen oder Frequenzanalysen zu Eigen machen. Die Bewertung der
Verfahren steht noch aus und wird kein Gegenstand dieser Arbeit sein.

Verldsslichkeit von Schatzwerten In den Kreuzvalidierungsexperimenten lasst sich ein
Maf zur gleichzeitigen Bewertung der lokalen und globalen Genauigkeit der Schatzwerte
aus der Statistik der tatsdchlichen Fehler definieren. Fiir einen echten Anwendungsfall
mit fehlenden Datenpunkten ist das Mafl so nicht iibertragbar. Stattdessen bietet sich
z.B. die Krigingvarianz zur Abschétzung einer sinnvollen maximalen Entfernung von
vorhandenen Datenpunkten an (Kapitel 11).

Auch liefe sich die Interpolationsvarianz anstelle der Krigingvarianz einfithren (Yama-
moto (2000)). Diese Grofse ist abhéngig vom Datenwert, vom Variogramm und reprasen-
tiert die lokale Genauigkeit.
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Weitere Krigingmethoden Das Ordinary Kriging setzt zu einem gewissen Mafke die
Stationaritét der Daten voraus. In einer Chlorophyllverteilung ist der (rdumliche) Er-
wartungswert aber selten konstant, wie es der Definition von Stationaritdt entspréche
(vgl. Gl. 8.1). Die einfachste Abhilfe ist hier sicherlich die Verwendung der um den raum-
lichen Trend korrigierten Residuen im Ordinary Kriging. Zur Trendkorrektur wird hier
die Verwendung von um den Untersuchungszeitpunkt zentrierten Monatsmitteln vorge-
schlagen.

Als Losung des nichtstationdren Problems wird das Universal Kriging eingefiihrt,
das als Hilfsvariablen den Ort beriicksichtigt (Theorie z.B. in Olea (1999); Wackerna-
gel (2003)). Ohne diese Methode hier dargestellt zu haben, sei gesagt, dass sie nicht
zuverlissig bessere Ergebnisse liefert als ein Ordinary Kriging (zu Problemen beim Uni-
versal Kriging vgl. Armstrong (1984)) und zu Beginn dieser Arbeit als Methode verworfen
worden ist.

Um nicht-stationdren Datensétzen gerecht zu werden, werden Krigingmethoden vor-
geschlagen, die z.B. Wavelet-Analyse zur Identifizierung der grofiskaligen Strukturen ein-
setzen und das Kriging nur auf den kleinskaligeren Fluktuationen des verbleibenden
Residuums berechnen (Demyanov und Soltani (2001)) bzw. bei denen das Kriging im
hochfrequenten Spektralbereich zum Einsatz kommt (Fuentes (2001)).

Eine neuere Entwicklung ist auch das ’Sequential Kriging’ (Vargas-Guzman und Yeh
(1999)) fiir grofe Datenmengen.

Waéhrend in dieser Arbeit das Krigingproblem auf ein rein rdumliches reduziert wird,
in dem zwar zeitliche Mittelwerte zur pixelweisen Bildung eines Residuums genutzt wer-
den, die Operation selbst aber auf jegliche zeitliche Information verzichtet, gibt es Kri-
gingmethoden, die explizit die rdumlichen und zeitlichen Prozesse bertiicksichtigen. Das
"Space-Time Kriging’ (z.B. Rouhani und Myers (1990); Bogaert (1996)) setzt entweder
die Separabilitdt (Abschnitt 5.2) der Prozesse voraus und passt zeitliche und réaumliche
Variogramme getrennt an oder verwendet in einem Cokrigingansatz die Zeit als Hilfsva-
riable.

Fiir den derzeitigen Stand des Chlorophyllproduktes mit seinen systematischen Fehlern
kann die Verwendung der zeitlichen Information nicht ohne weitreichende Korrekturen
erfolgen und findet daher keine Anwendung in dieser Arbeit.

Ubertragbarkeit auf einen liickenhaften Datensatz Ob das Variogramm basierend auf
einer Auswahl bei fehlenden Datenpunkten das globale Variogramm unter- oder iiber-
schétzt, hédngt primér davon ab, ob die Varianz des verbleibenden Datensatzes grofier
oder kleiner als die globale Varianz ist (siehe Abschnitt 9.2.2). Welche Trendkorrektur in
Kombination mit der Krigingmethode die beste Rekonstruktion liefert, 1dsst sich ebenfalls
an diesem Verhéltnis festmachen. Im Normalfall ist die globale Varianz aber gerade nicht
zuganglich - und was sich hier in den Kreuzvalidierungsexperimenten durch eine kiinstli-
che Wolkenmaske einfach erschliefsen lésst, ist bei tatsichlich liickenhaften Datenséitzen
als Vergleichsbasis nicht vorhanden.

Um im Anwendungsfall die globale Varianz eines Gebietes abzuschétzen, bietet es sich
an, z.B. die Varianz aus klimatologischen (Monats-)Mitteln zu nutzen.
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Dieses Kapitel behandelt die Ubertragung der Versuche vom kleinen Kartenausschnitt
der Deutschen Bucht mit einer einzigen kiinstlichen Wolkenmaskenform (Kapitel 9) auf
grofrdumigere Datensétze des gesamten Nordseegebietes mit komplexen Wolkenmasken.
Diese werden nach verschiedenen Vorschriften kiinstlich konstruiert (Abschnitt 10.1), um
eine Bibliothek mathematisch definierter Strukturen zu schaffen, mit denen sich reale
Wolkenformationen durch entsprechende Kombination beschreiben lassen. Dabei wird
die Struktur der Wolkenbedeckung quantifiziert (Abschnitt 10.2 und Abschnitt 10.3)
und mit der Giite der Rekonstruktion in Beziehung gesetzt (Abschnitt 10.4).

10.1 Kinstliche Wolkenmasken

Um die rdumliche Struktur der Wolkenverteilungen a priori klassifizieren zu kénnen, wer-
den kiinstliche Wolkenmasken (Abb. 10.1) hergestellt, die nach den folgenden Vorschriften
aufgesetzt werden:

o “Streifen”: ein rechteckiger Streifen in Nord-Siid-Richtung. Auf weitere Varianten
wie zwei oder drei parallele Streifen, die auch in Ost-West-, sowie NO-SW- bzw.
NW-SO-Richtung verlaufen kénnen, wird hier verzichtet.

o “Klumpen”. an N € {50,150} zufillig ausgewdhlten Punkten tiber Wasser werden
“Kreise” (in Pseudodistanzen aus Lange und Breite) als Wolken deklariert.

o “Zufallsbewegung”: von einem zufillig ausgewahlten Wasserpixel entwickelt sich die
Folge von Punkten geméf einer homogen gleichverteilten Wahrscheinlichkeit fiir die
Richtung und eines Potenzgesetz fiir die Wahrscheinlichkeit der Distanz p (x) mit

p (.Z') = Tmin (1 - x)—l/(a—l) (101)

Der Grad der Haufung «, im Folgenden auch Ballungsstirke genannt, nimmt mit
a € {2,3,4} zu, da die Wahrscheinlichkeit fiir das Auftreten einer grofsen Distanz in
der Abfolge der Punkte entsprechend abnimmt. In der Literatur ist diese Vorschrift
auch als “Levi dust” zu finden (vgl. auch Mandelbrot (1983) oder Martinez und Saar
(2002)).

Diese Vorschldge von zweidimensionalen Mustern basieren auf den 1D-Verteilungen nach
Plotnick u.a. (1996) und sind entsprechend flachig erweitert worden.
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Beispiele fiir Wolkenmasken Stellvertretend fiir die Wolkenmasken wird hier jeweils
eine Realisation nach den oben genannten Vorschriften fiir 20% Bedeckung (iiber Wasser
im Nordseegebiet, vgl. Abschnitt 2.2.1) gezeigt, die im weiteren Verlauf zum Kriging-
versuch herangezogen wird. Die Darstellung der Zufallsbewegung, o = 2 (Abb. 10.1d),
erscheint irrefithrend, der Bedeckungsgrad von 20% wird auch hier eingehalten.

T T T T T T
-2 0 2 4 6 8 °E

(a) Streifen

T T T T T T
-2 o 2 4 6 8 ‘E

-2 0 2 4 6 8 ‘E
(d) Zufallsbewegung, o = (e) Zufallsbewegung, o = (f) Zufallsbewegung, o =
2 3 4

Abb. 10.1: Kartenausschnitt der Nordsee mit verschiedenen Wolkenmasken (rote Bereiche) zu
jeweils 20% Bedeckung iiber Wasser (46034 von 230172 moglichen Wasserpixeln).

10.2 Beschreibung raumlicher Strukturen

Zur quantitativen Erfassung rdumlicher Strukturen werden zwei auf bindren Daten auf-
bauende Mafe vorgeschlagen: zum einen die Distanzklassenverteilung (Abschnitt 8.2.1)
und zum zweiten die Liickenhaftigkeit (engl. lacunarity).

Binar heifst hier, dass neben der rdumlichen Information jedem Gitterpunkt nur die
Eigenschaft giiltig oder nicht-giiltig zugewiesen wird. In diesem Sinne ist ein giiltiges
Wolkenpixel jedes Pixel iiber Wasser, fiir das kein Chlorophyllwert bestimmt werden
kann. Auch wenn hier weiterhin von *Wolkenpixeln’ gesprochen wird, handelt es sich
strenggenommen um die Menge aller ungiiltigen Datenpunkte.
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10.2.1 Distanzklassenverteilung

Im Zuge der Berechnung eines experimentellen Variogramms wird die Anzahl von Punkt-
paaren innerhalb einer Distanzklasse erhoben, die als einfache Zwei-Punkt-Statistik zur
Beschreibung der raumlichen Verteilung der betrachteten Datenpunkte dienen kann. Zur
Quantifizierung der Wolkenstruktur werden hier statt der giiltigen Datenpunkte die Po-
sitionen der Wolkenpixel verwendet.

In einer zufélligen Auswahl von N Datenpunkten aus der Menge der giiltigen Wolken-
pixel werden alle paarweisen Kombinationen gebildet und die Anzahl von Paaren pro Di-
stanzklasse erfasst. Anstelle der Beschrankung der Distanzklasse wie in der Variogramm-
berechnung werden nun Distanzen bis zur maximal moglichen Entfernung zweier Punkte
im Untersuchungsgebiet zugelassen. Damit werden auch die geringer besetzten Klassen
groferer Distanzen bzw. die theoretisch maximal mogliche Anzahl Nyqp = %N (N -1)
von Paaren erfasst. Das gewéhrt die Moglichkeit zum quantitativen Vergleich verschie-
dener Strukturen in einem Untersuchungsgebiet bei N = const. und gleicher Einteilung
der Distanzklassen.

Fiir die Beispiele wird aus den 46034 Wolkenpixeln eine Stichprobe von N = 4000
Punkten zufillig ausgewéhlt, deren Paare bis zur maximalen Distanz von huq, = 11
(geméfs der Pseudodistanz aus Koordinaten in geographischer Lénge und Breite) in 111
Distanzklassen mit der Breite Ah = 0.1 gezdhlt werden. Die ersten Distanzklassen en-
den jeweils bei 0.065, 0.15, 0.25, 0.35, etc. Die Zahlungen werden auf Ny,q, = 7998000
normiert. Neben dem omnidirektionalen Variogramm wird die Zahlung auch in die Win-
kelintervalle um die 0°-Richtung (gen Nord zwischen -45° bis +45°) und 90°-Richtung
(gen Ost zwischen 45° bis 135°) aufgeteilt (Abb. 10.2).

Der Verlauf der Distanzklassenverteilung fiir die Streifen-Formation lasst sich wie folgt
erkldren (Abb. 10.2a): der Streifen erstreckt sich in Nord-Stid-Richtung und besitzt in
Ost-West-Richtung eine Breite von 1.677. Das Maximum in der gerichteten Verteilung
(90°) tritt gerade bei h = 0.850 auf, was bei der Auflésung von Ah = 0.1 sehr nah an
der halben maximalen Breite liegt. Da das Maximum in der 0°-Verteilung nicht mit dem
der 90°-Verteilung zusammenféllt, wird die Struktur rdumlich inhomogen sein.

In den Beschreibungen der Klumpen-Formationen (Abb. 10.2b, Abb. 10.2¢) lasst sich
nur das erste relative Maximum als durch die Ausdehnung der Wolkenklumpen ent-
standen interpretieren. Unter Beriicksichtigung der Auflésung von Ah = 0.1 fallen die-
se Maxima bei h = 0.35 fiir die Klumpen, Anzahl 50, mit mittlerem Radius von 0.37
bzw. bei h = 0.25 fiir die Klumpen, Anzahl 150, mit mittlerem Radius von 0.19 je-
weils anndhernd zusammen. Auch die nachfolgenden relativen Minima bei h = 0.65 bzw.
h = 0.45 entsprechen den jeweiligen Durchmessern in dem Mafse, um darin den Einfluss
der grundlegenden Struktur wiederzuerkennen. Die Abweichungen ergeben sich dadurch,
dass Uberlappungen von zwei Klumpen auftreten kénnen, die weitere Punktpaare im Be-
reich kurzer Distanzen moglich machen, letztlich aber nicht rein durch die primére Form
der Einzelstrukturen entstehen.

Der Vergleich der Distanzklassenverteilung einer rein homogen, zufélligen Verteilung
(in Abb. 10.2b-f als “Zufall” bezeichnete, gestrichelte Linie) mit einer Zufallsbewegung der
Ballungsstérke o = 2 zeigt nur minimale Unterschiede, sodass letztere Struktur mit ihrer
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sehr geringen Héufung als annédhernd homogen, zufillig verteilt gelten kann (Abb. 10.2d).

Im direkten Vergleich der Zufallsverteilung mit einer mittleren Distanz zwischen Punkt-
paaren von 3.9 ldsst sich der uneinheitliche Verlauf fiir die Klumpen, Anzahl 50, gut als
Uberlagerung zweier Effekte interpretieren: die Maxima, die durch die Haufung (relativ
schmale Maxima wie bei der Streifen-Struktur) entstehen, tiberlagern den zugrunde lie-
genden Zufallsprozess (vgl. Abb. 10.2b). Daher sind bei der Klumpen-Struktur, Anzahl
150, die Haufungseffekte wesentlich weniger ausgepragt, wihrend der zufillige Prozess
deutlich zu sehen ist (Abb. 10.2c).

Gegeniiber der rein zufilligen Verteilung der Zufallsbewegung, o = 2, wirkt sich bei der
Zufallsbewegung, oo = 3, die lockere Haufung so aus, dass die Punktpaare im Mittel weiter
auseinander liegen als im rein zufélligen Fall (hdufigste Distanz h = 4.3, Abb. 10.2e).
Bei der Zufallsbewegung, o = 4, wird die Haufung gegeniiber der zuféilligen Verteilung
so stark, dass die mittlere Distanz nun nur noch h = 2.2 betriagt (Abb. 10.2f). Mit
zunehmender Haufung wird der Unterschied zu einer rein zufilligen Struktur immer
grofer.

Durch die Uberlagerung mehrerer Effekte wird die Interpretation der Distanzklassen-
verteilung oftmals nicht eindeutig sein.
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Abb. 10.2: Distanzklassenverteilung Nj, fiir die Wolkenstrukturen in Abb. 10.1. Zum Vergleich
wird fiir Strukturen mit Zufallsprozessen die Distanzklassenverteilung einer rein zufalligen
Struktur (Zufall) eingezeichnet.
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10.2.2 Liickenhaftigkeit

Urspriinglich wird die Liickenhaftigkeit (engl. lacunarity, von lat. lacuna, “Loch”) als
Mafs zur Beschreibung der Eigenschaften von Fraktalen eingefiihrt (Mandelbrot (1983),
Gefen u.a. (1983)). Als skalenabhéngiges Mafs fir Heterogenitat oder Textur eines Ob-
jektes misst sie die Abweichung eines Datensatzes, der nicht notwendigerweise fraktales
Verhalten zeigen muss, von der (skalenabhéngigen) Translationsinvarianz.

Anschaulich bedeutet dies: homogene Verteilungen besitzen eine geringe Liickenhaftig-
keit, wahrend stark aggregierte Verteilungen mit sehr unterschiedlicher Ausdehnung der
Liicken eine hohe Liickenhaftigkeit besitzen.

Erweitert auf den zweidimensionalen Fall stellt sich der Algorithmus (“gliding box”,
Allain und Cloitre (1991), Plotnick u.a. (1996)) zur Berechnung der Liickenhaftigkeit
wie folgt dar:

Basierend auf den Standardgitterpixeln werden quadratische Fenster definiert, deren
Kantenldnge r in Pixel bemessen wird. Die Anzahl s an Wolkenpixeln im Fenster wird
bestimmt und das Fenster iiber den gesamten Untersuchungsraum verschoben. Die Fre-
quenzverteilung n (s,r) - d.h. die Anzahl n von Fenstern der Grofe 7, in denen gerade
s Wolkenpixel gefunden werden - wird mittels des Gesamtzahl N (r) der Fenster in eine
Wahrscheinlichkeitsverteilung @ (s, r) umgerechnet, @ (s,r) = 73\(,3(’5)

Erstes und zweites Moment dieser Verteilung werden bestimmt:

Mittelwert: Z; (r) = Z sQ (s,1) = s (r) (10.2)

Varianz: Zs (r) = Z s2Q (s,7) = 2 (r) + s2 (r) (10.3)

Die Liickenhaftigkeit A (r) als Funktion der Fenstergrofe r wird dann definiert als das
Verhéltnis von Varianz zu quadriertem Mittelwert

A(r)= gf? (10.4)
oder auch
s2(r
A(r) = SQET; (10.5)

Die Liickenhaftigkeit ist eine Funktion der folgenden Grofen:

e Anteil von Wolkenpixel P = S/M, mit Gesamtzahl von Wolkenpixel S und Ge-
samtzahl von Pixel M. Sparlich besetzte Verteilungen werden eine hohere Liicken-
haftigkeit besitzen: es werden vornehmlich die Wahrscheinlichkeiten von kleinen
Anzahlen n hoch sein, sodass der Mittelwert Z; klein ist. Ein kleinerer Mittelwert
bedingt eine umso grofere Liickenhaftigkeit.

o Grofe des Fensters r. Aufer fiir stark geclusterte Verteilungen werden grofse Fenster
immer starkere Translationsinvarianz zeigen als kleine, d.h. das zweite Moment
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nimmt relativ zum ersten ab. Dabei ist @ (1,1) = P und A (1) = 1/P nur abhéngig
vom Anteil an Wolkenpixel.

e Geometrie der Pixelverteilung. Bei gegebenem Anteil P und Fenstergrofe r ist eine
hohere Liickenhaftigkeit gleichbedeutend mit stédrkerer Ballung der betrachteten
Verteilung.

10.3 Berechnung der Liickenhaftigkeit in der Praxis

Einige Anpassungen werden am Gliding-Box-Algorithmus vorgenommen, um die Rechen-
zeit zu verkiirzen.

e Da die Liickenhaftigkeit als Funktion der Fenstergrofse sinnvollerweise logarithmisch
dargestellt wird, wird nicht jede Fenstergrofse berechnet, sondern lediglich jene von
solcher Grofe, sodass sie auf einer logarithmischen Skala anndhernd gleichverteilt
liegen.

e Zusitzlich wird die Gesamtheit aller vollstdndig im Untersuchungsgebiet liegenden
Fenster auf einen Bruchteil (5% des Maximalwertes, je nach Grofe) reduziert. Die
Fenster werden zufillig ausgewéhlt. Sie besitzen ganzzahlige, quadratische Aus-
dehnungen, die von den Gitterpixeln festgelegt werden. Von der Grofse des Fensters
héngt die maximale Anzahl ab.

Fiir je eine Wolkenmaske W (Methode, Bedeckungsgrad) werden jeweils zehn Satze (5%
aller moglichen Fenster einer Grofe) zufillig gewahlter Fenster ausgewertet. Die Stan-
dardabweichung von der mittleren Liickenhaftigkeit ist gering (Abb. 10.3), in Bereichen
kleiner Skalenldangen fallt sie hoher aus als auf den grofseren Skalenldngen. Insgesamt ist
die Variabilitat aber so gering, dass die reduzierte Fensterzahl ohne weiteres akzeptiert
werden kann.

Wie kommt die spezifische Abhéngigkeit der Liickenhaftigkeit mit der Fenstergrofse
zustande?

Die einfachste Einsicht gewdhrt das Beispiel der Zufallsbewegung, o = 2 (Abb. 10.3d).
Die Punktverteilung unterscheidet sich kaum von einer homogen zufillig verteilten Wol-
kenmaske (vgl. Abb. 10.4a und Abb. 10.4d) und besitzt annédhernd konstante Punktdichte
im gesamten Gebiet. Je grofer die Fenster werden, umso wahrscheinlicher représentieren
die betrachteten Punkte gerade die mittlere Punktdichte. Bei 50% Bedeckung wird die
gesehene Punktdichte bald unabhéngig von der Fenstergrofe. Es gibt nur noch weni-
ge Klassen s, die iiberhaupt besetzt sind, vornehmlich die eine, die gerade dem Uber-
deckungsgrad entspricht. Damit wird @ (s,7) = const. und die Liickenhaftigkeit strebt
gegen Eins; A (r) — 1.

Stark gehédufte Verteilungen (Abb. 10.3a, Abb. 10.3f) ermdglichen Fenster, in denen
sich nur Liicke befindet (s = 0); diese werden fiir die Statistik nicht gezahlt. Fiir den
breiten Streifen gibt es drei mogliche Szenarien fiir ein Fenster: es befindet sich im Rand-
bereich des Streifens und sieht daher Liicke und Streifen, es liegt vollsténdig im Streifen,
oder es ist so grofs, dass es auf beiden Seiten eine Liicke sieht. Mit zunehmender Breite
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des Streifens bei steigender Uberdeckung bleibt die Wahrscheinlichkeit fiir Fenster {iber
einem Streifenrand gleich, jedoch liegen sie bis zu groferen Fenstergrofien vollstandig
in den Streifen. Deshalb setzt der Abfall zu geringerer Liickenhaftigkeit bei steigendem
Bedeckungsgrad zunehmend spéter ein.

Die {ibrigen Verteilungen stellen Mischungen und Ubergangszustinde dar. Die Zufalls-
bewegungen mit a = 3 oder a = 4 besitzen gegeniiber der zufélligen Verteilung der
Zufallsbewegung, o = 2, jeweils die hohere Liickenhaftigkeit. Wie optisch und nach Vor-
schrift zu erwarten, nimmt mit der Ballung die Liickenhaftigkeit zu. Bei den Klumpen,
Anzahl 150 (Abb. 10.3c), setzt der Abfall zu geringerer Liickenhaftigkeit friither ein als
im Fall der Klumpen, Anzahl 50 (Abb. 10.3b). Dies ist in sofern anschaulich zu verste-
hen, als die Klumpen-Formation, Anzahl 150, mit vielen kleinen Wolkenklumpen ab einer
geringeren Skalenlénge einer rein zufélligen Verteilung gleicht.
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Abb. 10.3: Variabilitat der Liickenhaftigkeit durch zuféllige Auswahl der Untersuchungsfenster
bei konstanter Wolkenmaske. Aus 10 Sdtzen von Fenstern wird die mittlere Liickenhaftigkeit
(schwarze Linie) und das Intervall der Standardabweichung (rote Linien) bestimmt.

Die Liickenhaftigkeit der Zufallsbewegungen o = 3 und @ = 4 mit einem Bedeckungs-
grad von 10% verhalten sich gegeniiber den restlichen Mustern dieser Gruppe anders
(Abb. 10.3e, Abb. 10.3f). Es kann sich hier um Randeffekte bei der Anwendung des
Gliding-Box-Algorithmus handeln (Feagin u.a. (2007)), die bei geringem Bedeckungs-
grad kombiniert mit starker Heterogenitit auftreten kénnen.
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Nachdem die weitestgehende Konstanz der Liickenhaftigkeit trotz zufélliger Auswahl
der Fenster gezeigt ist, bleibt die Frage, ob die Muster mit zufilligen Anteilen sich auch
in unterschiedlichen Realisationen eindeutig durch die Liickenhaftigkeit unterscheiden
lassen. Dazu werden geméaft der Vorschriften jeweils 10 Wolkenrealisationen zu 20% Be-
deckung aufgesetzt und ihre jeweilige Liickenhaftigkeit bestimmt.

Selbst bei Strukturen, die auf Zufallsprozessen beruhen, variiert sie teilweise nur gering-
fiigig zwischen verschiedenen Musterrealisierungen (Abb. 10.4). Die groken Streuungen
in der Zufallsbewegung, o = 4, konnen wie zuvor durch Randlagen der Struktur erklart
werden.

7 — Mittel © .y — Mittel © — Mittel
<+ - = - = Std.abw. < - A = - = Std.abw. < - = - = Std.abw.
= - Min/Max = B =+ Min/Max = - Min/Max
$ $ $
D @ > © 2 ©
£ £ B\ T
= = BN =
= = A c
o N o o o o BN o N o
X X N\ X
3] [3) N [3)
Q o AN Q
S S Ny, S
i} a R a
NN
N
- — - - = - —
T T T T T T T 1 T T T T T T T 1 T T T T T T T 1
1 2 5 10 50 200 1 2 5 10 50 200 1 2 5 10 50 200
Fenstergroesse [Pixelanzahl] Fenstergroesse [Pixelanzahl] Fenstergroesse [Pixelanzahl]
(a) Rein zufillig (b) Klumpen, N=50 (c) Klumpen, N=150
T — Mittel © — Mittel © — Mittel
< 4 - - +Std.abw. < 4 - - xStd.abw. < - - xStd.abw.
= - Min/Max = - Min/Max = - Min/Max
g $ $
2 © 2 © 2 ©® 4
kS kS kS
< < <
= =3 =
o o o o o o -
x x x
o o o
153 153 13
3 3 3
— — —
T T L — T T M L — L — T T T T T
1 2 5 10 50 200 1 2 5 10 50 200 1 2 5 10 50 200
Fenstergroesse [Pixelanzahl] Fenstergroesse [Pixelanzahl] Fenstergroesse [Pixelanzahl]
(d) Zufalisbewegung, o = 2 (e) Zufallsbewegung, o = 3 (f) Zufallsbewegung, o = 4

Abb. 10.4: Variabilitdt der Liickenhaftigkeit bei Wolkenmustern mit zufélligen Anteilen, Klum-
pen und Zufallsbewegung, je 10 Realisationen zu 20% Bedeckungsgrad.

Bei geringer Ballungsstéirke (o = 2) verhélt sich die Zufallsbewegung-Verteilung dhn-
lich einer homogen zuféllig verteilten, so dass sich verschiedenen Realisierungen kaum in
ihrer Struktur unterscheiden. Je grober die Strukturelemente eines zufilligen Musters,
umso stérker streut die Liickenhaftigkeit zwischen den Realisationen. Die Formation der
Klumpen, Anzahl 150 (zuféllige Verteilung 150 gleichgrofer Klumpen) und der Zufalls-
bewegung, « = 2 (homogen zufillig verteilt), streuen deutlich weniger als die Klum-
pen-Struktur, Anzahl 50, wo mit weniger aber groferen Klumpen die gleiche Bedeckung
erreicht wird. Mit zunehmender Ballungsstirke o steigt nicht nur die Liickenhaftigkeit:
durch eine eventuelle Randlage der geclusterten Punkte streut sie auch wesentlich stér-
ker. Dennoch lassen diese zehn Realisierungen pro Mustervorschrift den Schluss zu, dass
sich die Strukturen auf bestimmten Skalenbereichen immer deutlich unterscheiden und
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die Moglichkeit einer eindeutiger Zuordnung besteht (Abb. 10.5).
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Abb. 10.5: Bereiche der Liickenhaftigkeit fiir Wolkenmasken mit 20% Bedeckungsgrad. Die
Fléachen zeigen den Bereich zwischen minimaler und maximaler Liickenhaftigkeit aus 10 Rea-
lisationen der Wolkenstrukturen. Bei den Klumpen wird zwischen Strukturen aus 50 oder
150 Einzelformen unterschieden, bei der Zufallsbewegung variiert die Ballungsstéarke zwischen
a=2,3,4.

10.4 Krigingexperiment mit kiinstlichen Wolkenmasken

Die kommenden Versuche orientieren sich an der Bewertung der besten Trendkorrektur
fiir die Erstellung der Residuen oder der besten Krigingmethode anhand der Fehler-
statistik, wie sie zuvor am Beispiel der Deutschen Bucht durchgefiihrt worden sind (Ab-
schnitt 9.5). Dabei werden die tatséichlichen Fehler der Schatzwerte im Folgenden speziell
im Kontext der Wolkenmaskenstruktur gesehen. Um ein (annéhernd) einfach zusammen-
héngendes Gebiet untersuchen zu konnen, wird das Standardgitter auf den expliziten
Teilbereich der Nordsee beschréankt (Abb. 2.3).

10.4.1 Aufbereitung der Daten

Die Untersuchung basiert auf dem Chlorophyllprodukt des Regionalprozessors vom 10. Mai
2006, sowie auf den vorhandenen Datentagen im Zeitraum von 4+ 15 Tagen. Fiir dieses

Beispiel wird der Ansatz gewéhlt, die Giiltigkeit der Datenpunkte mittels der Summe

der Gesamtstrahldichte (Abschnitt 4.2.2) festzulegen. Fiir jedes Bild wird eine spezielle

Grenze gewéhlt, unterhalb derer die Daten als nicht durch unerkannte Wolken verfalscht

angenommen werden. Bei dieser Festlegung ist das subjektive Augenmaf ausschlagge-

bend gewesen.

Nach einer ersten Ubersicht iiber die Datentage steht fest, dass der Versatz der Chloro-
phyllkonzentration (Abschnitt 5.5) sich signifikant auf das Ergebnis auswirkt. Somit wird
hier eine grobe Korrektur der Daten vor der Berechnung der Mittelwerte versucht.

Dazu wird ein Ausschnitt in der zentralen Nordsee gewéahlt (zwischen 3-4°0O, 56 -
56.5°N), von dem gute Dateniiberdeckung und relativ geringe Strukturiertheit zu er-
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warten ist. Die mittlere Chlorophyllkonzentration zeigt Abhéngigkeit vom Sonnenazimut
(Abb. 10.6). Geméf des angedeuteten linearen Zusammenhangs werden die Konzentra-
tionen um die Differenz zwischen Chlorophyllwerten auf der Gerade vom jeweiligen Da-
tentag und dem Bezugstag, dem 10. Mai 2006, korrigiert. Dies ist jedoch nur ein grobes
Néherungsverfahren, da der rdumliche Chlorophyllmittelwert natiirlich auch von biolo-
gischen Prozessen abhéngig ist und der Sonnen(azimut)winkel zusétzlich von West nach
Ost ansteigt (vgl. Profile zur Winkelabhéngigkeit, Abb. 5.9, bzw. systematischer Trend
tiber die Pixel in x-Richtung, Abb. 5.11 und Abb. 5.12). Fiir langere Zeitraume ist dieser
Ansatz daher nicht geeignet.

+

©
3
o ot3
> _| 878
[3Y) o<}
o
©o
(=3
o
= © «
= > |
> -
=Y
2
g v | +
O @
o ° 9
5 2 otet
=] 5 o +
wn [\
o o
8ot 8 8 N
N o S 8 <
[S] =] {« S
8 =3
ISy N
N
-
<)

T
140 145 150 155 160 165 170

Sonnen-Azimut [°]

Abb. 10.6: Median der Chlorophyllkonzentration (log. Skala) in Abhéingigkeit vom Sonnen-
azimut fiir die Datentage zwischen dem 27. April und 23. Mai 2006. Der Bezugstag fiir die
Korrektur ist der 10. Mai. Die Datenpunkte sind mit dem Datum in der Form JJJJMMTT
beschriftet.

Diese Satellitenszene (giiltiger Datenanteil im Gesamtgebiet: 204378 von 230172 Was-
serpixeln, das entspricht 89%) wird mithilfe des Cokriging unter Einbeziehung der Was-
sertiefe vervollstindigt. Ebenso werden alle acht Monatsmittel' durch das Cokriging unter
Beriicksichtigung der Wassertiefe (CoOK.tief) ergénzt.

Die Monatsmittel aus versatzkorrigierten Daten erscheinen etwas glatter gegeniiber
dem unkorrigierten Fall. Insbesondere sind die Grenzen der einzelnen Bilder im unkorri-
gierten Fall deutlich im zentralen Nordseebereich, sowie einige Artefakte sehr hoher oder
sehr niedriger Chlorophyllkonzentration in unmittelbarer Nachbarschaft zueinander zu
erkennen (Abb. 10.7).

!Folgende Tage tragen zum Gesamtbild bei: 27., 28. und 30. April sowie 1.-7., 13., 14., 16., 17., 19., 20.,
22. und 23. Mai 2006.
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Abb. 10.7: Median grofter Wahrscheinlichkeit (MLH.Median) fiir um den Versatz korrigierte
und unkorrigierte Datensétze als Monatsmittel der Chlorophyllkonzentration in pg/l zentriert
um den 10. Mai 2006.

10.4.2 Beste Trendkorrektur

Wie im kleinrdumigen Beispiel (Kapitel 9) wird hier erneut getestet, welche Trendkor-
rektur zum besten Ergebnis beziiglich der tatsdchlichen Fehler der Schitzwerte fiihrt. Die
Wolkenmasken als Funktion des Musters und des Bedeckungsgrades ( Wolkenmaske (Muster, %),
Definitionen in Abschnitt 10.1, Beispiele fiir u.a. verwendete Realisationen in Abb. 10.1)
werden wie zuvor beschrieben als sechs Mustervorschriften mit Wolkenbedeckungsgra-
den von 10, 20 und 30% den Originaldaten iiberlagert. Anschliefend wird das Ordinary
Kriging der Residuen fiir die verschiedenen Trendkorrekturen durchgefiihrt.

Die Fehlermafse mittlerer absoluter Fehler und absoluter Median des Fehlers werden
flir eine Wolkenmaske, d.h. mit konstantem Bedeckungsgrad und konstantem Muster,
normiert, sodass die Rangfolge der Trendmethoden ablesbar wird. Da jede Wolkenmaske
andere Datenpunkte ausschliefst, werden die Punkte fiir die Variogramme jeweils pro
Wolkenmaske neu gewahlt. Die Vergleiche enthalten daher auch die volle Variabilitat
durch die Probenahme fiir das Variogramm.

Mehrere Aussagen lassen sich aus diesem Versuch ableiten:

1. Berechnet man die mittlere Giite aus allen Mustern und allen Bedeckungsgraden,
sodass nur noch ihre Abhéngigkeit von der Trendkorrektur betrachtet wird, so zeigt
sich, dass das Ordinary Kriging gegeniiber den Methoden des Kriging der Residuen
genauere Ergebnisse liefert (Tabelle 10.1).

2. Die mittlere Giite, jeweils in Abhéngigkeit von einer Klasse von Mustern und dem
Uberdeckungsgrad, gibt einen detaillierten Einblick (Tabelle 10.2): Mit zunehmen-
dem Bedeckungsgrad lassen sich die Wolkenstrukturen anhand der Giite trennen
(Abb. 10.8). Dabei kann die Formation eines Streifens immer deutlich schlechter
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gegeniiber den {ibrigen rekonstruiert werden. Die Klumpen-Struktur fiihrt zu einer
starken Streuung in der Uber- oder Unterschitzung der Werte, withrend die Fehler-
mediane der Zufallsbewegung-Formationen (ab 20% Bedeckungsgrad) im Vergleich
nur wenig um den Wert Null streuen. Dabei lassen sich Regelméfigkeiten beziig-
lich der Trendkorrekturen finden, wenn diese Methoden nach Wolkenstrukturen
aufgeschliisselt betrachtet werden (Abb. 10.9).

. Fiir eine globale Bewertung des Einflusses der Wolkenmuster auf die Rekonstruk-
tionsgiite wird die Normierung der Fehlergréfen jeglicher Trendkorrekturen noch
einmal {iber alle Wolkenmasken jeglicher Bedeckungsgrade wiederholt. Die mittlere
Giite je nach Wolkenmuster, aber unabhéngig von Trendkorrektur und Bedeckungs-
grad, zeigt deutlich (Tabelle 10.3): mit der Stdrke der Haufung sinkt die Giite der
Rekonstruktion.

Im Allgemeinen gilt, dass die beste Rekonstruktion bei der Wahl zwischen einem be-
liebigen Ordinary Kriging der Residuen oder reinem Ordinary Kriging immer mit letz-
terem gelingt, sei es unabhéngig von der Wolkenstruktur oder in jedem Fall innerhalb
einer Gruppe von verschiedenen Trendkorrekturen bei konstanter Wolkenstruktur und
Bedeckungsgrad. In dieser speziellen Realisation gibt es nur eine Ausnahme fiir Klumpen,
20%, Anzahl 50. Fiir diese Struktur schneidet das Ordinary Kriging der logarithmierten
Chlorophyllkonzentrationen am schlechtesten ab.

Mean.log Mean MLH.Mean MLH.Median

Methode | OK.log.chl - gew. - gew. - gew. - gew.
Giite 0.3082 0.6633 | 0.6714 | 0.565 | 0.5795 | 0.5907 | 0.5971 | 0.5551 | 0.5616
Std.abw. 0.3041 0.3189 | 0.3211 | 0.3245 | 0.3198 | 0.3061 | 0.2569 | 0.2807 | 0.2632

Tab. 10.1: Beste Trendkorrektur iiber alle Wolkenmasken unabhéngig vom Bedeckungsgrad.
Mittelung der Fehlerstatistik jeweils fiir eine Trendkorrekturmethode. Die Fehlerstatistik der
Schéatzwerte ist in Abb. 10.9 illustriert.

’ Wolkenbedeckung ‘ 10% 20% 30%
Streifen 0.6548 £+ 0.1652 | 1.1425 £ 0.1588 | 1.1551 4+ 0.1241
Klumpen 0.6971 £+ 0.246 | 0.7265 4+ 0.1584 | 0.6602 £+ 0.1174

Zufallsbewegung 0.7396 + 0.31 0.3234 + 0.1262 | 0.3978 + 0.1433

Tab. 10.2: Giite der Rekonstruktion je nach Wolkenmuster und Bedeckungsgrad unabhéngig

von der Trendkorrektur. Dies ist die Quantifizierung zur Fehlerstatistik in Abb. 10.8
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Abb. 10.8: Fehlerstatistik der Schétzwerte verschiedener Verfahren zu Chlorophylldaten vom
10. Mai 2006 fiir verschiedene kiinstliche Wolkenmasken, die sich in Bedeckungsgrad und Struk-
tur unterscheiden. Quantifizierung der Giite bezogen auf Wolkenmuster findet sich in Tabel-
le 10.2.

Streifen Klumpen Zufallsbewegung
Wolkenmuster 1 Anz =50 | Anz=150 | a=2 [ a=3 | a=4
Giite 0.8562 0.5722 0.5368 0.3158 | 0.3911 | 0.5224
Std.Abw. 0.2539 0.1376 0.109 0.1062 | 0.217 | 0.2786

Tab. 10.3: Giite der Rekonstruktion allein abhéngig vom Wolkenmuster, ohne Beriicksichtigung
der Bedeckung oder der Trendkorrektur. Basiert auf der Fehlerstatistik in Abb. 10.9.

10.4.3 Beste Krigingmethode

Mit der zuvor bestimmten besten Trendkorrektur, das sind die Monatsmittelwerte geméaf
dem Mittelwert bzw. Median grofter Wahrscheinlichkeit (MLH.Mean und MLH. Median),
wird erneut die Giite der Schitzwerte aus unterschiedlichen Krigingmethoden tiberpriift.
Dabei wird jeweils die Fehlerstatistik zum Kriging der Residuen, ResOK, bzw. zum Cok-
riging der Residuen mit der Wassertiefe, ResCoOK.tief, mit der des Kriging der logarith-
mierten Chlorophyllkonzentration, OK.log.chl, bzw. dem Cokriging dieser Variable unter
Zuhilfenahme der Tiefe, CoOK.tief, verglichen. Als Wolkenmasken dienen nur diejenigen
fiir 20% Wolkenbedeckung (Abb. 10.1). Die Daten stammen vom 10. Mai 2006.

Normiert werden die Fehlergrofsen hier jeweils fiir eine konstante Wolkenmaske iber alle
zu vergleichenden Krigingmethoden. Unter Berticksichtigung aller Wolkenmasken gelingt
die Rekonstruktion am besten mit CoOK.tief, gefolgt von OK.log.chl (Tabelle 10.4).

Der breite Wolkenstreifen bleibt weiterhin die Struktur, die am schlechtesten zu rekon-
struieren ist (siche Abb. 10.10a). Je grofer die zusammenhéngenden Gebiete fehlender
Daten sind, umso schlechter ist auch die Rekonstruktion bei Klumpen-Strukturen. Fiir
die Wolkenmasken nach der Zufallsbewegung lassen sich die besten Rekonstruktionen
erwarten.

Die Aussage zur besten Krigingmethode lédsst sich wiederum nur unter Vorbehalt tref-
fen: sie basiert auf den gewahlten Reprisentanten fiir die Wolkenstrukturen und auf der
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Abb. 10.9: Beste Trendkorrektur anhand der Bewertung tatsichlicher Fehler der ResOK-
Schétzwerte. Verschiedene Wolkenstrukturen und Bedeckungsgrade werden hier im Vergleich
zu Abb. 10.8 getrennt aufgezeigt. Trendkorrekturen werden in (a) - (¢) nach Farben unterschie-
den, die Markierungen x stehen fiir die gewichtete Variante. Die Quantifizierung der besten
Trendkorrektur findet sich in Tabelle 10.1. Die Giite der Rekonstruktion in Abhéngigkeit von
der Wolkenstruktur ohne Beriicksichtigung des Bedeckungsgrades findet sich in Tabelle 10.3.
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rdumlichen Statistik des speziellen Datentages.
Innerhalb dieses Rahmens gilt (Abb. 10.10b):

o Streifen: Hier werden fiir OK.log.chl und CoOK.tief mehrere Variogrammrealisa-
tionen beriicksichtigt, die erhebliche Streuung der Schétzwerte in Abhéngigkeit vom
Variogramm nahe legen. Besonders auffillig ist der grofe Unterschied zwischen den
Realisationen von CoOK.tief. Beste Methode ist hier recht deutlich das OK.log.chl,
gefolgt von ResOK.MLH.Mean bzw. ResOK.MLH. Median.

o Klumpen: Fiir die starker geballte Verteilung (mit “1” gekennzeichnet) liefert Res-
CoOK.tief die besten Ergebnisse unabhéngig von der Wahl des Mittelwertes als
MLH.Mean oder MLH.Median. Fiir die ndher an einer vollstdndig zufélligen Ver-
teilung liegenden Variante (mit “3” gekennzeichnet) ergibt sich die Abfolge von Co-
OK tief, OK, ResOK.MLH.Mean, ResOK.MLH. Median, ResCoOK.MLH. Median.tief
und ResCoOK.MLH. Mean.tief.

o Zufallsbewegung: Drei Stufen zunehmender Ballungsstirke o € {2,3,4} werden
unterschieden. Zu jedem dieser Fille bietet CoOK.tief die beste Rekonstruktion
vor dem Ordinary Kriging, OK. Die iibrigen Methoden folgen in ihrer Giite keiner
Systematik. Im Allgemeinen sind auch hier die starker gehdufte Wolkenkonstrukte
ungenauer zu rekonstruieren.
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(b) Fehlerstatistik der Schitzwerte verschiedener Krigingmethoden getrennt nach Wolkenstrukturen.

Abb. 10.10: Bestimmung der besten Krigingmethode anhand der Fehlerstatistik der Schatzwer-
te in Abhéngigkeit von der Wolkenstruktur. Alle Wolkenmasken besitzen eine Uberdeckung von
20% iiber Wasser (Abb. 10.1). In (b) wird die Fehlerstatistik farblich nach den verschiedenen
Krigingverfahren aufgeschliisselt: Ordinary Kriging (schwarz), Cokriging (rot), (Co-)Kriging
der beiden Residuen (griin, blau, cyan, magenta). Die Zahlen in der Graphik der Klumpen-
Struktur stehen fiir deren Anzahl (1=N = 50, 3=N = 150), bzw. bei der Zufallsbewegung fiir
die Ballungsstérke a. Quantifizierung der Giite der Krigingmethoden findet sich in Tabelle 10.4.

MLH.Mean MLH.Median
Methode | OK.log.chl ‘ CoOK.tief | ResOK ‘ ResCoOK.tief | ResOK ‘ ResCoOK.tief
Giite 0.3154 | 01268 [ 1.0956 | 11332 [ 12732 | 11848

Tab. 10.4: Beste Krigingmethode bei konstantem Bedeckunggrad von 20% und unterschied-
lichen Wolkenmustern. Die zugrundeliegende Fehlerstatistik ist in Abb. 10.10 dargestellt.
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10.5 Diskussion: Beste Rekonstruktion mittels Kriging

Zwei Ziele sollen mit den in diesem Kapitel vorgestellten Untersuchungen erreicht werden:

1. Die Struktur einer Wolkenverteilung wird quantifiziert und es wird eine Beziehung
zur zu erwartenden Giite der Rekonstruktion hergestellt.

2. Die beste Krigingmethode soll als Kombination von Wahl der Zielvariable, einer
Trendkorrektur und eines Krigingverfahrens (mit Hilfvariable) bestimmt werden.

Sowohl die Distanzklassenverteilung als Bestandteil der Zwei-Punkt-Statistik als auch
die Liickenhaftigkeit als flichenhafte Statistik zu unterschiedlichen Skalenlangen kann die
Flachenstruktur der fehlenden Datenpunkte ausreichend quantifizieren. Es konnen stark
gehdufte von eher zuféllig verteilten Mustern unterschieden werden. Aus den Maxima der
Distanzklassenverteilung lassen sich mittlere Ausdehnungen der Strukturobjekte ablesen.
Diese Strukturparameter kdnnen mit einfacheren Mafzahlen wie Bedeckungsgrad und
Kompaktheit (siche Peura und livarinen (1997) fiir eine Ubersicht weiterer einfacher
Zahlen zur Beschreibung von zweidimensionalen Objekten) ergénzt werden.

Die gewéhlten Beispiele zur Genauigkeit der Rekonstruktion kénnen nicht belegen,
dass ein Kriging der Residuen zu den besten Ergebnissen fiithrt. Unter den Residuen
werden dabei die um den zeitlich gewichteten Mittelwert korrigierten Datenpunkte des
Bezugstages verstanden. Durch den systematischen Versatz der Chlorophyllkonzentration
verschiedener Datentage stellt der zeitlich gewichtete Mittelwert nicht notwendigerweise
die beste Anndherung an den Bezugstag dar. Die Trendkorrektur ist damit nicht so ef-
fektiv, wie sie theoretisch sein konnte. Der Vorzug eines zeitlich gewichteten Mittelwertes
ist die Beriicksichtigung der rdumlichen Dynamik des Untersuchungsraumes. Dazu ist es
notwendig, dass pro Pixel mehrere Datenpunkte an verschiedenen zeitlichen Stiitzstellen
vorhanden sind. Durch die Diskontinuitét im Niveau der Chlorophyllkonzentration kann
ein Komposit, das an vielen Stellen nur aus einer zeitlichen Stiitzstelle gebildet wird,
pixelweise sowohl deutlich zu hohe als auch zu niedrige Konzentrationen veranschlagen.
Wird eine Trendkorrektur mit einem (gewichteten) Monatsmittels durchgefiihrt, wird in
den Datensatz eines einzelnen Tages die zeitliche (systematische) Variabilitit eingebracht.

Deshalb kann von Schétzwerten aus dem Ordninary Kriging der logarithmierten Chlo-
rophyllkonzentration ohne Trendkorrektur im Moment angenommen werden, dass sie
unabhéangig von der Wolkenstruktur und dem Bedeckungsgrad zur genausten Rekon-
struktion fiihren.

Die Synthese aus dem besten Schatzwertverfahren und der Klassifizierung der Struktu-
ren fehlender Daten ist noch nicht abgeschlossen. Durch die systematische Ungenauigkeit
ist es derzeit nicht méglich, verléfliche Tests zur Genauigkeit der Rekonstruktion aus dem
Kriging der Residuen durchzufiihren.
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In der einschldgigen Literatur (z.B. Wackernagel (2003)) heifst es, dass Kriging nur inter-
polierend, das heifst an Punkten, die méglichst in allen Raumrichtungen von Datenpunk-
ten umschlossen sind, angewendet werden sollte. Durch die Eigenheit der Satellitendaten,
eine sehr dicht liegende, meist stark rdumlich konzentrierte Menge von Datenpunkten
zu sein, und die Verwendung des lokalen Kriging mit einer festen Anzahl von beriick-
sichtigten Datenpunkten in der néchsten Nachbarschaft tritt haufig der Fall auf, dass
die Schétzwerte nur auf Daten aus einem sehr beschrankten Raumbereich beruhen. Ins-
besondere wenn die zu rekonstruierenden Werte an Positionen liegen, die durch breite
Wolkenbénder bzw. stark gehdufte Wolken mit relativ hohem Bedeckungsgrad zustande
kommen oder tatséchlich am Rande der aufgezeichneten Daten liegen, kann man vielfach
nicht mehr von Interpolation sprechen.

Doch bei welcher Distanz - und rdumlichen Verteilung - zwischen Schéatzposition und
den Daten zieht man die Grenze zwischen Inter- und Extrapolation?

Wie lassen sich die Positionen identifizieren, an denen vermittelt durch die vorhande-
nen Datenpunkte und ihre raumliche Struktur verléssliche Schitzwerte erwartet werden
kénnen?

Wie groft darf der Bedeckungsgrad durch Wolken sein, damit alle Positionen der Da-
tenliicken geschétzt werden kénnen?

Mein Vorschlag zu Bestimmung der Verldsslichkeit von Schitzwerten beruht auf der
stark von der Datenstruktur abhéngigen Krigingvarianz. Diese auch “Krigingfehler” ge-
nannte Grofe ist allerdings nicht zu verwechseln mit dem tatséchlichen Fehler. Thre rdum-
lichen Strukturen sind im Allgemeinen unabhéngig voneinander (vgl. Abb. 11.2).

Der Wertebereich der Krigingvarianz ermittelt aus der Kreuzvalidierung kann als Maf
dienen, ob eine Position einen glaubwiirdigen Schétzwert erhalten kann oder nicht.

Um den Gedanken zu illustrieren, werde ich auf Vorheriges erneut eingehen.

Die Chlorophylldaten des Regionalprozessors vom 11. Juni 2006 werden mit der Wol-
kenmaske vom 2. Mai 2005 versehen, sodass ein Datentag mit etwa 87% Wolkenbedeckung
- durchaus nicht untypisch fiir die Nordseeregion - simuliert wird.

Unter der Annahme, die Daten geniigen der Forderung nach einer Zufallsfunktion mit
Stationaritit zweiter Ordnung (oder erfiillen die intrinsische Hypothese), ldsst sich das
Semi-Variogramm bestimmen. Die Kovarianz zwischen Datenpunktpaaren héngt dann
nur von ihrer (vektoriellen) Distanz ab (Gl. 8.2) und lésst sich bei ausreichend isotropen
Verhalten in einer omnidirektionalen Repréasentation zusammenfassen.

Typischerweise - und idealerweise - zeigt die Semi-Varianz monoton wachsendes Ver-
halten mit der Distanz (Abb. 11.1).

Die Kriging-(oder Fehler-)Varianz (Gl. 8.5) lésst sich als Summe der Semi-Varianz
v(h;) mit den Kriginggewichten \; und dem Lagrange-Multiplikator p ausdriicken (vgl.
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Abb. 11.1: Variogramm fiir die Chlorophylldaten des Regionalprozessors vom 11. Juni 2006
unter Ausschluft der Wolkenpunkte vom 2. Mai 2005.

Gl. 8.16). Unter der Nebenbedingung normierter Gewichte werden diese berechnet, in-
dem die Fehlervarianz minimiert wird. Im Allgemeinen sind die Gewichte zur Bemessung
des Einflusses eines Datenpunktes umso grofer, je ndher der jeweilige Datenpunkt an der
Schatzwertposition liegt. Sie nehmen mit der Entfernung stark ab, wenn die Datenpunkte
auf einer Linie definiert durch die Schétzposition und den néchstliegenden Datenpunkt
liegen (Abschirmungseffekt, vgl. Beispiel in Wackernagel (2003)). Datenpunkte, die dqui-
distant auf einem Kreis mit der Schéatzposition als Mittelpunkt liegen, bekdmen alle das
gleiche Gewicht zugewiesen.

Die Krigingvarianz spiegelt in erster Linie die rdumliche Verteilung der Daten wie-
der. Abgesehen vom Lagrange-Multiplikator héngt sie von der Semi-Varianz und den
Gewichten ab (Abb. 11.2). Im Beispiel werden im lokalen Kriging jeweils die 100 néch-
sten Nachbarn einbezogen. Die auffélligen Strukturen von geringeren Varianzen trotz
weiterer Entfernung zu den Daten entstehen durch die Datenverteilung: wenn z.B. bei
benachbarten Schétzwertpositionen ein Datenpunkt in einer zuvor unberiicksichtigten
Raumrichtung hinzukommt, &ndert sich die Zusammensetzung der Gewichte sehr stark,
da dieser einzelne Punkt starke Gewichtung erhalten wird, die Gewichte insgesamt aber
normiert sind (Abb. 11.2a). Der tatsdchliche Fehler spiegelt dagegen nicht die Datenver-
teilung sondern Bereiche hoher rdumlicher Varianz wider, deren Rauhigkeit das Kriging
nicht erfassen kann (Abb. 11.2b).

Die Kreuzvalidierung beinhaltet folgendes Vorgehen: an der Position eines existieren-
den Datenpunktes wird der Schitzwert unter Ausschluss besagten Punktes geméfs der
gewahlten Methode berechnet. Der ermittelte Schatzwert wird mit dem tatsdchlichen
Wert verglichen.

Zwei extreme Moglichkeiten fiir die Wahl eines Kreuzvalidierungspunktes zeigt Abb. 11.3.
Die mittlere Distanz ist im ersten Fall (Abb. 11.3a) sehr gering, die Datenpunkte liegen
nah zusammen und hintereinander aufgereiht, sodass der Abschirmungseffekt fiir wenige
grofte Gewichte in unmittelbarer Nachbarschaft der Schétzposition, in der Mehrzahl aber
fiir kleine Gewichte nah an Null fiir die groferen Distanzen sorgen wird. In die Krigingva-
rianz fliefsen hier hauptséchlich kleine Semi-Varianzen ein. Die Krigingvarianz abgeleitet
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Abb. 11.2: Die Fehlergrofen Krigingvarianz und tatsichlicher Fehler der Schatzwerte fiir den
Datensatz vom 11. Juni 2006 unter Ausschlufs der Datenpunkte unter der Wolkenformation
vom 2. Mai 2005. In (a) sind die verwendeten Datenpunkte in magenta markiert.

(a) Geringer mittlerer Abstand fiir alle
Kreuzvalidierungspunkte

(b) Grofer mittlerer Abstand fiir eine
mogliche Schitzwertposition.

Abb. 11.3: Zwei Umgebungen néchster Nachbarn (blau) zu einer Schitzwertposition (rot) mit
geringem Abstand bei der Kreuzvalidierung oder groffem mittleren Abstand bei einer Daten-
liicke. Die Datenpunkte, an denen die Kreuzvalidierung vorgenommen wird, sind mit blauen
Rauten markiert (a). Griine Pixel représentieren vorhandene Datenpunkte, weifte stehen fiir

Datenliicken.
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aus der Kreuzvalidierung ist somit minimal, da in diesen Féllen die geringsten Distanzen
zwischen Datenpunkten und Schatzwertpunkten auftreten. Der Wertebereich der Kri-
gingvarianz aus der Kreuzvalidierung beschreibt den Bereich minimaler Fehlervarianz
und kann genutzt werden, um den Bereich der Interpolation zu charakterisieren.

Sollte die Schétzposition nicht in der Néhe der Daten liegen (Abb. 11.3b) wird die
mittlere Distanz recht grof, die Daten sind nicht mehr (so stark) aufgereiht, sodass
mehr oder minder gleich grofe Gewichte die Folge sind (kein Abschirmungseffekt). Die
Krigingvarianz wird vergleichbar mit der Semi-Varianz der mittleren Distanz sein.

In dem alle Voraussagen mit Krigingvarianzen aufserhalb ihres Wertebereiches in der
Kreuzvalidierung ausgeschlossen werden, lassen sich diejenigen Positionen finden, die von
Daten umgeben oder nah an Datenpunkten liegen, sodass die Voraussagemethode einer
Interpolation nahe kommt.

Die Krigingvarianz, wie sie hier als Auswahlkriterium genutzt wird, hdngt im hier prak-
tizierten lokalen Kriging von einer ganzen Reihe von Faktoren und ihrem Zusammenspiel
ab. Die hier zusammengestellten Uberlegungen stellen lediglich die Basis dar, um daraus
ein belastbares Kriterium zu entwerfen.

Es bleibt zu untersuchen, ob sehr grofse Datenliicken mit Hilfe der hier angestellten
Uberlegung sukzessive geschitzt werden konnen, in dem die Schitzwerte aus dem In-
tervall der in der Kreuzvalidierung bestimmten Krigingvarianz in nachfolgenden Schrit-
ten mit zu den Datenpunkten hinzukommen. Dieser Vorschlag entspriache einem grobe-
ren “Sequential Kriging”, bei dem jeder einzelne neue Schétzwert sofort fiir die néchste
Schétzposition als Datenpunkt mit zur Verfiigung steht.
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12 lteratives

Dateninterpolationsverfahren -
DINEOF

Nach der eingehenden Betrachtung und Bewertung der Krigingverfahren soll eine weitere
Methode zur Schatzwertbestimmung zum Abschlufs dieses Teiles vorgestellt werden.

Mithilfe der Hauptkomponenten-Analyse findet das (zeitliche) Dateninterpolations-
verfahren DINEOF (Data Interpolating Empirical Orthogonal Functions) auf iterativem
Wege Schétzwerte zu fehlenden Datenpunkten (Alvera-Azcarate u. a. (2005); Beckers und
Rixen (2003); Beckers u.a. (2006)). Aufgrund seiner relativen Schlichtheit und Robust-
heit hat es sich zurzeit als Standardmethode durchgesetzt.

Nach einer kurzen methodischen Einfiihrung werden zwei Anwendungsbeispiele im di-
rekten Vergleich mit Schitzwerten aus Krigingverfahren vorgefiihrt: zum einen fiir Daten
vom 12. Mérz 2007 in der Deutschen Bucht (Gebiet 4, vgl. Abschnitt 9.5.8) und zum zwei-
ten fiir die Chlorophyllverteilung vom 10. Mai 2005 auf dem Gesamtgebiet der Nordsee
(vgl. Abschnitt 10.4)

12.1 Einfithrung zur Methode DINEOF

Aus der Menge aller Datentage konnen diejenigen in der Dateninterpolation berticksich-
tigt werden, die bezogen auf das gewdhlte Gitter und auf die darin moégliche Anzahl
von Wasserpixel mehr als 5% Dateniiberdeckung besitzen; dieses Kriterium sei zu Zeit-
punkten t = {1,..., T} erfillt. Eine giiltige Gitterposition ist definiert als diejenige, die
mindestens zu drei Zeitpunkten mit giiltigen Datenpunkten besetzt ist; ihre Anzahl sei
M.

Daraus wird die Matrix X € RM*T zusammengestellt, mit M Zeilen giiltiger Git-
terpixel und 7" Spalten von Beobachtungszeitpunkten. Es gilt im Allgemeinen, dass die
rdumliche Dimension wesentlich grofser ist als die zeitliche, M > T'. Dabei sind die Zeit-
punkte weder notwendig dquidistant, noch beriicksichtigt die Abfolge der Gitterpunkte
ihre tatséchliche rdumliche Distanz und damit Beziehung zueinander. Jede Zeile repra-
sentiert lediglich einen festen Gitterpunkt, jede Spalte einen festen Zeitpunkt. Die Werte
der Matrix X werden um den globalen Mittelwert - also sowohl {iber die rdumliche als
auch tiber die zeitliche Dimension gemittelt - reduziert. Fiir Chlorophyllkonzentrationen
bezieht sich der Mittelwert sinnvollerweise auf deren Logarithmen, aus denen auch die
Eintrdge der Matrix X bestehen.

Alle fehlenden Daten werden auf den Startwert xgqr+ = 0 gesetzt und entsprechen
damit dem globalen Mittelwert.

148



12 Iteratives Dateninterpolationsverfahren - DINEOF

Um die optimale Anzahl N an Hauptkomponenten fiir die Rekonstruktion des spe-
ziellen Datensatzes zu bestimmen, wird eine Kreuzvalidierung, d.h. der Ausschlufs vor-
handener Datenpunkte und Vergleich der Schitzwerte zum Originalwert, abgekiirzt als
C'V, durchgefiihrt. Dazu werden aus den giiltigen Datenpunkten mit mehr als 10 zeitli-
chen Beobachtungen eine Anzahl ncy = Minimum (0.01 - M - T 4 40,0.03 - M - T) aus-
gewahlt und ihre Funktionswerte an den Stellen xzcy voriibergehend auf Null gesetzt,
X [zev] =0 — Xev.

Nun beginnt der iterative Prozess: Die Hauptkomponenten Xpca der Matrix Xy wer-
den bestimmt. An Stellen fehlender Werte Xcv [z], seien sie durch die Kreuzvalidierung
bedingt oder tatsdchlich fehlend, wird der Wert der ersten Hauptkomponente eingefiigt,

Xov [a] = Xpoas [2]. Der Fehler (definiert als error; = /Y, (Xcv a1 — Xy [a,i — 1])?
fiir Iteration ) zwischen urspriinglichem fehlenden Wert und Schéitzwert wird notiert. Ba-
sierend auf der Matrix Xy, die nun auch erste Schatzwerte enthélt, wird die Hauptkom-
ponentenanalyse erneut ausgefiihrt und die alten Schétzwerte durch die neuen ersetzt.
Mit jeder Iteration werden sich die Schiatzwerte zum vorhergehenden Durchgang weniger
verandern. Ist die Anderung kleiner als §, error; — error;_1 < ¢, so wird die Iteration mit
einer Hauptkomponente als konvergent betrachtet und die Berechnung abgebrochen.

Nach der nachsten Berechnung der Hauptkomponentenanalyse werden nun zwei Haupt-
komponenten zur Rekonstruktion verwendet. Der gesamte Prozess wird bis zur Konver-
genz der Fehlerdnderung bei k4, Hauptkomponenten fortgesetzt.

Die ausgewahlten CV-Punkte ermoglichen jeweils bei Konvergenz die Bestimmung des
tatsdchlichen Fehlers in Abhéngigkeit von der Komponentenanzahl. Dieser zeigt (im Falle
gutes Verhaltens des Datensatzes) ein Minimum bei N Komponenten (Abb. 12.4).

Fiir die schlussendliche Rekonstruktion werden die CV-Daten wieder hinzugefiigt. Die
bereits aus dem Vorversuch geschétzten Werte an den Stellen fehlender Datenpunkte ver-
bleiben als verbesserte Startwerte in X. Wiederum wird die Hauptkomponentenanalyse
durchgefiihrt, die Schitzwerte werden jeweils aus den optimalen N Hauptkomponenten
zusammengesetzt. Bei Konvergenz der Schétzwertfolge wird die Berechnung abgebrochen.

Auf diese Weise erhélt man eine gleichzeitige Rekonstruktion aller fehlender Daten
in Raum und Zeit, ohne jedoch auf rdumliche oder zeitliche Abhéngigkeiten der Daten
wirklich Riicksicht zu nehmen.

Anmerkungen zur Umsetzung

e Die Autoren Beckers u.a. (2006) bemerken, dass erst ab einer Datenmenge, de-
ren zeitliche Uberdeckung an jedem Gitterpunkt grofer als 30 Tage ist, eine gute
Rekonstruktion erfolgen kann. Um einen Methodenvergleich mit dem Kriging zu
verwirklichen, werden fiir den DINEOF-Datensatz statt der Daten eines Monats
wesentlich langere Zeitrdume herangezogen, um diese Bedingung anndhernd zu er-
fiillen.

e Bei einem sehr liickenhaften Datensatz mit vielen Punkten von geringerer zeitlicher
Uberdeckung als der empfohlenen stellt nur das Kriterium, die CV-Punkte aus
denjenigen auszuwéhlen, die am héufigsten in der Zeit gesehen werden, sicher, dass
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der tatsdchliche Fehler in Abhéngigkeit von der Komponentenzahl ein ausgeprigtes
Minimum besitzt. Im Beispiel der Nordsee werden z.B. nur Gitterpunkte zugelassen,
die mehr als 10 zeitliche Datenpunkte besitzen.

e Die Abhéngigkeit der tatséchlichen Fehler vom Konvergenzkriterium 4 ist unvor-
hersagbar.

e Die Methode liefert generell Schiatzwerte aus einem unbeschréinkten Wertebereich,
was im Extremfall zu Rekonstruktionen fiihren kann, die die gesamte globale Va-
rianz in einzelnen wenigen Punkten konzentrieren, sie aber kaum iiber die gesamte
Flache zu verteilen versuchen. Es ist daher durchaus sinnvoll, den Wertebereich der
Schitzwerte zu beschranken und z.B. nur Schétzwerte innerhalb des Werteberei-
ches des Datensatzes X zuzulassen. Schitzwerte, die grofer/kleiner sind, werden
dementsprechend auf die obere/untere Schranke gesetzt.

e Die eingehenden Zeitpunkte miissen nicht dquidistant sein. Die rdumliche wie zeit-
liche Struktur - wie im Sinne des Grundgedanken jeder Interpolation, dass benach-
barte Punkte einander dhnlich sein sollten - wird nicht verwendet.

12.2 Beispiel DINEOF in der Deutschen Bucht

Im direkten Vergleich zum Versuchsansatz mit kiinstlicher Wolkenmaske in der Deutschen
Bucht (Gebiet 4, vgl. Abschnitt 9.5.8) wird fir die DINEOF-Methode ein Datensatz
aus der ersten Hélfte des Jahres 2007 zusammengestellt, der die rdumliche Dimension
M = 4984 und die zeitliche Dimension 1" = 66 besitzt. Alle Gitterpixel haben minimal
eine zeitliche Uberdeckung von 25 Tagen, im Mittel 34.5 Tage, sodass sie die Empfehlung
von mindestens 30 zeitlichen Stiitzstellen pro rdumliches Pixel recht gut erfiillen. Wie im
Test der Krigingmethoden wird aus den Daten vom 12. Marz 2007 die Wolkenmaske
ausgeschlossen. Die 3329 CV-Punkte werden danach willkiirlich aus der Gesamtmenge
giiltiger Datenpunkte aus X ausgewéhlt.

Die Rekonstruktion erfolgt immer unter Beschrankung des Wertebereiches auf denje-
nigen der Matrix X. Als Konvergenzkriterium werden § = 0.5, § = 0.1, § = 0.01 und
0 = 0.001 gesetzt, wobei fiir 6 < 0.1 die Festlegung der Hauptkomponentenanzahl weiter-
hin mit § = 0.1 erfolgt und nur die abschliefende Berechnung der Schétzwerte tatséchlich
die kleinere Schranke nutzt. Zusétzlich wird in einem Versuch mit § = 0.01 die Anzahl
von CV-Punkten auf Ngy = 5000 erhoht, um das Verfahren zumindest im Ansatz auf
eine Abhéngigkeit von der Grofe der CV-Stichprobe zu testen.

Die Prozedur wird fiir jeden Satz (0, Noy) mehrfach wiederholt, sodass Einfliisse aus
der zufalligen Auswahl der CV-Punkte sichtbar werden kénnen.

Zum Vergleich der Rekonstruktionen wird ihre Giite berechnet (vgl. Gl. 9.4 in Ab-
schnitt 9.5.1); normiert werden die Fehlergrofien bezogen auf alle Realisationen, fiir alle
6 und alle Ny .

Legt man die beste Anzahl von Hauptkomponenten iiber die Giite der Rekonstruktion
fest, so héngt sie hauptséchlich von der Auswahl der CV-Punkte ab (vgl. Abb. 12.1) und
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nur in zweiter Linie von der Wahl des Konvergenzkriteriums §. Je grofer die Schranke
gewahlt wird, je weniger Iterationen also durchgefiihrt werden, umso weiter scheint die
mogliche Anzahl von Hauptkomponenten streuen zu kénnen. Die besten Rekonstruktio-
nen werden fiir 12 (bzw. 13) Komponenten erreicht, relativ unabhéngig von der Grofe
des Konvergenzkriteriums.

Eine eindeutige Aussage zum Einfluss des Konvergenzkriteriums auf die Giite der Re-
konstruktion lasst sich so nicht treffen. Der Versuch miisste fiir jeweils eine feste Auswahl
von CV-Punkten mit allen § wiederholt werden, sodass die Fehlergrofen bezogen auf eine
feste Konstellation von CV-Punkten normiert werden kénnten.

Im Vergleich zu einem Satz von Krigingschitzwerten (d.h. verschiedene Krigingme-
thoden bei Variogrammen basierend auf der gleichen Datenpunktauswahl) besitzen die
Rekonstruktionen nach DINEOF den kleinsten absoluten Fehlermedian, wahrend bei
den Krigingmethoden (zumindest die ResOK, vgl. auch Abb. 9.24) der mittlere absolute
Fehler deutlich geringer ist (Abb. 12.2). Dieses Ergebnis spiegelt die methodischen Un-
terschiede gut wieder: wiahrend im Kriging die Varianz lokal minimiert wird (minimale
mittlere absolute Fehler), geschieht dies beim DINEOF bezogen auf die globale Varianz
(minimale Uber- bzw. Unterschitzung).

Die Anzahl der DINEOF-Versuche ist nicht ausreichend, um zu entscheiden, ob sich
tatséchlich die Tendenz abzeichnet, dass mit kleinerem § der mittlere absolute Fehler
sinkt, die Uber- bzw. Unterschitzung aber gleichzeitig zunimmt (Abb. 12.2b).

Die starke lokale Strukturiertheit des Originals kann DINEOF hier jedenfalls schlechter
rekonstruieren als ein Krigingverfahren (Abb. 12.3).

12.3 Beispiel DINEOF im Gebiet der Nordsee

Fiir den Datensatz vom 10. Mai 2006 und die Wolkenmaske Klumpen (20% Bedeckung,
Anzahl=150, Abb. 10.1¢) wird der Versuch der Rekonstruktion aus insgesamt 7' = 29
Datentagen (innerhalb eines Zeitraumes zwischen dem 10. April und 10. Juni 2006) bei
M = 229962 giiltigen Datenpunkten im Nordseegebiet (vgl. Abb. 2.3) unternommen.
In diesem Zeitraum treten (vgl. Abschnitt 10.4.1) deutlich sichtbare Versdtze in der
Chlorophyllkonzentration auf, die durch den langen Zeitraum von zwei Monaten aber
nicht vereinfacht korrigiert werden kénnen. Sowohl der biologische als auch der Transport-
anteil des Signals miisste hier einbezogen werden. Statt dergleichen zu versuchen, sei nur
auf diese Fehlerquelle verwiesen und die Daten in ihrem derzeitigen Zustand verwendet.

Die mittlere zeitliche Uberdeckung pro Pixel betréigt 10 Datentage (minimal 3, maximal
24), sodass die Voraussetzung von einer Uberdeckung > 30 Tage nicht im Ansatz erfiillt
ist. Die CV-Auswahl wird daher nicht willkiirlich im Datensatz durchgefiihrt, sondern
beginnt bei den Pixel mit hochster zeitlicher Uberdeckung, bei denen jeweils ein Punkt in
der Zeit ausgewihlt wird, und setzt sich mit Pixel abnehmender zeitlicher Uberdeckung
fort, bis Noy erreicht ist.

Die Kreuzvalidierung nutzt Noy = 65619 Datenpunkte und bestimmt die Anzahl not-
wendiger Hauptkomponenten mit N =5 (Abb. 12.4).

Fiir die Klumpen-Formation (Anzahl 150, 20% Uberdeckung, vgl. Abb. 10.1c) wird mit
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Abb. 12.1: Variabilitdt der Anzahl der fiir die Dateninterpolation zu benutzenden Hauptkom-
ponenten fiir verschiedene Konvergenzkriterien § und mehrere Realisationen zur Wahl der CV-
Punkte. Die Giite ist definiert nach Gl. 9.4, die Normierung der globalen und lokalen Fehler
bezieht sich jeweils auf alle dargestellten Versuche. Als Datensatz dient die Chlorophyllkonzen-
tration vom 12. Mérz 2007 in der Deutschen Bucht, die Schiatzwerte werden an den Positionen
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drei Kombinationen von Konvergenzparametern § und Beschrankung des Wertebereiches
gearbeitet:

e Im CV-Prozess wird als Konvergenzkriterium ¢ = 0.5 genutzt.

e Im abschlieffenden Schitzprozess wird

— § = 10~* mit uneingeschrinktem Wertebereich oder

— 6 = 0.5 mit eingeschranktem Wertebereich, sodass derjenige der Schatzwerte
dem des Datensatzes entspricht, oder

— ¢ = 0.01 mit eingeschranktem Wertebereich verwendet.

Diese Schwellwerte stehen im starken Kontrast zu denen in der Software-Variante von
Alvera-Azcarate u. a. (2005), bei denen Konvergenz erst mit 6 = 10~ erreicht wird. Die
Implementierung ihres Algorithmus in R ldsst eine exakte Reproduktion ihrer Methode
nicht zu. Gleichzeitig bietet ihre momentan verfiigbare Software nicht die Option, fiir
die CV-Auswahl nur eine bestimmte Menge an Punkten zu definieren, sodass sich das
Fehlerverhalten in Abhéngigkeit der Komponentenanzahl bei dem stark liickenhaften und
in der Zeit unterbestimmten System nicht als glatter Verlauf mit Minimum darstellt. Die
Bestimmung der optimalen Anzahl von Hauptkomponenten muss daher scheitern - und
daran auch die Rekonstruktion. Somit kommt hier nur die Reproduktion des Algorithmus
als R-Skript zur Anwendung.

Verglichen werden die DINEOF-Rekonstruktionen mit Krigingmethoden, bei denen
nur eine einzige Untermenge von Datenpunkten zur Berechnung der methodenabhéngigen
Variogramme ausgewahlt wird.

Die geringsten Fehler (lokal und global) lassen sich durch Cokriging der logarithmierten
Chlorophyllkonzentration mit der Hilfsvariable Wassertiefe, CoOK.tief, und dem norma-
len Kriging, OK.log.chl, erzielen (Abb. 12.5). Beziiglich der lokalen Genauigkeit (repré-
sentiert durch den mittleren absoluten Fehler) schneiden die DINEOF-Rekonstruktionen
jeweils wie zu erwarten am schlechtesten ab. Eine Systematik im Verhalten der globalen
Fehler als Funktion des Konvergenzkriteriums ¢ ist nicht zu erkennen.

Die Schitzwerte fiir die Klumpen-Wolkenmaske unterscheiden sich auch optisch stark
fiir die (hier beste) Krigingmethode CoOK.tief und das DINEOF-Verfahren (Abb. 12.7).
Wihrend das Krigingverfahren rein visuell als glatt wahrzunehmende rdumliche Ver-
teilungen produziert, ist in der DINEOF-Rekonstruktion deutlich die Wolkenmaske als
Bereich zur erkennen, der nicht glatt genug erscheint. Von allgemeiner Aussagekraft ist
dieses Beispiel aber nicht, da die zeitliche Uberdeckung insgesamt zu niedrig ist und
nicht die empfohlene Mindestzahl von Zeitpunkten trifft. Zusétzlich wird der systema-
tische Fehler mit den Versitzen von Tag zu Tag fiir eine deutliche Uberschitzung der
globalen Varianz im Datensatz fiihren.

Gibt es eine Abhéngigkeit der Rekonstruktion im DINEOF von der Struktur der Wol-
kenmaske? Dazu wird ein weiteres Experiment fiir diesen Datensatz mit der Streifen-
Formation mit 20% Bedeckung durchgefiihrt (Abb. 10.1a). Die Cokrigingmethoden fallen
mit extrem grofen lokalen Fehlern (mittlerer abs. Fehler = 6-10) aus der Untersuchung
heraus. Wahrend auch die iibrigen Krigingmethoden jeweils geringere lokale Genauigkeit
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beim Ubergang zur Streifen-Struktur erhalten, ist diese fiir das DINEOF vergleichsweise
stabil (Abb. 12.6).
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Abb. 12.4: Beste Anzahl an Hauptkomponenten bestimmt mittels Kreuzvalidierung. Mit “Feh-
ler” wird hier die Summe der absoluten Abweichung zwischen Rekonstruktion und tatséchli-
chem Wert bezeichnet. Die Schiatzwerte werden an den Positionen der Wolkenmaske Klumpen,
N = 150, mit einem Bedeckungsgrad von 20% (vgl. Abb. 10.1c¢) berechnet. Als Datensatz der
Rekonstruktion dient das Chlorophyllprodukt vom 10. Mai 2006.
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Abb. 12.6: Fehlerstatistik der Rekonstruktion fiir verschiedene Krigingverfahren und die Daten-

interpolation in Abhéngigkeit von der Struktur der Wolkenmaske fiir den Chlorophylldatensatz
vom 10. Mai 2006.
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Zusammenfassung

Zwei grundsétzlich verschiedene Schitzwertverfahren sind in den vorherigen Kapiteln
vorgestellt worden: die Krigingmethode in zahlreichen Varianten und das Dateninterpo-
lationsverfahren basierend auf der Hauptkomponentenanalyse. Da die Dateninterpolation
auch auf die Qualitét der zeitlichen Information angewiesen ist, kann sie derzeit nicht
mit der Genauigkeit der Krigingverfahren konkurrieren.

Bei allen methodischen Unterschieden ist den Schétzwerten gemeinsam, dafs sie letzt-
lich keine neue Information kreieren, sondern aus geschickt gewichteten vorhandenen
Datenpunkten auf die zu schitzenden schliefsen.

Die Ergebnisse - wie zuvor in Kapitel 9 und Kapitel 10- zeigen, dass eine beste Schitz-
wertmethode nicht eindeutig empfohlen werden kann. Die Wahl der besten Schétzwert-
methode ist vielmehr komplex von den Faktoren der Daten- und Wolkenstruktur, sowie
der zu erwartenden Variabilitdt an der Schétzposition abhéngig.

Es wird vorgeschlagen, die Nordsee bzw. jedes Pixel danach zu charakterisieren, ob es
eher im Mittel in einem hochstrukturierten oder homogenen Bereich liegt. Entsprechend
dieser Erfahrungswerte konnen jeweils regional oder sogar punktweise ein angemessenes
Krigingverfahren ausgesucht werden.

Dabei sollten nicht nur rdumliche sondern auch zeitliche Vorkenntnisse einflieften. Wah-
rend viele Rdume im Sommer sehr homogen sind, konnen sie zu anderen Jahreszeiten
starke Strukturen zeigen. Ein Ansatz zur quantitativen Beschreibung der Strukturierheit
der Nordseeregion und einzelner Gebiete wird im Folgenden mit Autokorrelationsmetho-
den vorgestellt. Einen ersten Uberblick gibt auch bereits die Varianz der Jahreszeiten-
mittel (vgl. Abb. 6.3), die bisher allerdings nicht systematisch in Uberlegungen zu einer
regional-besten Schitzwertmethode einbezogen worden ist. Diese statistische Grofe liefe
sich als Varianz des klimatologischen Monatsmittels noch deutlich verfeinern. In welcher
Reihenfolge die Verfahren sinnvollerweise anzuwenden sind bzw. ob bereits berechnete
Schitzwerte eines Verfahrens in nachfolgenden als vorhandene Datenpunkte gehandhabt
werden sollten und welchen Einflufs eine solches Vorgehen - aus dem ’Sequential Kriging’
(Vargas-Guzman und Yeh (1999)) nicht unbekannt - auf die Giite der Rekonstruktion
insgesamt hétte, bleibt fiir weitere Untersuchungen offen.
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Einleitung

Bis jetzt haben sich die Untersuchungen im Rahmen dieser Arbeit auf die Moglichkeiten
der Vervollstdndigung der Satellitendatensétze (Kapitel 9 bis Kapitel 12), die Charak-
terisierung des systematischen Fehlers im Chlorophyllprodukt (Kapitel 5) und einige
Versuche qualitativer Interpretation rdumlicher Strukturen (Kapitel 6) konzentriert.

In diesem abschliefenden Teil soll die quantitative Analyse der Chlorophyllverteilungen
im Vordergrund stehen.

Etablierte Methoden verwenden die Autokorrelation, um radumliche Zusammenhénge
(Shevyrnogov und Vysotskaya (2006)) oder die zeitliche Dynamik (Denman und Abbott
(1988, 1994)) der Strukturen zu beschreiben. Aufgrund des systematischen Fehlers wird
auf das Maf der skalenabhéngigen Korrelationszeit bzw. der Kohdrenz verzichtet, da mit
starken Artefakten durch die zeitliche Komponente der Analyse zu rechnen ist.

Nach einer methodischen Einfiihrung in die rdumliche (Abschnitt 13.1) bzw. zeitliche
Autokorrelation (Abschnitt 13.2) wird der Chlorophylldatensatz mit diesen Verfahren
analysiert. Der Einfluss von Schétzwerten auf die rdumliche Analyse (Abschnitt 14.1)
wird kurz charakterisiert, bevor diese durchgefiihrt wird.

In der zeitlichen Untersuchung werden zwei Datensétze unterschiedlicher Auflosung
verwendet. Dabei ist die Analyse der Zeitreihe der Monatsmittel (Abschnitt 14.2) eher auf
die Entdeckung jahrlich wiederkehrender Zyklen ausgerichtet, wihrend die Untersuchung
an der Zeitreihe mit hochster, d.h. annidhernd téglicher, Auflésung (Abschnitt 14.3) den
Schwerpunkt auf die individuelle Dynamik der Chlorophyllverteilung einzelner Regionen
und Jahreszeiten legt.
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13 Theoretische Betrachtungen zur
Autokorrelation

13.1 Raumliche Autokorrelation

Die raumliche Autokorrelation R () des Feldes T' (7) ist definiert als dessen Faltung

R(f)_T(a*Tm_/T(ﬁ)T(ﬁ—f)df (13.1)

Gemifs der Fouriertransformation léasst sich die Transformierte des Faltungsintegrals
als eine Multiplikation des Spektrums im Fourierraum behandeln:

Ry (7) = FAT (7)» T (F)} = FAT (")} - FAT (7} (13.2)
R, (7) heiflt auch Autospektrum des Feldes T

R(7) = FH{(FT @D} = F {Rua) (13.3)

Im diskreten Fall werden die rdumlichen Daten T (r;;) € RY*M auf einem regel-
méfigen Gitter mit anndhernd quadratischen Pixel Az &~ Ay in einem rechteckigen
Gebiet mit i = {0,...,N —1} und j = {0,... M — 1} betrachtet. Bei der Berechnung
des Autospektrums werden alle Eintrédge in der Matrix der Fourierkoeffizienten zu T
quadriert.

Um die Auflésung im Wellenzahlbereich zu erhéhen (Denman und Abbott (1988,
1994)), werden die Daten T (r; ;) in eine grésere Umgebung U € REXE mittig einge-
schrieben, deren Dimension L x L, mit L > N, M, den Anspriichen der FFT nachkommt
und L einer Potenz von 2 entspricht. Die Daten T (r; ;) werden zu T (r; ;) zentriert:

— 1
T=—rv ; ;T (ri;) (13.4)
T(rij)=T(rij) =T (13.5)

Im Falle der Verteilung der Chlorophyllkonzentration setze man T' sinnvollerweise als
logarithmierte Konzentration ein, um eine anndhernde Normalverteilung und damit die
Bedeutungshaftigkeit des arithmetischen Mittelwertes zu gewéhrleisten. Die Werte in-
nerhalb der Umgebung werden alle auf Null gesetzt, entsprechend dem Mittelwert der
zentrierten Daten. Die Rénder von 7' werden mit Cosinusflanken (Tukey-Fenster, Har-
ris (1978)) geglittet, um ein starkes Uberschwingen durch die Unstetigkeiten zwischen
Umgebung und Feld zu verringern.
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13 Theoretische Betrachtungen zur Autokorrelation

0 0
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Die Fouriertransformation F {U} besitzt eine spektrale Auflosung von Ak =
gegeniiber F {T} mit Ak, = 5 bzw. Aky = 1.

Die kleinste, sinnvolle Wellenzahl k,,;, ergibt sich aus der gréfsten Dimension von
T (nach Abtasttheorem, Shannon (1949)) zu kmin = svas, die maximale, sinnvolle
Wellenzahl kg = ﬁ

Die Autokorrelation von U - und damit mit entsprechender Auswahl innerhalb der
Matrix auch von 7" - ist der Realteil der inversen Fouriertransformation des quadrierten
Autospektrums:

R(i-Az,j-Ax) =R (]—“*1 {]—“{U}Q}) (13.7)

Dabei stehen die Eintrdge geméfs der Indizes ¢, j flir die jeweilige Verschiebung um
AZ = (i- Az, j- Ax) des Feldes T gegen sich selbst. Entsprechend wird die Autokorre-
lation R - falls notwendig - skaliert, sodass bei einer Verschiebung von Null R(0,0) = 1
gilt.

Als Korrelationslinge Agor wird der Betrag der Verschiebung definiert, bei dem

R(AT; ||AT || = Akorr) = exp (—1) (13.8)

gilt. Da dieser Wert in Abhéngigkeit von der Richtung der Verschiebung bei unterschied-
lichen Léngen auftreten kann und nur eine Ubersicht iiber die Korrelationslinge unter der
Annahme von Isotropie gewtinscht wird, bietet es sich an, Autokorrelationen im gleichen
Distanzintervall zu mitteln und damit - dhnlich wie das omnidirektionale Variogramm
- auf eine richtungsunabhéingige Distanz zu reduzieren (Shevyrnogov und Vysotskaya

(2006)).

13.2 Zeitliche Autokorrelation

Das Feld T (r; j,tx) liegt fiir die diskreten Positionen r; ; auf einem gleichméfigen Git-
ter vor (¢ = {0,...,N—1}, j = {0,...,M — 1}) und wird fiir diskrete, dquidistante
Zeitpunkte ¢, k = {0, ..., K} beobachtet. Sowohl in der Zeit als auch im Raum kénnen
Beobachtungen fehlen. Das klimatologische Mittel T von T wird pixelweise als zeitlicher
Erwartungswert berechnet:

~

T(ri,j) = <T (”,j?t))t (13'9>

Fiir jede zeitliche Realisation des Feldes wird die Anomalie A (7 j,t;) zum klimatolo-
gischen Mittel gebildet:
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13 Theoretische Betrachtungen zur Autokorrelation

A(rig,ti) =T (rig, ty) — T (ri) (13.10)

Anomalien kénnen sowohl aus den Chlorophyllkonzentrationen oder den Logarithmen
der Konzentrationen berechnet werden.

Bei jedem Pixel 7;; wird nach allen existierenden Paaren von Anomaliewerten A (t)
und A (t + 7) mit jeweils festem zeitlichen Abstand 7 = {1,...,W}; W < K gesucht.
Gibt es fiir das Pixel r; ; und die zeitliche Distanz 7 eine Anzahl N (r; j, 7) von Paaren,
so berechnet sich die zeitliche Autokorrelation R (r; ;, ) als

K—r1
1
R(’I"i,j,’/') = m tzl A(T’i,j,t) . A(T’i,j,t—i-']—) (1311)

Die Korrelationszeit 74, als Mafs dafiir, bei welcher zeitlichen Distanz 7 noch positive
Korrelation vorliegt, wird nach vorheriger Skalierung auf R (r; j,7 = 0) = 1 durch

R(Ti,jkaorr) = eXP(—l) (1312)

definiert (Denman und Abbott (1988, 1994)).
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14 Raumliche oder zeitliche
Autokorrelation von Chlorophylldaten

Wie stark variieren die rdumlichen Strukturen und ab welcher Distanz sind die Chloro-
phyllkonzentrationen unkorreliert?

Wie verdndert sich die Korrelationsldnge (Def. 13.8) im Jahresgang, bzw. gibt es ei-
ne jahreszeitliche Abhéngigkeit der Korrelationslange? Das heifit, gibt es Zeitrdume mit
eher kleinrdumigen oder grofirdumigen Chlorophyllstrukturen und lassen sich diese un-
terscheiden?

Nach wie vielen Tagen haben sich auftretende Strukturen soweit verdndert, dass sie
nicht mehr korreliert sind?

Welche Zyklen im Sinne von wiederkehrenden Strukturen durchlduft die Nordsee auf
einer zeitlichen Skala von Monaten?

Diese Fragen sollen in nachfolgenden Experimenten mit dem Chlorophylldatensatz
anhand von Korrelationslange oder Korrelationszeit beantwortet werden. Die Tabelle 14.1
gibt Auskunft iiber die benutzten Datensétze, ihre Zeitrdume und Untersuchungsgebiete
in nachfolgenden Abschnitten. In jedem Fall werden die Anomalien bzw. die zentrierten
Felder explizit definiert, da zum Vergleich auch Chlorophylldaten des Standardprozessors
herangezogen werden.

Einleitend wird der Einfluss von Schétzwerten auf die Berechnung der Autokorrelation
getestet.

Autokorrelation | Auflésung Az bzw. At Datensatz Ziel
Methode Analysegebiet
raumlich Pixel Az =1.5 km, Datentage >95%, Korrelationsldnge
(vgl. Abs.13.1 und Gebiete 1-5 Jan. 2003 - Juli 2008 (GL 13.8) im
Abs. 14.1) Jahresgang
zeitlich At =1 Monat, MLH. Median Zyklen der Nordsee
(vgl. Abs. 13.2 Nordsee Monatsmittel
und Abs. 14.2) Jan. 2003 - Juli 2008
zeitlich At =1 Tag, alle Datentage, Korrelationszeit
(vgl. Abs. 13.2 und Gebiete 1-5 Jan. 2003 - Juli 2008 (Gl 13.12) fir
Abs. 14.3) Jahreszeiten

Tab. 14.1: Ubersicht von rdumlichen und zeitlichen Autokorrelationsuntersuchungen. In allen
Fillen wird das Chlorophyllprodukt des Regionalprozessors analysiert, bei der Zeitreihe von
Monatsmitteln zusétzlich das Standardprodukt algal 2.
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14 Ré&umliche oder zeitliche Autokorrelation von Chlorophylldaten

14.1 R3umliche Autokorrelation

Die Berechnung der rdumlichen Autokorrelation tiber die Fouriertransformation (geméfs
Abschnitt 13.1) verlangt vollstédndige, rechteckige Untersuchungsriume, ein Kriterium,
dass in den Gebieten 1-5 innerhalb des gesamten Zeitraumes nur 13 mal erfiillt wird.
Mit dem Ziel, eine Aussage liber die zeitliche Entwicklung der Korrelationsldnge in den
Gebieten treffen zu konnen, wird es daher unumgénglich sein, unvollstandige Datentage
mittels eines Schatzwertverfahrens zu vervollstéandigen. Welchen Einfluss der Anteil und
die Positionierung fehlender Datenpunkte auf die Autokorrelation hat, soll im Folgenden
kurz an einem Beispiel erlautert werden.
Die Chlorophylldaten des Regionalprozessors werden wie folgt bearbeitet:

e nicht erkannte Wolkenrdnder werden iiber die optische Dichte der Aerosole identi-
fiziert und aussortiert (vgl. Abschnitt 4.2.1).

e Datentage mit mehr als 95% Dateniiberdeckung im jeweiligen Gebiet werden fiir
die Untersuchung ausgewéahlt und fehlende Datenpunkte mittels Ordinary Kriging
geschéatzt.

e Fiir die Fouriertransformation werden die Logarithmen der Chlorophyllkonzentra-
tionen zentriert und in eine grofere, quadratische Umgebung eingeschrieben. Der
Ubergang zwischen Umgebung und zentrierten Daten wird zur Minderung der Un-
stetigkeit mit Cosinusflanken (Tukey-Fenster, Harris (1978)) gegléttet.

e Nachdem die zweidimensionale Autokorrelation R (i - Az, j - Ax) beziiglich R (0,0) =
1 skaliert worden ist, wird sie zu einer richtungsunabhéngigen Autokorrelation zu-
sammengefasst, d.h. iiber konstante Distanzintervalle gemittelt. Anhand dieser Ver-
laufe wird die Korrelationslange bestimmt.

14.1.1 Einfluss von Schatzwerten auf die raumliche Autokorrelation

Bis jetzt ist quantitativ untersucht worden, wie gut Schatzwerte im Mittel an die Original-
werte heranreichen (z.B. fiir das Kriging-Verfahren in Kapitel 9 und Kapitel 10 oder die
Dateninterpolationsmethode DINEOF in Kapitel 12), nicht jedoch, wie gut ihre rdum-
liche Struktur derjenigen des Originals entspricht. Es ist zu erwarten, dass durch die
glattenden Eigenschaften des Kriging sich die rdumliche Struktur insbesondere in klei-
nen Distanzbereichen verdndert.

Wie grof ist aber die Wirkung von Schétzwerten in Abhéngigkeit vom Grad und der
Struktur fehlender Datenpunkte durch Wolkenbedeckung auf die rdumliche Autokorre-
lation?

Als Beispiel dienen Daten vom 8. August 2003 in der zentralen Nordsee ostlich der
Doggerbank (Gebiet 3), die das Gebiet vollstandig tiberdecken (Abb. 14.1).

Mit Wolkenmasken, deren Bedeckungsgrade zwischen 5-50% liegen sowie stark kon-
zentrierte oder eher gleichverteilte Strukturen besitzen (Abb. 14.2; vgl. Abschnitt 10.1,
“Zufallsbewegung”), werden Datenpunkte entfernt. An ihrer Stelle werden Ordinary Kri-
ging Schétzwerte eingefiigt.
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Abb. 14.1: Die Chlorophyllkonzentration in pg/l vom 8. August 2003 dient als Vergleichsbasis
fiir die Verdnderung der rdumlichen Autokorrelation beim Ersetzen von Datenpunkten durch
Schéatzwerte.

Die Differenz zwischen der rdumlichen Autokorrelation der Originaldaten und des
durch Schitzwerte aufgefiillten Datensatzes ist geméft der Erwartung besonders grofs
bei kleinen Distanzen fiir die stark konzentrierten Wolkenformen (Abb. 14.3). Je stérker
die Haufung fehlender Datenpunkte, umso weniger bleibt in den Schétzwerten von der
urspringlichen Struktur erhalten. Wahrend die anndhernd gleichverteilte Wolkenmas-
ke fiir grofere Differenzen bei héherem Bedeckungsgrad sorgt, ist die Interpretation fiir
die gehauften Verteilungen nicht so einfach. Hier muss zusétzlich beriicksichtigt werden,
wie die Daten beschaffen sind, die durch die Wolkenmaske ausgeschlossen werden - eine
Information, die bei echten Wolken a priori nicht zuginglich ist. Von diesem zugrunde
liegenden Grad von Strukturiertheit hdngt ab, wie gut die Schitzwerte tatséchlich die
Originale représentieren konnen: werden stark variable Gebiete durch die Maske ausge-
schlossen, so konnen die Schéatzwerte die Struktur nur ungeniigend wiedergeben und die
rekonstruierte rdumliche Autokorrelation unterscheidet sich erheblich vom Original. Wer-
den dagegen relativ homogene Gebiete ausgeschlossen, so sind die Schiatzwerte eine gute
Représentation der Originalwerte und die Differenz der rdumlichen Autokorrelation fallt
geringer aus. Diese Uberlegung kann erkliren, warum die groften Differenzen im Falle
konzentrierter Strukturen nicht direkt vom Bedeckungsgrad abhéngen (vgl. Abb. 14.3b).

Insgesamt sind die Abweichungen der Korrelation durch die Einfiihrung von Schétz-
werten aber so gering (Abb. 14.4a), dass sie selbst bei einem Anteil von 50% Schéitzwerten
unabhéngig von der Haufung kaum von der Autokorrelation des vollstédndigen Originals
zu unterscheiden ist. In diesem Beispiel betragt die Abweichung maximal 1.5%.

In weiteren Versuchen (Gebiet 1: 13. Juli 2003, 10. Mai 2006, 16. Juli 2006, 21. September 2006,
7. Mai 2008; Gebiet 3: 15. Juli 2003, 8. August 2003, 8. August 2004, 26. Juli 2006, 21. September 2006,
22. April 2008, 7. Mai 2008, 10. Mai 2008) betrégt sie maximal 5% im stark konzentrierten
Fall (Abb. 14.4¢). Fiir einen Bedeckungsgrad von nur 5% betrigt die maximale prozen-
tuale Abweichung nur 0.2% - unabhéngig von der Haufung - und ist daher gut mit dem
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Abb. 14.2: Tatséchlicher Fehler in pg/l zwischen Rekonstruktion der Chlorophyllkonzentra-
tionen mittels Ordinary Kriging (mit Wolkenmasken Zufallsbewegung der Ballungsstirken
a = 2,4 und Bedeckungsgraden zwischen 5-50%) und den Originalwerten (Abb. 14.1).
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Abb. 14.3: Differenz der raumlichen (richtungsunabhingigen) Autokorrelation der vervollstin-
digten Datensétze zu der des Originals fiir verschiedene Anteile der Schiatzwerte bezogen auf
die Gesamtzahl von Datenpunkten iiber Wasser. Die Rekonstruktionen werden an Stelle von
Zufallsbewegungs-Strukturen mit einer Ballungsstirke @ = 2,4 und Bedeckungsgraden zwi-

schen 5-50% eingefiigt (vgl. Abb. 14.2).

Original gleichzusetzen.

14.1.2 Bestimmung von Korrelationslangen

Aus den Datentagen des Regionalprozessors zwischen dem 3. Januar 2003 und dem 8. Ju-
li 2008 werden diejenigen ausgewihlt, die in den fiinf Gebieten jeweils eine Uberdeckung
grofer als 95% aufweisen (vgl. Tabelle 14.2).

Anzahl Frihjahr Sommer Herbst
Gebiet 1. Februar - 15. Mai- 15. August -

gesamt 14. Mai 14. August 14. November
Doggerbank (1) 29 10(102214) 16 (40334 2) 3(002100)
Engl. Kanal (2) 61 26 (402578) 30(627933) 5(102110)
Zentr. Nordsee (3) 48 22 (413158) 17(333422) 9(113400)
Deutsche Bucht (4) 83 31(5043811) | 38(584957) | 14(214520)
Dénische Kiiste (5) 69 24 (125376) 40 (575154 4) 5(002300)

Tab. 14.2: Anzahl der Datentage fiir die Gebiete 1-5 fiir die Jahreszeiten Friihjahr, Sommer und
Herbst mit mehr als 95% Uberdeckung. In Klammern findet sich die Anzahl von Beispielen

nach Jahren aufgeschliisselt, jeweils von 2003 bis 2008.

Geméf der Untersuchung des Einflusses von Schéitzwerten (vgl. Abschnitt 14.1.1) ist
hier immer mit gegeniiber dem Original vernachlédssigbaren Abweichungen der Autokor-
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Abb. 14.4: Autokorrelation der Chlorophyllverteilung vom 8. August 2003 bzw. der mit Schétz-
werten vervollstdndigten Datensétze. Die Rekonstruktionen werden anstelle von Datenpunkten
in der Struktur der Zufallsbewegung mit einer Ballungsstirke o« = 2,4 und verschiedenen Be-
deckungsgraden eingefiigt (vgl. Abb. 14.2).
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Abb. 14.5: Korrelationsldngen im Jahres- Abb. 14.6: Jahresgang der Korrelations-
gang fiir die Gebiete 1-5 (farbcodiert: 1: lange jeweils fiir die Jahre 2003 bis 2008 in
schwarz, 2: rot, 3: griin, 4: blau , 5: cyan) der Deutschen Bucht (Gebiet 4). Datensatz
ohne Beriicksichtigung des Beobachtungs- aus >60% Uberdeckung.
jahres.

relation zu rechnen.

Nachdem die fehlenden Datenpunkte mittels Ordinary Kriging gefiillt und die zwei-
dimensionale rdumliche Autokorrelation auf eine richtungsunabhéngige eindimensionale
reduziert wurde, kann die (mittlere) Korrelationsldnge bestimmt werden.

Um ihre zeitliche Entwicklung zu verdeutlichen, werden die Korrelationslangen als
Funktion der Zeit (in Tagen) mittels einer stark gliattenden lokalen Regression (Cleveland
und Devlin (1988)) angepasst.

14.1.3 Diskussion

Fiir die einzelnen Gebiete werden fiir jeden Datentag, der ausreichende Uberdeckung
besitzt, die Korrelationslangen bestimmt. Aus den einzelnen zeitlichen Ergebnissen lasst
sich der Verlauf der Korrelationslénge als Funktion der Zeit mit einer zeitlichen Auflo-
sung von Tagen ableiten (Abb. 14.5). Hier bleibt unberiicksichtigt, in welchem Jahr die
Beobachtung gemacht worden ist. Finzig der Anzahl von Tagen nach Beginn des Jahres
wird Rechnung getragen. Auf eine Beriicksichtigung der interannualen Variabilitdt wird
in diesem Fall verzichtet.

Bis auf die Region des Englischen Kanals (Gebiet 2) zeigen die Gebiete einen deutlich
strukturierten Jahresgang: die Doggerbank, die zentrale Nordsee und die Bereiche vor
der Dénischen Kiiste (Gebiete 1, 3, 5) zeichnen sich durch geringere Korrelationslangen
im Friihjahr und einem Anstieg zum Sommer aus.

e Im Bereich der Doggerbank (Gebiet 1) steigt die Korrelationsldnge von 17 km im
Frithjahr kontinuierlich bis auf 26 km zum Ende des Sommers an. Da fiir den Herbst
nicht ausreichend Daten zur Verfiigung stehen, ldsst sich ein erneutes Abfallen der
Korrelationslange nicht belegen. Dieses Ergebnis deckt sich mit der Dynamik der
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Region, in der kleinrdumig stark strukturierte Verteilungen von Chlorophyllkon-
zentrationen im Friithjahr (Friithjahrsbliiten) von wesentlich strukturdrmeren in den
Sommermonaten abgelést werden.

Die Region im Englischen Kanal (Gebiet 2) zeichnet sich durch eine anndhernd
gleich bleibende Korrelationsldnge von 15 km aus. Hier pragt sich kein saisonales
Signal aus, die auftretenden kleinrdumigen Strukturen sind im gesamten Jahres-
verlauf zu finden.

In der zentralen Nordsee ostlich der Doggerbank (Gebiet 3) herrscht im Friithjahr
noch Korrelation bei einer Lénge von 25 km (der Punkt bei Tag 56, dem 25. Februar
2003, ist ein Ausreifer), steigt etwa ab Tag 100 (10. April) den gesamten Sommer
hindurch an, bis sie am Anfang der Herbstes (Tag 245, 2. September) ihr Maximum
bei 38 km findet. Danach nimmt sie deutlich wieder ab. Dies ist insgesamt die Regi-
on mit den grofiten Korrelationslangen, was fiir iiberwiegend grofée Strukturen bzw.
Strukturarmut im kleinskaligen Bereich spricht. Fiir diese Region in der zentralen
Nordsee mit sommerlicher Schichtung und Chlorophyllminimum erscheint diese In-
terpretation durchaus sinnvoll. Gleichzeitig ist das Gebiet 3 schon per Definition
das grofkte der Untersuchungsgebiete und erlaubt die grofsten Verschiebungen.

Die Deutsche Bucht (Gebiet 4) présentiert einen uneinheitlichen Gang der Kor-
relationsldnge: das Friihjahr beginnt mit einem leichten Abfall und geht in den
Sommer mit einem leichten Anstieg zum (lokalen) Maximum von 20 km {iber, be-
vor die Werte noch im Sommer auf etwa 17 km fallen und dort verbleiben. Die
geringe Strukturiertheit des mittleren Verlaufes liegt in der interannualen Variabi-
litdt begriindet. Um die Unterschiede in den Jahresgéngen zu verdeutlichen, wird
der Datensatz fiir dieses Gebiet auf alle Datentage mit mehr als 60% Uberdeckung
erweitert (Abb. 14.6). Nicht alle Jahresginge folgen einem #dhnlichen Muster. Ob
damit direkt auf starke interannuale Variabilitidt geschlossen werden darf, ist durch
die ungleichmifige zeitliche Uberdeckung nicht gesichert.

Die Korrelationslinge der Chlorophyllverteilungen, die vor der Dénischen Kiiste
(Gebiet 5) beobachtet wird, steigt von ihrem Minimum im Frithjahr von etwa 20 km
(Tag 90, 31. Mérz) zu einem Maximum im Sommer von 28 km (Tag 190, 9. Ju-
li) an. Auch hier ist im Sommer mit geringer Strukturierung respektive groferer
Einheitlichkeit der Chlorophyllverteilung zu rechnen.

14.2 Zeitliche Autokorrelation der Chlorophyllmonatsmittel

Fiir den Zeitraum von Januar 2003 bis Juli 2008 werden jeweils die Monatsmittel (als
Mediane grofter Wahrscheinlichkeit, MLH-Median, vgl. Abschnitt 7.2) der Chlorophyll-
konzentration im Bereich der Nordsee ermittelt. Als Chlorophyllprodukte werden sowohl
die des Regionalprozessors auch auch des Standardprozessors jeweils auf dem Standard-
gitter zusammengefasst. Zum Zeitpunkt der Berechnung der Monatsmittelwerte existie-
ren beide Wolkenrandfilter (vgl. Abschnitt 4.2.1 bzw. Abschnitt 4.2.2) noch nicht, sodass
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Wolkenrander nur {iber einen ungenaueren, statistischen Filter aufgefunden werden. Aus
Zeitgrinden, und da die einzelnen Monatsmittel hinreichend Artefakt frei erscheinen,
wird die Berechnung nicht wiederholt. Uber den gesamten Zeitraum wird jeweils das
klimatologische Mittel (ebenfalls als MLH-Median) berechnet.

Um hochfrequentes Bildrauschen (z.B. durch nicht entdeckte Wolkenrénder) zu mini-
mieren, wird jedes Monatsmittel mit einem 3 x3-Pixel Median-Filter (vgl. Abschnitt 4.1.2)
im logarithmischen geglattet.

Drei Definitionen fiir die Anomalien (Gl. 13.10) bilden die Basis fiir die folgende Un-
tersuchung:

® Al conc = chl conc — chl conc: Differenz der Chlorophyllkonzentration eines
Monatsmittels und des klimatologischen Mittels iiber den Gesamtzeitraum fiir das
Produkt des Regionalprozessors. Diese Bearbeitung des Datensatzes beriicksichtigt
insbesondere die hohen Chlorophyllkonzentrationswerte.

® Alog(chl conc) = 108 (chl conc) — log (chl_conc): Differenz der Logarithmen der
Chlorophyllkonzentration eines Monatsmittels und des klimatologischen Mittels
iiber den Gesamtzeitraum fiir das Produkt des Regionalprozessors. Bei dieser Kon-
stellation werden geringe Konzentrationen stéarker betont.

o Augal 2 = algal_2—algal _2: Differenz der Chlorophyllkonzentration eines Monats-
mittels und des klimatologischen Mittels iiber den Gesamtzeitraum fiir das Produkt
des Standardprozessors.

Aus diesen Anomalien wird die zeitliche Autokorrelation nach Gl. 13.11 ermittelt.
Nachdem ein Sigma-Filter (vgl. Abschnitt 4.1.1) auf die Autokorrelation R (7) mit
7 € {0,1,...,24} Monaten angewendet worden ist, werden diese pixelweisen zeitlichen
Serien durch R (r;;, 7 = 0) skaliert.
Diese Karten R(r; j,7) sind Grundlage fiir die individuellen Auswertungen.

14.2.1 Nordsee

Die Korrelation R (7) unterscheidet sich qualitativ und quantitativ fiir die Anomalien
der verschiedenen Datensiitze (Abb. 14.71):

e Basierend auf chl conc folgt das Mittel von R iiber alle Pixel zu einer festen Zeit-
differenz 7 hauptséchlich dem Jahresgang. Die Korrelation ist fiir 7 = 12, 24 Monate
maximal und positiv, wahrend sie fiir weite Zeitdifferenzbereiche fast konstant Null
betragt. Die Standardabweichung ist im Vergleich zu den beiden anderen Daten-
satzen (log(chl_conc) und algal 2) am geringsten.

e Fir log(chl_conc) deutet sich eine andere Abhéngigkeit an: weiterhin ist der Jah-
resgang mit Maxima der Korrelation bei 7 = 12,24 Monaten dominierend (und
am stirksten ausgepréigt fiir die verschiedenen Chlorophyllmafe), jedoch sind die
Zeitbereiche zwischen den Maxima anti- bzw. unkorreliert. Gleichzeitig gibt es erste

'Es fehlt jeweils der Punkt R (7 = 0) = 1.
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Abb. 14.7: Mittel (durchgezogene Linie) und Standardabweichung (gestrichtelte Linie als In-
tervall um das Mittel) der zeitlichen Autokorrelation iiber die ganze Nordsee als Funktion der
Zeitdifferenz 7 fiir die Chlorophyllkonzentration geméf Regional- bzw. Standardprozessor.

Anzeichen fiir eine halbjahrliche Struktur. Das Intervall der Standardabweichung
ist relativ eng, insbesondere um die Maxima.

e Fiir algal 2 besitzt die Korrelation einen deutlichen Halbjahresgang. Allerdings
ist hier auch die Standardabweichung am gréfsten und gerade in den Bereichen des
Maximums bei 7 = 6,18 Monaten wird das Intervall moglicher Korrelationswerte
sehr grof.

Da fiir jedes Pixel innerhalb der Nordsee eine solche Abhéngigkeit der Korrelation
zugénglich ist, werden Periodizitdtsuntersuchungen durchgefiihrt und die vorherrschende
Periodendauer als Karte der Nordsee zusammengetragen. Dazu wird die Auflésung der
Karte reduziert, 5 x 5 Pixel des Standardgitters ergeben nun ein neues Pixel.

Die Nordsee lésst sich grob in Gebiete mit jahrlichem bzw. halbjéhrlichem Zyklus
unterteilen (Abb. 14.8). Dabei ist “Zyklus” nicht direkt gleichbedeutend mit “Chloro-
phyllkonzentrationsgang”. Schlieflich wird ein in zeitlichem Abstand wiederkehrender
niedriger Chlorophyllwerte genauso zu einer positiven Korrelation fithren wie ein hoher.

Wiederum gibt es grofse Unterschiede zwischen den drei Chlorophylldatensitzen:

e Fiir algal 2 zeigt die Karte der vorherrschenden Periodendauer (Abb. 14.8a) ei-
nige stark ausgepréagte Bereiche: aus den weiten Bereichen eines halbjahrlichen
Zyklus sticht der Raum iiber der Doggerbank mit jahrlichem Zyklus (11-13+ Mo-
nate) hervor. Er fillt (bis auf den Ostteil) erstaunlich gut mit der ICES-Region 7b
zusammen.

e Die Struktur der vorherrschenden Periodendauer ist fiir die logarithmierte Konzen-
tration des Chlorophyllproduktes des Regionalprozessors, log(chl_conc) in wesent-
lichen Teilen sehr verschieden (Abb. 14.8b).
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(a) Standardprozessor algal 2  (b) Regionalprozessor  (c) Regionalprozessor chl_conc
log(chl_conc)

| Smm——

3 6 8 2 1 Monate

Abb. 14.8: Karte mit vorherrschender Periodendauer (in Monaten) der pixelweisen zeitlichen
Autokorrelation

e Der wichtigste Unterschied zwischen den maximal korrelierten Perioden aus chl_ conc
oder log(chl_conc) fiir den vom Jahresgang gepragten Teil liegt in der siidlichen
und 6stlichen Nordsee. Wahrend die logarithmierte Konzentration eine Periode von
13 Monaten nahe legt, sind es im unlogarithmierten Fall 12 Monate (Abb. 14.8c).

14.2.2 ICES-Regionen in der Nordsee

Innerhalb der ICES-Regionen (vgl. Abb. 2.2) wird die Korrelation R(7) fiir jede zeitliche
Verschiebung 7 gemittelt und auf die vorherrschende Periodendauer zeitlicher Korrelation
untersucht.

Wie es die Karten (Abb. 14.8) nahe legen, unterscheidet sich die Korrelation als Funk-
tion der zeitlichen Verschiebung sowohl nach Gebiet als auch nach Chlorophyllprodukt.

In der nérdlichen Nordsee (Region 1) herrschen fiir alle Chlorophyllprodukte sechsmo-
natige Zyklen vor (Abb. 14.9a). Qualitativ besteht jedoch trotz der gleichen (mittleren)
Hauptperiode ein grofer Unterschied zwischen den Produkten: wihrend fiir chl_conc
(schwarze Linie) der Verlauf zwischen relativen Maxima bei 7 = 6,12, 18,24 Monaten
mit positiven Korrelationswerten und unkorrelierten Bereichen (R ~ 0) abwechselt, tritt
positive Korrelation fiir log(chl_conc) (griine Linie) nur als Jahressignal auf. Zu halb-
jahrlichen Distanzen ist das Signal dagegen unkorreliert (R(7 = 6,18) ~ 0), wihrend das
Signal sonst eher antikorreliert erscheint. Fiir algal 2 wechselt das Signal zwischen anti-
und positiv korreliert.
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Abb. 14.9: Mittlere Autokorrelation R (7) fiir jeweils eine Modellregion (ICES, ERSEM, vgl.
Abb. 2.2). Verschiedene Anomalien sind farblich gekennzeichnet: basierend auf chi conc:
schwarz, algal_2: rot, log chl_conc: griin (vgl. Abb. 14.7). Gestrichelte Linien stehen jeweils
flir das Intervall der Standardabweichung um den Mittelwert.

In der zentralen Nordsee (Region 7a) verhalten sich die Signale sehr dhnlich zu Re-
gion 1 (Abb. 14.9b). Der Verlauf von chi conc ist jedoch wesentlich néher an einem
ganzjahrlichen Zyklus, ebenso die Korrelation von log(chl_conc), bei der die Amplituden
des Ganzjahressignals stiarker ausfallen als zuvor.

Ganz im Zeichen von jéhrlichen Zyklen steht die Doggerbank-Region (7b, Abb. 14.9¢).
Whiéhrend das Signal von chl conc aber zwischen den Maxima positiver Korrelation und
Unkorreliertheit pendelt, zeigen log(chl conc) und algal 2 antikorreliertes Verhalten.

Die stark variable Deutsche Bucht (Region 5a, Abb. 14.9d) besitzt gegeniiber den ande-
ren Gebieten eine nur schwach ausgeprégte zeitliche Korrelation. Das Jahressignal ist nur
in den Produkten log(chl_conc) und chl_ conc sichtbar, im algal 2 erscheint das Signal
durchgéngig als unkorreliert. Das Jahressignal in den Produkten des Regionalprozessors
kann hier lediglich aus dem systematischen Fehler stammen, wie er in den Jahresgéngen
der Chlorophyllkonzentration (Abb. 5.4) zutage tritt.
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14.2.3 Kleinere Gebiete in der Nordsee

Die mittlere Korrelation soll in den kleineren Gebieten (vgl. ihre Definition und Lage
in Abb. 2.4) zur Vervollstdndigung der Untersuchung des Nordseegebietes betrachtet
werden.

Die Signale im Bereich der Doggerbank (Gebiet 1) &hneln denjenigen aus der groferen
Region 7b (Abb. 14.10a). Ein auffilliger Unterschied zeigt sich im algal 2-Signal, das
jeweils zu 7 = 7 — 8,20 Monaten, d.h. etwa ein bis zwei Monate nach dem halben Jahr
das Minimum in der Korrelation erreicht und dann vergleichsweise stark antikorreliertes
Verhalten nahe legt.

In der Region des Englischen Kanals (Gebiet 2) zeigen die Produkte des Regionalpro-
zessors einen erkennbaren Jahresgang (Abb. 14.10b, vgl. zuvor Region 5a, Abb. 14.9d),
fiir das Standardprodukt algal 2 liegt erst nach zwei Jahren wieder deutbare positive
Korrelation vor.

In der zentralen Nordsee (Gebiet 3) dominiert das Jahressignal die Produkte des Regio-
nalprozessors, wahrend das algal _2-Signal hochfrequentere Anteile besitzt (Abb. 14.10c).

Wie zuvor beschrieben (vgl. Region 5a) zeigt das algal  2-Signal hauptséchlich unkor-
reliertes Verhalten in der Deutschen Bucht (Gebiet 4) (Abb. 14.10d), wihrend in den
chl_conc-Produkten ein Jahressignal erkennbar bleibt. Auffallig ist - &hnlich wie im Be-
reich der Doggerbank (Gebiet 1) - ein Minimum der Korrelation nach 7 = 8,20 Monaten.

Das Areal vor der dénischen Kiiste (Gebiet 5) wird geprégt von mehr oder minder stark
ausgepragten Jahresgingen (Abb. 14.10e), wobei insbesondere das Signal von algal 2
uneinheitlicher erscheint - dies diirfte wiederum ein Einfluss des systematischen Fehlers
im Regionalprozessor sein.

14.3 Zeitliche Autokorrelation der Chlorophylldatentage

Fiir 1324 Datentage zwischen dem 3. Januar 2003 und dem 8. Juli 2008 (siche Uber-
deckungsstatistik Abb. 14.11) liegen Chlorophyllwerte des Regionalprozessors vor. Fiir
die fiinf zuvor definierten Gebiete (Abschnitt 2.2.3) werden jeweils alle Daten zusam-
mengestellt, wenn sie mehr als 5% Uberdeckung der Region gewihrleisten, um so die
Aussortierung von nicht erkannten Wolkenpixel zu erméglichen (vgl. Abschnitt 4.2.1).

Die beobachtbare Dynamik in den Karten der Chlorophyllkonzentration legt nahe,
dass es bei einer zeitlichen Auflosung von Tagen im Gegensatz zu den Monatsmitteln
nicht sinnvoll ist, eine Bestimmung der Autokorrelation mit Verschiebung 7 iiber den
gesamten Zeitraum vorzunehmen. Innerhalb jedes Gebietes wird die Untersuchung daher
auf jeweils eine Jahreszeit (vgl. Definition des Phytoplanktonjahres, Abschnitt 3.4) iiber
alle beteiligten Jahre beschréankt. Aus Tabelle 14.3 entnehme man die Anzahl einfliefsen-
der Datentage. Der Winter wird aufgrund mangelnder Uberdeckung nicht betrachtet.
Im Gegensatz zur rdumlichen Autokorrelation wird hier ausschliefslich mit Originalpixel
gearbeitet und keinerlei Schitzwerttechnik angewendet.

Die pixelweise zu analysierenden Anomalien A (7; ;,t) sind hier durch die logarithmierte
Chlorophyllkonzentration T' (75 j, t) mit ¢t € {Friihjahr, Sommer, Herbst} und das jeweilige
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Abb. 14.10: Mittlere Autokorrelation R (7) fiir jeweils ein Gebiet. Verschiedene Anomalien.
Gestrichelte Linien stehen jeweils fiir das Intervall der Standardabweichung um den Mittelwert.

klimatologische Mittel als Logarithmus des MLH-Medians der Chlorophyllkonzentration
Tanreszeit (Tz',j) gegeben.

Um die Korrelation R (r; j, 7) skalieren zu kénnen, wird die maximale Korrelation fiir
7 = 0 ermittelt und diese im Weiteren auf R (r;;,7 =0) = 1 gesetzt. Alle iibrigen
Autokorrelationswerte werden geméf Gl. 13.11 fiir 7 € {1,...,45} [T'age] berechnet und
anschlieffend skaliert.

Eine Mittelung iiber alle Pixel in der jeweiligen Region ergibt somit typische Verldufe
der Korrelation in Abhéngigkeit von der zeitlichen Distanz 7 in Tagen pro Gebiet und
Jahreszeit.

Zur Bestimmung der Korrelationszeit wird jeweils der Verlauf R (7) mit lokaler Re-
gression angepasst (Abb. 14.12, rote Linie). Inwiefern die so bestimmte Zeit zu einer
sinnvollen Interpretation bei dem derzeitigen Datensatz fithren kann, bleibt durch die
starken Artefakte aus dem systematischen Fehler fraglich (vgl. Abschnitt 5.5).

Waihrend im Friithjahr iiber der Doggerbank (Gebiet 1) ausgeprégte Strukturen zu fin-
den sind, die dafiir verantwortlich sind, dass das 3-Tage-Signal nicht stark hervortritt,
wird im Sommer mit seinen annéhernd zeitlich konstanten, homogenen Chlorophyllver-
teilungen dieses Signal deutlich sichtbar (Sommerminimum bei Schichtung). Hier 16st die
Autokorrelation fast ausschlieflich den systematischen Versatz des Chlorophyllproduk-
tes auf, der sich in der extremen Streuung in R (7) niederschlagt. Fiir 7 = 3 Tage wird
die Korrelation wie durch die Frequenzanalyse zu erwarten maximal (vgl. Abb. 5.18),
da dies eine zeitliche Differenz ist, bei der sich die Beobachtungsgeometrie aus Satelli-
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Abb. 14.11: Uberdeckungsstatistik als Uberdeckungsgrad pro Tag fiir die Gebiete aufgeschliis-
selt nach Jahren 2003 bis 2008 ausgehend von Daten des Regionalprozessors nach der Ent-
fernung von Wolkenrédndern (tau_550-Filter, Abschnitt 4.2.1). Die Balkenldnge zwischen zwei
aufeinander folgenden Jahren entspricht gerade 100% Dateniiberdeckung.

178



14 Ré&umliche oder zeitliche Autokorrelation von Chlorophylldaten

Friihjahr Sommer Herbst
E _.0"0**- ° : :
| Tovg-2 !
% _____ D‘Esouﬂ:nﬂ.nr_pa___
@ e L o
= =]
[ ]
5| - '
)
g |24 ;
a T T f
o} 5 10
T [Tage]
- T
c _\ﬂ'ang‘
G = e - Sl IOy Cpuaeps
X o | oo
O I
oo™ | ‘
8 L
o 9 - ]
% ] T T T
0 5 10
L
© [Tage]
2 4 i
5 g, !
L e R T
o,
5 |gd----- |_dMea08e9 0 |
ZO‘D I
[45) — ]
. ]
g 2 | i
b= T T T
& o 5 10
© [Tage]
.‘3 == ]
i a0
5 =
g | Tleaai e
@ 1 . !’f’? C80gy,
[45] ]
= <t _ I
2 I
2 Q | \
g i T T
O 0 5 10
© [Tage]
2 - I
o) \B‘\E“ | [+ I ]
et | S o L]
17 .. P— T-"reaQl09_ o a _¢ i =1 00 o R
= = = 8%0es o7, o | 9o o b el = By S o'y -vo-a‘-n-l.,. -
X =1 SR SRR - [ TG et 2 -0 g (G e 5
[45] | I I
W = | - [ — i
8 o | o I o I
= - i T [ = 3 i
= T T T T il T T T umll T T T T
O o] 5 10 15 20 o] 5 10 15 20 o] 5 10 15 20
< [Tage] < [Tage] < [Tage]

Abb. 14.12: Korrelation R in Abhéngigkeit von =zeitlicher Distanz 7 fiir Chlorophyll-
konzentrationen des Regionalprozessors in verschiedenen Gebieten und Jahreszeiten mit zeit-
licher Auflésung von At =1 Tag.
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Gebiet Frihjahr Sommer Herbst
1. Februar - 15. Mai - 15. August -
14. Mai 14. August 14. November
Doggerbank (1) 178 195 141
(27,21,14,31,37,48) (34,42,26,33,40,20) (35,17,26,34,29,0)
Engl. Kanal (2) 142 173 138
(24,19,12,19,29,39) (28,32,27,32,35,19) (31,13,27,36,31,0)
Zentr. Nordsee (3) 197 254 164
(23,25,21,35,40,53) (38,54,41,44,44,33) (39,20,37,34,34,0)
Deutsche Bucht (4) 185 225 151
(17,26,18,34,45,45) (37,41,38,40,37,32) (36,15,37,33,30,0)
Dénische Kiiste (5) 192 240 156
(16,30,25,35,39,47) (34,47,41,39,43,36) (33,16,39,35,33,0)

Tab. 14.3: Anzahl der Datentage fiir die Gebiete 1-5 in den Jahreszeiten Friithjahr, Sommer
und Herbst mit mehr als 5% Dateniiberdeckung. In Klammern findet sich die Anzahl von
Datentagen nach Jahren aufgeschliisselt, jeweils von 2003 nach 2008.

tenposition und Sonnenstand am meisten dhnelt und bei angenommener Konstanz der
tatséchlichen Chlorophyllkonzentration auch das abgeleitete Chlorophyllprodukt dhnli-
che Absolutwerte aufweist. Die Korrelationen der iibrigen Gebiete (mit Ausnahme der
Deutschen Bucht, Gebiet 4) streuen im Sommer am stérksten - mit hohen Korrelations-
werten fir 7 = 3, 6,10, 13,16, 19 Tage. Das sind die zeitlichen Differenzen, bei denen im
Mittel die geringste Differenz zwischen Beobachtungswinkeln auftritt.

Das etwa dreitégige Signal ist als Artefakt ist auch zu den iibrigen Jahreszeiten zu
erkennen, im Friihjahr ist es am geringsten ausgeprégt. Zu dieser Jahreszeit sind die auf-
tretenden Chlorophyllstrukturen und ihre Dynamik starker als der systematische Versatz.
Diese Aussage gilt auch fiir die Deutsche Bucht, deren zeitlich stark variable Chlorophyll-
verteilungen im Jahr durchgehend fiir ein stéarkeres Signal als der systematische dreitagige
Versatz sorgen.

Die Korrelationszeit ist fiir jedes Gebiet im Frithjahr maximal, variiert aber stark
zwischen den Gebieten (Abb. 14.12). Wahrend die Chlorophyllkonzentrationen tiber der
westlichen Doggerbank (Gebiet 1) 10.5 Tage korreliert sind, verkiirzt sich diese Zeit im
Englischen Kanal (Gebiet 2) auf 5.4 Tage.

Fiir die ostliche zentrale Nordsee, die Deutsche Bucht und den Bereich vor der déni-
schen Kiiste (Gebiete 3, 4, 5) nimmt die Korrelationszeit mit der Jahreszeit ab. Da
sich in der Zentralen Nordsee und vor Dénemark (Gebiet 3 und 5) im Sommer und
Herbst aber deutliche Einfliisse des Artefaktes durch Beobachtungswinkel zeigen, sollte
die Interpretation auf die Deutsche Bucht (Gebiet 4) beschrankt bleiben. Dort scheint
die Stabilitdt der Strukturen mit der Jahreszeit abzunehmen.
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Zusammenfassung

Die zeitliche Autokorrelation von monatlichen Chlorophyllkonzentrationskarten bot sich
an, um die Nordseeregion (pixelweise) auf ganz- oder halbjahrlichen Zyklen zu untersu-
chen. Ganzjahrliche Zyklen treten z.B. im Bereich der Doggerbank auf, wo die wieder-
kehrende Friihjahrsbliite dominiert. Weite Teile der zentralen und noérdlichen Nordsee
sowie der Kiistenregionen folgen einem halbjdhrlichen Gang. Eine Ausnahme bildet die
Deutsche Bucht, wo ganzjahrige Zyklen ausgeprégter sind, aber auch kiirzere Abfolgen
dominieren kénnen. Durch den Einfluss des systematischen Fehlers sind die jahrlichen Zy-
klen mit Vorsicht zu interpretieren, da sie lediglich aus den erh6hten Werten im Winter
entstanden sein kénnen.

Anhand von kleinrdumigen Beispielen konnte gezeigt werden, dass die rein rdumliche
Autokorrelation die Strukturen quantifizieren kann. Da sie nur aus den Daten einer Sze-
ne berechnet wird, ist sie weitest gehend vom systematischen Fehler unbeeinflusst. Die
Korrelationsldnge als Funktion der Zeit kann ein sinnvolles Maf fiir die Dynamik der
Strukturen in den gewadhlten Untersuchungsgebieten darstellen. Sie kommt als ein quan-
titatives Ma® fiir die Fleckenhaftigkeit (engl. patchiness) in Frage, die in 6kologischen
Untersuchungen vielfach diskutiert wird (vgl. ). Letztlich kann die Korrelationslange je-
doch nur ein erster Schritt sein: um 6kologische Fragestelllungen nach der Ursache der
auftretenden Strukturen zu beantworten, ist es unumganglich, die Daten auf verschiede-
nen Skalen zu betrachten und zu interpretieren. Mafsgebliche Einfliisse konnen sowohl aus
kleinskaligen Prozessen stammen als auch von grofskaligen Beschriankungen {iberlagert
werden (Levin (1992)). Gleichzeitig konnen die beobachteten Strukturen nicht primér
auf biologische Aktivitdt sondern auf rein physikalische (Transport-) Prozesse zuriickzu-
fithren sein. Bei der Beobachtung von ozeanischen Stréomungen wird daher in Gebieten
mit geringen Gradienten in der Oberflichentemperatur auf die Chlorophyllkonzentration
zurtickgegriffen (Gower u.a. (1980)).

Im Bereich der Doggerbank ist die Chlorophyllverteilung besonders heterogen zu Be-
ginn der Friihjahrsbliite, wihrend zum Sommer die Heterogenitit ab- und die Korrela-
tionsldnge zunimmt. Der Jahresgang der spezifischen Strukturen l&uft in allen Jahren
gleich ab. Dies gilt auch fiir die Zentrale Nordsee. In den von thermaler Schichtung im
Sommer beeinflussten Gebieten folgen die Strukturen mit geringer interannualer Varianz
aufeinander.

Das Gebiet vor der Dénischen Kiiste befindet sich in der Randregion zur Norwegischen
Rinne und wird immer wieder von deren Wassermasse beeinflusst. Dadurch kénnen in
kurzen zeitlichen Intervallen starke Fronten auftreten oder verschwinden. Ohne Beriick-
sichtigung der Stromungsverhéltnisse ist die Korrelationslange fiir dieses Gebiet nicht zu
interpretieren.

Fiir die stark heterogene Chlorophyllverteilung der Deutschen Bucht reicht dieses ein-
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fache Verfahren ebenfalls nicht aus, um die Dynamik der Strukturen zu analysieren.
Ein multivariater Ansatz zur Interpretation steht noch aus (basierend auf Seuront und
Lagadeuc (1998)).

Die Methode gibt keine Auskunft dariiber, auf welchem Konzentrationsniveau die ho-
mogenen Verteilungen zu finden sind, d.h. ob die Homogenitét z.B. durch das Sommer-
minimum oder ein rdumlich ausgedehnte Planktonbliite zustande kommt.

Die Dekorrelationszeit wird sich erst nach Bereinigung des systematischen Fehlers in-
terpretieren lassen.
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15 Zusammenfassung und Ausblick

15.1 Zusammenfassung

Anhand von Satellitendaten habe ich innerhalb dieser Arbeit den rdumlich-zeitliche Ver-
lauf der Phytoplanktonverteilung in der Nordsee analysiert. Es war meine Zielsetzung,
quantitative Mafe zur Beschreibung der Strukturen und Dynamik zu verwenden. Dazu
war es notwendig, schrittweise die methodische Grundlage fiir eine solche Analyse zu
schaffen und die Daten entsprechend zu bearbeiten:

1. Die Daten sind beziiglich zufallsverteilter und systematischer Fehler analysiert wor-
den.

2. Ich habe verschiedene geostatistische Verfahren getestet, um, z.B. aufgrund von
Wolken, fehlende Datenpunkte moglichst exakt abschétzen zu kénnen. Viele Ana-
lyseverfahren bendétigen vollstiandige Datensétze.

3. Die Daten wurden hinsichtlich der zeitlich-rdumlichen Entwicklung analysiert und
ausgewertet bzw. die Anwendbarkeit der Methoden trotz des systematischen Fehlers
oder der eingefiigten Schétzwerte tiberpriift.

Diese Untersuchungen basieren auf Karten der Chlorophyllkonzentration des abbilden-
den Spektrometers MERIS (Umweltsatellit ENVISAT'). Gegeniiber in situ Beprobungen
zeichnet sich dieser Datensatz durch seine (relativ) hohe rdumliche Auflésung bei anné-
hernder Gleichzeitigkeit der Messung fiir ein Gebiet mit der Ausdehnung der Nordsee
aus. Der Strukturreichtum dieses dynamischen Lebensraumes kann in detailreichen Mo-
mentaufnahmen sehr gut erfasst werden. Erst mit Hilfe von Satellitendaten lassen sich
Strukturanalysen durchfiihren, da die auf schiffgestiitzten Einzelmessungen beruhenden
Verteilungskarten grofe Liicken aufweisen und die Daten rdumlich und zeitlich nicht
zZusammenpasser.

Der Datensatz erstreckt sich hier {iber einen Zeitraum von sechs Jahren (Januar 2003
bis August 2008) und beinhaltet sowohl das Chlorophyllprodukt des Standardprozessors
als auch eines Regionalprozessors, der speziell fiir die Gewésser der Nordsee entwickelt
worden ist. Die betrachteten Auswertungsverfahren und Produkte sind fiir den Einsatz
in case 2-Wasser gedacht.

Es wurde mit sehr unterschiedlichen zeitlichen Auflésungen experimentiert, um das
Problem der mangelnden rdumlichen Uberdeckung zu umgehen und zu #quidistanten
Zeitserien zu gelangen. Durch eine Methode zur Frequenzanalyse unregelméafiger Zeitrei-
hen konnte dieser Ansatz mit seiner reduzierten zeitlichen Auflésung umgangen und die
héchstmogliche Auflésung verwendet werden. Diese Analyse bot mit dem Signal der Pe-
riode von 3.18 Tagen den quantitativen Hinweis auf einen systematischen Fehler in den
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Chlorophyllprodukten, der bereits in der qualitativen, visuellen Auswertung erkennbar
war.

15.1.1 Fehler innerhalb des Chlorophyllproduktes

Die Charakterisierung und Abschéitzung der Fehler des Chlorophyllproduktes bildete den
ersten Schwerpunkt.

Es gibt drei Auffélligkeiten im Datensatz, die iiber die Sonnenstandswinkel in Bezie-
hung zueinander stehen (vgl. Anhang, Kapitel A und Miiller u.a. (2010)):

1. In den Zeitreihen fillt ein starker Trend zu hohen Chlorophyllkonzentrationen im
Winter auf, der in erster Linie mit dem Sonnenzenitwinkel korreliert ist.

2. Bei aufeinander folgenden Beobachtungstagen zeigt sich im gleichen Gebiet von
Szene zu Szene ein Versatz in der Chlorophyllkonzentration.

3. Es lasst sich ein Trend ansteigender Konzentration von (quasi) West nach Ost
entlang einer Scanzeile feststellen.

Die Suche nach ihrer Ursache (bzw. Ursachen) wurde durch diese Arbeit angeregt und
erste Ergebnisse gefunden. Die letztliche Korrektur ist bis heute nicht vollstdndig abge-
schlossen.

Bereits die Strahldichten iiber Wasser (Level 2, water leaving radiance reflectance,
vgl. Abb. A.5) zeigen die Drift entlang einer Scanzeile. Da dieses Zwischenprodukt beim
Regionalprozessor vor der Ableitung der Wasserinhaltsstoffe entsteht, wird die Quelle
mit grofser Wahrscheinlichkeit in der Atmosphérenkorrektur zu finden sein. Diese ist fiir
Gewisser mit sehr hohen Konzentrationen von Substanzen, die im blau-griinen Spektral-
bereich die Sonnenstrahlung absorbieren (Chlorophyll und andere organische Substanz),
besonders schwierig und stoft dort an ihre Grenzen. Die bestehende Korrelation zwischen
Chlorophyllkonzentration (aller Produkte des Standardprozessors wie des Regionalpro-
zessors (Miiller u.a. (2010))) legt erst einmal eine einfache Ursache nahe: im Winter mit
den niedrigen Sonnenstédnden beschreibt die Ndherung einer planaren Atmosphére die
reale sphérische Geometrie nicht mehr gut. Ab einem Sonnenzenitwinkel von etwa 59°
Grad betréigt die Abweichung zwischen den Wegléngen in den unterschiedlichen Model-
len bei einer Standardatmosphére von 50 km Hohe etwa 1 % (bei 75° sind es 5 %). Bei
dem geringen aus dem Wasser stammenden Signalanteil (<10%) sind diese Abweichun-
gen in der Weglénge innerhalb der Atmosphére nicht zu vernachléssigen und schlagen
sich damit in den Produkten nieder.

Der Versatz zwischen aufeinander folgenden Tagen lésst sich auf diese Art nicht er-
klaren. Gerade bei der Analyse der Daten aus den Sommermonaten mit niedriger und
annahernd konstanter Chlorophyllkonzentration wird der Versatz besonders augenschein-
lich. Es gibt weitere Ideen, wie die Definition der Geometrie des Streuprozesses ein der-
artiges Artefakt verursachen konnte. Dieser Ansatz befindet sich allerdings noch in der
Erprobung.

Der tégliche Versatz innerhalb einer Region und der Trend {iber eine Scanzeile kon-
nen vermutlich auf die gleiche Ursache zuriickgefiihrt werden. Allein die Drift entlang
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der Scanzeile reicht aus, um eine Zeitserie mit iiberlagertem Signal von 3.18 Tagen zu
produzieren.

Die Genauigkeit des Datensatzes ist hauptsdchlich durch diesen systematischen Fehler
beschrankt.

In der Abfolge von Chlorophyllkarten treten Konzentrationsunterschiede von ca. 30%
fiir einen festen geographischen Punkt auf. Diese kénnen nicht durch Vorgédnge in der
Nordsee, wie den Gezeitenzyklus oder den Stréomungstransport, nicht erklart werden.

Als Hilfsvariable zur Demonstration der Fehlerabhidngigkeit wurde in dieser Arbeit
hauptséchlich auf den Sonnenazimutwinkel zuriickgegriffen, der durch seine lokale De-
finition sowohl den Jahresgang als auch starke Variabilitdt im Sommer zeigt. Er bildet
damit alle drei oben benannten Phénomene ab - auch wenn es keinen kausalen Zusam-
menhang geben muss.

Zusatzlich sorgen im Standardprodukt die unterschiedlichen Kameras, aus denen das
Spektrometer zusammengesetzt ist, fiir den grofiten Anteil des Fehlers. Die zweite Kamera
von Westen (Kamera 4) liefert Radianzspektren, die zu deutlich erhéhten Chlorophyll-
konzentrationen fithren. Bei Zeitreihen, die auf Daten mit enger rdumlicher Begrenzung
beruhen, kann dies zur Diskontinuitat des Verlaufes fiihren.

Der Chlorophylldatensatz wurde ohne Bereinigung des Fehlers verwendet. Die Prozesse
der Fehlerentstehung sind bis dato nicht vollstdndig geklédrt. Da die Beobachtungs- und
Sonnenstandsgeometrie fiir jeden Datenpunkt variiert, wird eine vollstédndige Korrektur
aller Pixel notwendig sein. Statt mit aufwendigen empirischen Korrekturen zu arbeiten,
wird eine Neuprozessierung unter Beriicksichtigung der teilweise noch zu identifizierenden
Fehlerquellen die sinnvollere Alternative sein.

Bei allen Untersuchungen, die zeitliche Komponenten enthalten, ist daher abhingig
von der zeitlichen Auflésung mit spezifischen Artefakten zu rechnen:

e Bei zeitlicher Auflésung von einem Tag wird das Chlorophyllsignal an einem festen
geographischen Ort von einem (ann&hernden) dreitdgigen Rhythmus dominiert, der
durch die diskreten Orbits und die relativ zur Szene wechselnde Lage des Ortes in
Kombination mit der Drift zustande kommt.

e In Monats- und Jahreszeitenmitteln des Chlorophyllproduktes lassen sich die tég-
lichen Schwankungen gut glatten. Der Jahresgang des Sonnenstandes wirkt sich
aber vollstdndig auf das zusammengefiigte Produkt aus und sorgt entgegen der Er-
wartung fiir sehr hohe Konzentrationen im Winter. Daher miissen alle Szenen mit
einem Sonnenzenitwinkel > 70° von der Zeitreihenanalyse vorerst ausgeschlossen
werden.

Beschrankt man sich auf einen isolierten Zeitpunkt, so konnen die Chlorophyllkarten
detaillierte Auskunft iiber rdumliche Strukturen geben, die mit punktuellen Messungen
nicht aufzulésen wéren.

Unter der Annahme, der tatséchliche mittlere Chlorophyllgehalt der betrachteten Was-
sersdule liegt im Intervall der durch den Sonnenstand beeinflussten Absolutwerte des
Satellitenchlorophyllproduktes, ist bei diesen mit einem Fehler von mindestens 30% zu
rechnen. Dies entspricht dem mittleren Fehler, der fiir case 1-Wasser Chlorophyllprodukte
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angegeben wird. Gleichzeitig ist es eine Abschéitzung der minimalen Gréfse des Fehler-
intervalls fiir jeden einzelnen Datenpunkt des Chlorophyllproduktes. Die Abschétzung
basiert auf Daten des Sommers, wenn eine annéhernd konstant niedrige Chlorophyllkon-
zentration angenommen werden kann. Entsprechend treten bei Auswerteverfahren, die
das Chlorophyllprodukt in Regionen mit Phytoplanktonminimum im Sommer betrach-
ten, zu dieser Jahreszeit die grofsten Artefakte auf, da bei niedrigen Absolutwerten der
Konzentration die grofiten relativen Fehler durch den Versatz entstehen.

15.1.2 Geostatistische Schatzwertverfahren

Viele klassische Methoden der Datenanalyse bendtigen einen in Bezug auf Raum und/oder
Zeit vollstdndigen Datensatz. Daher wurde der Umgang mit fehlenden Datenpunkten, die
in der Satellitenozeanographie in erster Linie durch Wolkeniiberdeckung entstehen, zum
zweiten Schwerpunkt meiner Arbeit.

Hauptséchlich habe ich verschiedene Krigingverfahren und ihr Zusammenspiel mit der
raumlichen Verteilung von Datenliicken, der Aufbereitung der Zielvariable mittels (raum-
lichen) Trendkorrekturen und dem Einfluss der Variogrammrealisation auf die Giite der
Schéatzwerte betrachtet.

Gute Ergebnisse liefert bereits die einfache lokale Ordinary Kriging Methode, wenn nur
Datenpunkte aus der néachsten Nachbarschaft um die Schétzposition in deren Schatzwert
einflieffen. Neben der verkiirzten Rechenzeit zeigt sich im Nahbereich keine rdumliche
Anisotropie, sodass das richtungsabhéngige Variogramm gut auf ein omnidirektionales
reduziert werden kann.

Fiir jede lokale Nachbarschaft bzw. Punktpaare mit geringem Abstand gilt des Weite-
ren die Annahme des konstanten Erwartungswertes bereits fiir die (logarithmierte) Chlo-
rophyllkonzentration, sodass die mathematische Voraussetzung fiir die Krigingmethoden
erfillt ist.

Die Untersuchung zeigt, dass komplexere Methoden, die mehr Informationen beriick-
sichtigen, nicht zwangslaufig zu genaueren Schétzwerten fithren. So schneidet z.B. das
Co-Kriging bei Verwendung der Wassertiefe nicht wesentlich besser ab als das Ordinary
Kriging der logarithmierten Konzentrationen, obwohl die Tiefe mit der Chlorophyllkon-
zentration in den Kiistenbereichen der Nordsee stark korreliert ist.

Auch eine rdumliche Trendkorrektur ist nur im Falle von sehr grofsen Datenliicken
erforderlich.

Fiir eine Trendkorrektur schlage ich verschiedene Monatsmittel vor. Auf diese Weise
ist es moglich, sowohl die zeitliche Information in gewissen Umfang zu nutzen, als auch
die teilweise stark ausgepriagten Muster in der Chlorophyllverteilung zu beriicksichtigen.
Der Rekonstruktionsprozess modelliert dann nur die Abweichungen vom Monatsmittel.

Erfahrungsgeméf reichen die Daten aus einem Monat (abgesehen von den Winter-
monaten mit haufiger Wolkenbedeckung) aus, um das Gebiet der Nordsee vollsténdig
abzudecken.

Je nach Schwerpunkt der Fragestellung konnen unterschiedliche Mittelwerte zum Ein-
satz kommen: der arithmetische Mittelwert ist sensitiv fiir die zeitlichen Maxima und
Minima und kann bei Untersuchungen zu Bliitenstrukturen sinnvoll sein. Dagegen be-
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sitzt der Median die groftmogliche Unempfindlichkeit gegen Ausreifter und kann gut die
mittlere Verteilung iiber einen langeren Zeitraum reprasentieren. Diese Mafse werden fiir
die logarithmierte Chlorophyllkonzentration berechnet, da diese eher normalverteilt ist.
Unempfindlich ist auch der Mittelwert grofster Wahrscheinlichkeit (Maximum Likelihood
Mean).

Theoretisch kann durch zeitliche Gewichtung der Daten die groftmaogliche Ahnlichkeit
zu einem Bezugstag hergestellt werden. Durch den systematischen, zeitlichen Fehler gilt
diese Annahme fiir diesen Datensatz allerdings im allgemeinen nicht und konnte nicht
experimentell belegt bzw. widerlegt werden.

Bei groften Datenséitzen, wie einem Satellitenbild, kann das Variogramm nur aus einer
beschriankten Auswahl an Datenpunkten berechnet werden.

Die Schatzwerte und damit die Giite der Rekonstruktion variieren deutlich mit den un-
terschiedlichen Variogrammrealisationen. Die Giite wird charakterisiert durch den mittle-
ren absoluten Fehler als lokale Fehlergrofse und den Absolutwert des Medians des Fehlers
als globale Grofse. Die Schatzwerte hangen selbst bei einer einzigen Krigingmethode von
der Auswahl der Datenpunkte ab, die fiir die Charakterisierung des rdumlichen Zusam-
menhanges gewéhlt worden sind. Gleichzeitig bestimmt die rdumliche Struktur des zu
schétzenden Bereiches bzw. der zur Verfiigung stehenden Daten die Giite der Schétzwer-
te. Grofe, zusammenhéngende Datenliicken konnen immer am ungenausten rekonstruiert
werden.

Die beste Kombination von Trendkorrektur und Schéatzwertverfahren héngt von der
Datenauswahl zur Variogrammrealisation und der rdumlichen Struktur der Zielvariable
im zu schétzenden Bereich ab. Je nach rdumlicher Verteilung der fehlenden Datenpunkte
und der Stiarke der dort zu erwartenden Variabilitdt konnen ganz unterschiedliche Ver-
fahrenskombinationen sich als die jeweils besten erweisen. Eine eindeutige Empfehlung
lasst an dieser Stelle nicht aussprechen.

Als zwei mogliche Mafe zur Quantifizierung von Wolkenstrukturen habe ich die Di-
stanzklassenverteilung, d.h. die Statistik der Distanz zwischen Punktpaaren, und die
Liickenhaftigkeit (hier “lacunarity”) verwendet. Die Kombination beider Mafse kann ei-
ne rdumliche Struktur recht eindeutig beschreiben und koénnte als Grundlage dienen,
eine Beziehung zur erwarteten Giite der Rekonstruktion zu formulieren. Beim derzeiti-
gen Untersuchungsstand ist es allerdings fraglich, ob eine solche Beziehung tatséchlich
allgemeingiiltiger Natur wére oder nicht vielmehr einzig fiir den hier betrachteten Un-
tersuchungsraum mit seinen sehr speziellen Verteilungsmustern Giiltigkeit hdtte. Da die
Giite der Rekonstruktion auch von der rdumlichen Variabilitdt in der Umgebung der
Schétzposition abhéngt, die sich durch die Varianz des zeitlichen Mittelwertes an dieser
Stelle abschétzen lieke, ist die lokale Giiltigkeit wesentlich wahrscheinlicher. Ohne einen
optimalen Datensatz, d.h. einen ohne systematische Fehler, ist die Formulierung der
Abhéngigkeit von Schétzposition, Wolkenstruktur und zum besten Ergebnis fiihrenden
Kombination von Krigingmethode und Trendkorrektur nicht abschlieftend mdoglich.

Im Gegensatz zum Ordinary Kriging, bei dem die Fehlervarianz lokal minimiert wird,
beruht die auf der Hauptkomponentenanalyse basierende iterative Dateninterpolations-
methode DINEOF darauf, die globale Varianz in Raum und Zeit zu minimieren. Dabei
nimmt sie jedoch keine Riicksicht auf rdumliche Abhéngigkeiten in den Daten. Durch
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den systematischen Fehler fithrt diese Methode zu ungenaueren Schétzwerten. Sie hat
allerdings den Vorteil, sehr schnell alle fehlenden Datenpunkte im ganzen betrachteten
Datensatz rekonstruieren zu koénnen.

15.1.3 Ergebnisse der Analyseverfahren

Der jahreszeitliche Verlauf der Phytoplanktonverteilung in der Nordsee, wie er aus in
situ, Beobachtungen und Simulationen in der Literatur beschrieben wird, ldsst sich in
den Satellitendaten wiederfinden.

Wie zu erwarten gibt es grofie regionale Unterschiede, wann Friihjahrs- oder Herbstblii-
ten einsetzen bzw. ob sich Konzentrationsminima im Sommer ergeben. Die auffilligsten
Bliitenstrukturen entstehen ab Mitte Februar in der Norwegischen Rinne und von Mérz
bis April iiber der Doggerbank und lassen sich in ihrer Entwicklung gut verfolgen. Mit
den Analysemethoden wurden nur die Strukturen der Verteilung untersucht, nicht jedoch
ihre Ursachen (Licht, Schichtung, Néhrstoffangebot, Fraf durch Zooplankton).

Im Bereich der Doggerbank lésst sich durch die geringe interannuale Variabilitdt aus
der Information aller Jahre eine typische Dynamik ableiten: nach dem Beginn der Bliite
in den zusammenhéngenden Flachwasserbereichen im Mérz, zieht sie sich in die Flan-
kenbereiche der Doggerbank hinaus, um dort zum Sommerminimum (ab Mitte Juni) zu
vergehen. Diese qualitative Analyse ldsst sich mithilfe der Korrelationslange gut quanti-
fizieren.

Die Korrelationslédnge ist ein Mafs fiir die mittlere Ausdehnung raumlicher Strukturen
und gibt den Distanzbereich an, iiber den die Chlorophyllkonzentration dhnlich bleibt.
Damit kommt sie als Mafzahl fiir den von Okologen oftmals verwendeten Begriff der
Liickenhaftigkeit oder “Fleckenhaftigkeit” (hier ist “patchiness” gemeint) in Frage.

Als Funktion der Zeit kann sie die Dynamik der Strukturen in den gewihlten Un-
tersuchungsgebieten veranschaulichen. Auch eine Abschétzung der natiirlichen interan-
nualen Variabilitdt ist auf diese Weise moglich: wiahrend die Strukturentwicklungen in
der zentralen siidlichen Nordsee und im Bereich der Doggerbank sich kaum von Jahr
zu Jahr unterscheiden, lassen sich in der Deutschen Bucht starke interannuale Schwan-
kungen feststellen. In den zuvor genannten Gebieten mit ihrem Sommerminimum in der
Chlorophyllkonzentration entwickelt sich die Korrelationsldnge immer von kleinteiligeren,
heterogenen Konzentrationsmustern zu eher homogenen Verteilungen im Sommer.

Die Methode gibt keine Auskunft dariiber, auf welchem Konzentrationsniveau die ho-
mogenen Verteilungen zu finden sind, d.h. ob die Homogenitét z.B. durch das Sommer-
minimum oder ein rdumlich ausgedehnte Planktonbliite zustande kommt.

Da die Korrelationsldnge jeweils nur aus den Daten einer Szene berechnet wird, ist sie
kaum storungsempfindlich gegeniiber dem systematischen Fehler.

Die Interpretation der beiden zeitlichen Autokorrelationsexperimente muss dagegen
diesen Einfluss berticksichtigen.

Bei der zeitlichen Autokorrelation von Monatsmittel-Karten wurde jeweils pixelweise
die Periode des vorherrschenden Signals bestimmt. Es konnte eine Karte geschaffen wer-
den, in der die Langen der vorherrschenden Zyklen ausgewiesen werden. Hauptséchlich
treten ganz- und halbjahrliche Zyklen auf.
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Ganzjédhrliche Zyklen finden sich z.B. im Bereich der Doggerbank. Weite Teile der zen-
tralen und nérdlichen Nordsee sowie der Kiistenregionen folgen eher einem halbjahrlichen
Gang. Eine Ausnahme bildet die Deutsche Bucht, wo ganzjdhrige Zyklen ausgeprégter
sind. Die Interpretation kann in dieser Stelle nicht viel weiter als dieses phdnomenologi-
sche Urteil gehen, da aus den Zeitreihen bekannt ist, dass ein starkes Jahressignal mit
hohen Konzentrationen im Winter das tatsédchliche Jahressignal von wiederkehrenden
Friihjahrsbliiten iiberlagert. Das Maximum der Korrelation bei einer Verschiebung von
einem Jahr kann also hauptséchlich ein Artefakt des systematischen Fehlers sein.

Wiederholt man dieses Experiment fiir kleinere Gebiete und mit Daten von téglicher
Auflésung, so ldsst sich die Dekorrelationszeit ableiten. Diese ist ein Maf dafiir, wie lange
rdumliche Strukturen in einem Gebiet erhalten bleiben. Trotz des starken Einflusses des
Versatzes, der als Artefakt fiir eine regelméfig hohe Korrelation nach 3 Tagen sorgt,
kénnen mit dieser Methode Gebiete wie die Deutsche Bucht analysiert werden. Durch
ihre stete Heterogenitéat macht sich das Artefakt nur wenig bemerkbar. Das beschriebene
Zeitmaf nimmt hier vom Frithjahr zum Herbst ab.

15.2 Ausblick

Die Fragestellungen zur Quantifizierung zeitlicher Prozesse werden erst dann belastbar
zu beantworten sein, wenn der Datensatz von systematischen Fehlern befreit wurde. Fiir
Okologische Fragestellungen, die auf Zeitreihenanalysen hinauslaufen, ist der Datensatz
damit nur unter Vorbehalt geeignet.

Mit dem bereinigten Datensatz wird sicherlich auch eine vergleichende Studien zum
Einsatz der Frithjahrsbliite moglich werden. In Analogie zu den Modellstudien an Bojen-
daten wird sich die Untersuchung der Abhéngigkeit vom Spring- und Nipptidenzyklus
auf flichige Dimensionen erweitern lassen (vgl. Sharples (2008)). Auch die Assimilation
in ein Okosystemmodell wird Einblick in die kausalen Zusammenhinge der beobachte-
ten Dynamik geben konnen. Zur Zeit werden Satellitendaten bereits zur Validierung von
Okosystemmodellen genutzt (z.B. Tiedje u.a. (2010)).

Die Vergleichbarkeit mit in situ Verfahren wie dem Durchflussfluorometer in der Ferry-
box (Petersen u. a. (2008)) ist nur in begrenztem Mafe gegeben. Wahrend der qualitative
Verlauf sich nach Beriicksichtigung des Stromungstransportes gut in Einklang bringen
lasst, konnen grofle quantitative Unterschiede auftreten. Ob diese durch die Wahl der
optischen Methode (Fluoreszenz- versus Absorptionsmessung), den Unterschied im be-
trachteten Wasserkorper (Probennahme in konstant 4 m Tiefe oder variable Eindringtiefe
des Lichtes in Abhéngigkeit von Inhaltsstoffen) oder den systematischen Fehler im Chlo-
rophyllprodukt zustande kommen, kann nicht auf einfache Weise entschieden werden. Im
letzten Fall ist eine Abweichung bei Profilen in Ost-West-Richtung bzw. bei Profilen in
Nord-Siid-Richtung im Bereich hoherer Breiten mit ihren niedrigen Sonnenstandswin-
keln zu erwarten. Ein Beispiel mit letzterem Fall zeigte deutlich die mit nérdlicher Breite
(zwischen 65-72°N) ansteigende Diskrepanz zwischen erhohter Chlorophyllkonzentration
geméf MERIS und wesentlich konstanterer Fluorometermessung (Folkestad und Sgren-
sen 2010).
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15 Zusammenfassung und Ausblick

Eine eingehendere Untersuchung des Einflusses der Vertikalverteilung des Phytoplank-
tons auf die vom Satelliten gesehene Konzentration steht ebenfalls noch aus. Mit den
Fluoreszenzprofilen, die ab 2009 mit dem so genannten “Scanfish” im Rahmen des Pro-
jektes COSYNA der GKSS aufgezeichnet wurden, werden sich entsprechende Studien
verwirklichen lassen.

Sicherlich ist es sinnvoll, bei Analysen in Raum und Zeit nicht auf Datentage zu ver-
zichten, die mit wenigen geostatistischen Schétzwerten vervollstindigt werden konnen.
Wie viel Prozent noch als wenig aufgefasst werden konnen, hangt dabei stark von der
personlichen Interpretation des Bearbeiters ab. Aber auch die Lage der Schétzpositionen
kann ausschlaggebend sein, da von der zu erwartenden Variabilitdt der Konzentration an
der Position auch die Genauigkeit unter Verwendung verschiedener Schatzwertmethoden
abhéangen wird.

Die regional zu erwartende rdumliche (und zeitliche) Variabilitét ist z.B. durch die
Varianz der Jahreszeiten- oder Monatsmittel erfassbar. Sie konnte als wertvolle Entschei-
dungshilfe dienen, in welchen Bereichen (oder auch pixelweise) bzw. zu welchen (Jahres-)
Zeiten welche Methodenkombination zur Schétzwertbildung am sinnvollsten ist. Jedoch
ist bis jetzt weder dieser Zusammenhang noch die daran ankniipfende Hierarchisierung
der verschiedenen Verfahren systematisch untersucht worden. Unter letzterem verstehe
ich ein vereinfachtes sequentielles Kriging, bei dem Gruppen von Schétzpositionen mit
verschiedene Methoden bearbeitet werden, anstatt eines tatséchlichem punktweise se-
quentiellen Vorgehens (Vargas-Guzman und Yeh (1999)). Die Schitzwerte konnten z.B.
erst in direkter Nachbarschaft zu Datenpunkten bzw. in sehr homogenen Gebieten be-
rechnet werden und danach unter Verwendung aller Punkte in die heterogeneren Gebiete
ausgedehnt werden.

Bei der Wahl des Verfahrens zur Einfithrung von Schétzwerten muss derzeit die Kennt-
nis iiber den systematischen Fehler berticksichtigt werden: Verfahren, die auf der Analyse
der zeitlichen Information beruhen, kénnen nur im Rahmen des systematischen Fehlers
genau schitzen. Sie werden von den beschriebenen Artefakten durch den Versatz des
Chlorophyllkonzentrationsniveaus beeinflusst sein.

Moderne Schéatzwertverfahren, die mit Hilfe der Wavelet- oder Fouriertransformati-
on (z.B. Demyanov und Soltani (2001); Fuentes (2001)) ihre Rekonstruktion rdumlicher
Zusammenhénge skalenabhéngig durchfiihren, oder solche, die rdumliche und zeitliche
Abhéngigkeit gleichermafsen beachten, kénnen erst nach der Neuberechnung des Da-
tensatzes sinnvoll getestet werden. Die Erfahrung mit komplexeren Verfahren wie dem
Cokriging oder dem Universalen Kriging lésst jedoch keine entscheidende Verbesserung
erwarten.

Auch die Frage, ob die Residuen aus einem zeitlich gewichteten Monatsmittel eine
exaktere Rekonstruktion des Bezugstages ermdglichen, wird erst an dem bereinigten Da-
tensatz zu iiberpriifen sein.

Im Rahmen der quantitativen Auswertung der Chlorophyllkonzentrationsverteilung
wird die Autokorrelationsanalyse zum Vergleich mit einem rein physikalischen Parame-
ter wie der Sichttiefe (hier angendhert als Satellitenprodukt z 90) wiederholt werden.
Dadurch liefsen sich die rein biologischen von den iiberlagerten physikalischen Prozessen
trennen. Es wére ersichtlich, wie stark z.B. die Korrelationslédnge tatsdchlich die biolo-
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15 Zusammenfassung und Ausblick

gische Dynamik der Phytoplanktonverteilung widerspiegelt, oder ob sie doch eher von
Mustern aus Transportprozessen dominiert wird.

Auch weitere Mafse zur quantitativen Beschreibung der Strukturen stehen noch zur
Diskussion.

So kann die Definition der Liickenhaftigkeit z.B. auf einen kontinuierlichen Wertebe-
reich erweitert werden und dann als skalenabhingiges Strukturmafs dienen. Dergleichen
findet in der Analyse terrestrischer Datensétze zur Vegetationsklassifizierung oder in der
Stadtentwicklung bereits Anwendung (Robertson (1994); Alves und Filho (2001); Green-
hill u. a. (2002)) und sollte auf Chlorophyllkarten iibertragbar sein. Ahnlich wie bei der
Korrelationslédnge sollte diese Analyse auch bei unkorrigiertem Datensatz mdéglich sein.

Fiir die weiterfithrenden Grofen in der Autokorrelationsanalyse, wie die skalenabhén-
gige Dekorrelationszeit oder Kohédrenzlange (vgl. Denman und Abbott (1994); Abbott
und Letelier (1998)), ist die Korrektur unumgénglich.

Diese Arbeit konnte an vielen Stellen lediglich das Potential des Chlorophylldaten-
satzes aufzeigen und zu vorlaufigen Ergebnissen gelangen. Doch allein der Anstofs und
die Aussicht auf einen iiberarbeiteten Datensatz rechtfertigt in meinen Augen die hier
zusammengetragene Dokumentation von Methoden, Versuchen und Ideen. Die Uberar-
beitung wird im Rahmen des kommenden Klimaprojektes der ESA (Climate Change
Initiative) grofse Relevanz besitzen, da nur so die angestrebten strengen Giitekriterien
fiir eine Klimavariable Ozeanfarbe bzw. Chlorophyllkonzentration erfiillt werden kénnen.
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Programme und Hilfsmittel

Diese Arbeit ist fast vollstédndig auf einem Macintosh iBook G4 (1.2 GHz) entstanden.
Es wurde fast ausschlieflich mit frei verfiigharer Software gearbeitet. Neben den beiden
unten aufgefiihrten Programmen wurden noch verwendet: Eclipse - eine Entwicklungs-
umgebung fiir Java-Programme zum Auslesen und Schreiben der Satellitendaten in ein
fiir die Statistiksoftware lesbares Format.
Dieser Text wurde mit Hilfe von LyX, einer graphischen Oberflache fiir LateX, gesetzt.

BeamVisat

Die Software BeamVisat (Brockmann-Consult) ist ein Werkzeug zur Bearbeitung der
Satellitendaten der Instrumente auf Envisat. Neben der Verarbeitung der Daten innerhalb
der Umgebung mit graphischer Oberflache, ist es auch moglich, auf die Funktionalitat der
zugrunde liegenden Java-Bibliotheken direkt zuriickzugreifen und z.B. das Ausschreiben
und Aussortieren der Satellitenszenen zu automatisieren. Die Datenbasis wurde auf diese
Weise erstellt und liegt, um die weitere Bearbeitung zu vereinfachen, als Sammlung von
Textdateien fiir jeden einzelnen Datentag vor.

R

R (R-Development-Core-Team (2007)) ist die OpenSource-Variante der Statistiksoftware
und Programmiersprache S. Insbesondere unter Mac OS X besitzt R enorme Benutzer-
freundlichkeit (Skripteditor mit farblicher Hervorhebung der Syntax, Anzeige der Para-
meter einer Funktion, Anwahl von Funktionen innerhalb eines Skriptes direkt iiber ein
Menii, etc.) und hohere Stabilitit in lingeren Rechnungen mit groferen Datenmengen.

Die stetig wachsende Funktionalitdt von R liegt in den Bibliotheken begriindet. Fiir
geostatistische Bearbeitungen lasst sich auf die Funktionen aus geoR (Ribeiro und Diggle
(2001)) oder gstat (Pebesma und Wesseling (1998); Pebesma (2004)) zuriickgreifen. Die
meisten Karten wurden mit fields (Nychka (2007)) erstellt.

194



A Weiterfiihrende Untersuchungen zum
systematischen Fehler

Die Genauigkeit des Datensatzes hat sich hauptséchlich als durch einen systematischen
Fehler beschrankt erwiesen. Die Analyse der Zeitserie der mit dem c2r-Algorithmus ab-
geleiteten Chlorophyllkonzentrationen fiir einen festen Ort in der Nordsee zeigt ein re-
gelméfiges zeitliches Muster mit einer Periode von 3.18 Tagen. Hierbei treten Konzen-
trationsunterschiede von ca. 30% auf, die durch Vorgénge in der Nordsee, wie den Ge-
zeitenzyklus, nicht erklért werden kénnen. Bei der Suche nach den Ursachen ergibt sich
z.B eine signifikante Korrelation mit dem Azimutwinkel des Sonnenstandes.

Die drei auffialligen Ausprigungen des systematischen Fehlers (d.h. hohe Chlorophyll-
konzentration im Winter, Drift entlang einer Scanzeile und Signal mit Periode von
3.18 Tagen) konnen mit dem Sonnenstand in Beziehung gesetzt werden (Miiller u. a.
(2010)). Diese Ubersicht identifiziert potentielle Quellen in der Atmosphérenkorrektur,
ohne auf die physikalischen Prozesse und ihre Modellierung einzugehen.

Verschiedene Ansétze, die im Rahmen der Betrachtung zur Geometriekorrektur aus-
probiert wurden, sind hier kurz dokumentiert.

A.1 Korrektur der Beobachtungsgeometrie - 1

Diese Versuche beruhen auf der Annahme, daf die im MERIS-Produkt an-
gegebenen Winkel die Erdkriimmung nicht berticksichtigen. Entsprechende
Korrekturen werden hier am Beobachtungszenithwinkel durchgefiihrt.

Weitere Versuche direkt auf Ebene der Prozessierung der Level 1-Daten haben am Ende
eine Abhéingigkeit vom Beobachtungszenitwinkel ergeben. Der Azimut-Beobachtungswinkel
(relativ zur Sonne, d.h. die Differenz zwischen Beobachtungs- und Sonnenazimut) A¢ =
Gview — Psun und Zenit-Beobachtungswinkel § wird auf Kartesische Koordinaten umge-
rechnet, um Artefakte nahe des Nadirs zu vermeiden:

T = —sinf - cos A¢
y = sinf - sin A¢
z = cost

Diese kartesischen Koordinaten sind vom neuronalen Netz (d.h. vom Prozessor) be-
notigte Parameter zur Atmosphérenkorrektur. Die x-Koordinate hat dabei iiber eine
Bildzeile einen leicht asymmetrischen sigmoidalen Verlauf (vgl. Abb. A.3). Thre Ampli-
tude an beiden Enden héngt naturgeméft vom Beobachtungsnadirwinkel ab. Da sich der
Sonnenazimutwinkel {iber eine Scanzeile ebenfalls, wenn auch nur im Bereich von etwa
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chl_conc [mg m*-3]

)
0.067 0.136 0.276

Abb. A.1: Chlorophyllkonzentration im pazifischen Ozean vom 6. April 2004. Die Transekte,
an der der Einflut des Beobachtungszenitwinkels getestet wird, ist als weile Linie markiert.

15 Grad &ndert, ergibt sich eine hohe Korrelation zwischen dem Fehler und dem Sonne-
nazimutwinkel.

Die Analysen basieren derzeit auf einer Szene aus dem pazifischen Ozean, wo von
einer homogenen Chlorophyllkonzentration iiber eine Bildzeile ausgegangen werden kann
(Abb. A.1). Die hohe Korrelation zwischen Reflexion im blauen Spektralbereich bzw.
der Chlorophyllkonzentration und der x-Koordinate (bzw. dem Azimutwinkel der Sonne)
findet sich hier leicht bestétigt (vgl. in Abb. A.4 jeweils die Verlaufe ohne Korrektur).

Wird der Beobachtunszenitwinkel mit einem von ihm abhéngigen Faktor gedndert
und damit die Amplitude der x-Koordinate, kann eine konstante Reflexion und Chloro-
phyllkonzentration entlang der Scanzeile (Abb. A.4b) erreicht werden. Die Anderung des
Beobachtungszenitwinkels, die notwendig ist, um eine konstante Verteilung entlang einer
Scanzeile zu erreichen, entspricht dem Unterschied des Beobachtungswinkels am Satel-
liten und dem am Boden nach Einrechnung der Erdkrimmung. Allerdings sollen die in
den MERIS-Daten angegebenen Winkel die Erdkriimmung bereits beriicksichtigen.

Die gezeigten Korrekturen definieren sich wie folgt:

Korrektur 1: Oyjew,1 = 1.1364 - Oyicw

Korrektur 2: Oyiew 2 = Oview + ||Pixel X — 560|| - 0.0093247 — 0.004793

Korrektur 3: Oyicw,3 = 1.18 - Oyicw

Korrektur 4: Oyicwa = 1.12 - Opicw

Die beste Korrektur gelingt ausgehend von der Chlorophyllkonzentration mit Korrektur 2.

Wird jedoch die das Wasser verlassende Strahldichte als Zielgrofie betrachtet, dann
wird es bei dieser wellenldngenabhéngigen Grofe sinnvoll, die Giite der Korrekturen ins-
gesamt mit der mittleren Strahldichte pro Band zu gewichten. Das Untersuchungsgebiet
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diff_chl_conc_c2r 1.4.2-1

-0.0061 0.0050 0.016

Abb. A.2: Differenz Chlorophyllkonzentrationen des Regionalprozessor ohne und mit Korrektur
der Geometrie.
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Abb. A.3: x-Koordinate entlang einer Bildzeile fiir eine Szene vom 6. April 2004 bei Hawaii als
Funktion der Pixelkoordinate X bzw. des Sonnenazimutwinkels. Verschiedene Korrekturen (1-
4) des Beobachtungszenitwinkel fithren zu den dargestellten Anderungen in der x-Koordinate.
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Korrektur | Transektenldnge N=510 | Transektenlinge N=1010 (jeweils von Osten) ‘

1 1.13¢-06 }.22¢-05
2 ~3.30e-05 ~7.49e-05
3 1.12e-04 5.49¢-05
1 1.65e-04 9.97e-05

Tab. A.1: Vergleich der gewichteten mittleren Steigung der Ausgleichsgeraden bei der das
Wasser verlassenden Strahldichte in Abhéngigkeit von den Korrekturen.
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(a) Strahldichte iiber Wasser bei A = 412.3 nm  (b) Chlorophyllkonzentration iiber eine Bildzei-
und mit verschiedenen Korrekturen fiir den Be- le mit verschiedenen Korrekturen des Beobach-
obachtungszenitwinkel. tungszenitwinkels.

Abb. A.4: Verlauf der Strahldichte iiber Wasser bei 412.3 nm bzw. der Chlorophyllkonzentration
iiber eine Bildzeile fiir eine Szene vom 6. April 2004 bei Hawaii abhéngig von der Korrektur
der Beobachtungsgeometrie.

wird auf den Ostlichen Teil der Szene beschréankt, wo keine direkte Reflektion zu erwar-
ten ist, sowie letztlich auf die 429 Datenpunkte, die innerhalb eines Intervalls niedriger
optischer Dicke der Aerosole (zwischen 7550 = {0.05,0.185}) und Chlorophyllkonzentra-
tion zwischen {0.09,0.14}ug/! liegen. Nur die Kameragrenze und der Versatz zwischen
Kamera 4 und 3 (bei Pixel-X = 468/9) 1aft den Datensatz dann noch von einem gut
durch eine lineare Beziehung zu beschreibenden Prozess abweichen. Korrektur 1 liefert
basierend auf den Strahldichten die beste Verdnderung zu einem konstanten Profil.

Da sich der Sonnenazimutwinkel iiber eine Bildzeile ebenfalls, wenn auch nur im Be-
reich von etwa 8 Grad dndert, ergibt sich eine hohe Korrelation zwischen der Chlorophyll-
konzentration und dem Sonnenazimutwinkel. Dieser Trend tritt bereits in der Reflektanz
des Wassers auf und zwar zunehmend mit abnehmender Wellenlédnge im blaugriinen Spek-
tralbereich, und wirkt sich damit auf die Ableitung der Chlorophyllkonzentration aus
(Abb. A.5).
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Abb. A.5: Strahldichte iiber Wasser in Abhéngigkeit von der Wellenlénge

Eine Reihe von Experimenten werden sich an dieser Stelle anschliefien.

Derzeit beruht die Bestimmung der Korrektur nur auf einer einzigen Szene, weitere
Beispiele sind hier notwendig.

Die Anwendung des Prozessors mit Korrektur auf den Nordsee-Datensatz steht noch
aus. Von besonderem Interesse wiren die Neuberechnung der kurzen Zeitreihen, bei de-
nen viele aufeinanderfolgende Datentage fiir das gleiche Gebiet gefunden wurden. Sollte
sich hier eine deutliche Verminderung des dreitdgigen Versatzes abzeichnen, so wére ein
weiteres Indiz fiir die Rechtfertigung dieser Korrektur gefunden.

Eine weitere ungepriifte Moglichkeit eréffnet sich durch die Neuberechnung der Level 1-
Produkte, die gerade abgeschlossen wird. Auf ihrer Basis liefen sich die Produkte des
Regionalprozessors mit und ohne Korrektur vergleichen.

A.2 Korrektur der Beobachtungsgeometrie - 2

Dieser Ansatz ist im Moment der vielversprechendste und befindet sich derzeit (Stand:
August 2010) in der Erprobung.

Statt die lokalen, an der Erdoberfliche definierten Winkel fiir die Atmosphérenkor-
rektur zu verwenden, werden alle Richtungen auf die Position des Satelliten bezogen
(Abb. A.6), d.h. das Koordinatensystem aus Zenitposition und Flugrichtung. Fiir die
Streuung in der Atmosphére ist es unerheblich, wie sich die Winkel an der gekriimmten
Oberfléche verhalten. Fiir eine Scanzeile - unter der Annahme, die Bewegung des Satelli-
ten wihrend der Zeit ist zu vernachléssigen - ist die Sonnenrichtung (Zenit und Azimut)
im Bezug auf den Satelliten konstant. Zu jedem Pixel ist der Beobachtungszenitwinkel
am Satelliten eindeutig festgelegt, der Beobachtungsazimut wird am sinnvollsten auf die
Flugrichtung bezogen und ist jeweils fiir linke und rechte Bildhilfte in einer Scanzeile
konstant. Da sich die Flugrichtung von Zeile zu Zeile d&ndert, sind auch die Azimutwinkel
weiterhin von der Position des Satelliten abhéngig.

Die lokalen Winkel, die im Satellitenprodukt aufgezeichnet sind, sind fiir die Streugeo-
metrie im Wasser aber von entscheidender Bedeutung.
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Abb. A.7: Abweichung der Weglédngen zwi-
schen sphérischem und planarem Modell ei-
ner Atmosphére mit 50 km Hohe in Abhén-
gigkeit vom (lokalen) Sonnenzenitwinkel

A.3 Abweichung der Wegliange in planarem oder
spharischem Atmospharenmodell

Fiir den hohen Sonnenzenithwinkel im Winter filhrt die Annahme einer planaren At-
mosphére statt der tatsdchlichen sphérischen Geometrie zu einer Abweichung in der

Weglange fiihren.

Dabei betriagt bei einem Sonnenstand von view,enitn = 59° die Abweichung der Weg-
langen in einer 50 km dicken Atmosphére (Hohe der Standardatmosphéire im Modell)

etwa 1%, bei 75° sind es 5% (Abb. A.7).
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