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1. Einleitung

Im Sommer 2005 wurde von der Zentralanstalt fir Meteorologie und Geodynamik (ZAMG)
gemeinsam mit dem Institut fir Meteorologie der Universitat fir Bodenkultur Wien (BOKU-
Met) erstmals eine operationelle Luftgiitevorhersage fir den Raum Nordost-Osterreich auf
Basis einer regionalen Wettervorhersage gerechnet. Ein Vergleich der vorhergesagten
Ozonbelastung mit den tatsachlich gemessenen Werten ist ausfthrlich im 1. Zwischenbericht
zu diesem Projekt beschrieben worden (Baumann-Stanzer et al., 2005b).

Die Ubereinstimmung zwischen Vorhersage und Messung war iiberwiegend recht gut. Vor
allem wurden die meisten Uberschreitungen der Ozoninformationsschwelle von 180 pg/m® im
Osterreichischen Ozontiberwachungsgebiet 1 (Wien, Niederosterreich, nérdliches Burgenland)
richtig vorhergesagt und es gab wenige Fehlalarme. Trotzdem wurden verschiedene
Maoglichkeiten zur Verbesserung des verwendeten Modellsystems untersucht:

e Im September 2005 wurden hdufig zu hohe Ozonwerte vorhergesagt. Als Grund wurde
angenommen, dass mit zeitlich konstanten Randkonzentrationen fir das d&ufere
Modellgitter gerechnet wurde, die eine Julisituation reprasentierten, und die im Laufe der
Monate nicht veradndert wurden. Hier sollen in Zukunft zeitlich verdnderliche
Randkonzentrationen verwendet werden.

e Das verwendete Emissionsmodell benutzte als Datengrundlage Werte von EMEP fir das
Jahr 1999. Diese sollen durch neuere Daten ersetzt werden. Auflerdem ist in der
Zwischenzeit ein neuer hoch aufgeldster Emissionskataster fiir das Stadtgebiet von Wien
erstellt worden, der in das Emissionsmodell integriert werden kann.

e Zur Berechnung der Photolysekonstanten wurde europaweit ein zeitlich nicht
verénderbarer mittlerer Wert von 300 DU fir die Gesamtozonséule benutzt. Hier kbnnen
raumlich aufgeldste Werte aus der taglichen VVorhersage des ECMWF verwandt werden.

e Tests mit anderen Chemiemechanismen als dem verwendeten SAPRC99 kdnnen zu einer
Beschleunigung der Rechnung fuhren.

Eine weitere Verbesserung, eine bessere flachendeckende Berechnung der Ozonmaxima im
Ozonuberwachungsgebiet 1, wurde bereits im 1. Zwischenbericht (Baumann-Stanzer et al.,
2005b) ausfihrlich beschrieben und wird bei den weiteren operationellen Testlaufen wahrend
der Ozonsaison 2006 benutzt werden.

Dieser 2. Zwischenbericht beschreibt die Umsetzung der angefiihrten Modellverbesserungen
und deren Erprobung anhand von Testldufen fur die dreiwtchige Episode vom 11. bis zum
31. Juli 2005, wobei sukzessive Veranderungen am Modell vorgenommen wurden. Es wurden
die Modellergebnisse fir jede Modellversion mit den Berechnungen des vorherigen Laufs
verglichen, um so festzustellen, ob die Anderungen zu einer Verbesserung der Ergebnisse
gefiihrt haben. Da sich die Anderungen in den Ergebnissen an den verschiedenen Stationen
im Untersuchungsgebiet meist sehr wenig unterscheiden, wird fur die einzelnen Modelllaufe
das Ergebnis im Vergleich mit den Messungen jeweils nur flr eine beispielhafte Station
gezeigt.

Auf eine grundsétzliche Beschreibung des Modellsystems wird in diesem Zwischenbericht
nicht eingegangen. Das Modellsystem wurde schon ausfiihrlich im 1. Zwischenbericht
(Baumann-Stanzer et al., 2005b) sowie im Bericht zur vorher angefertigten Pilotstudie
(Baumann-Stanzer et al., 2005a) beschrieben.



2. Vergleich der Modellversionen

2.1. Erstellung des Referenzlaufs

Zum Test der ausgefithrten Anderungen des Modells wurden Modelllaufe fiir den Zeitraum
vom 11. Juli bis zum 31. Juli 2005 gerechnet und jeweils die Auswirkungen auf die
Ergebnisse, vor allem auf die Ozonkonzentration, untersucht. Zunachst wurde ein
Referenzlauf erstellt, bei dem noch keine Anderungen der Eingabedaten gegeniiber den
Prognoserechnungen aus dem Jahre 2005 aufgenommen wurden. Es wurde hierbei jedoch
eine neuere Version des Modells CAMx verwendet (Version 4.20, verdffentlicht im Juni
2005), wahrend zur Prognose die damals neuste Version 4.10s benutzt wurde. Im Unterschied
zu den Lé&ufen aus der Prognose 2005 wurde auflerdem kontinuierlich gerechnet und nicht
taglich neu gestartet. Die von der ZAMG gerechneten meteorologische Eingabefelder wurden
auch fur alle weiteren in diesem Bericht beschriebenen Laufe verwendet.

In Bezug auf die in dieser Studie getesteten Parameter ergaben sich fiir den Referenzlauf
folgende Einstellungen:

e Chemiemechanismus : SAPRC99

e Emissionen: EMEP1999 mit 50 km x 50 km; fiir die Lander Osterreich, Tschechische
Republik, Slowakei und Ungarn waren die EMEP - Daten auf eine rdumliche Auflésung
von 5 km x 5 km skaliert.

e Als Wert fur die Gesamtozonsdule, die fir die Berechnung der
Photolysegeschwindigkeiten ben6tigt wird, wurde fir alle Zeiten und alle Orte ein
einheitlicher Wert von 300 DU benutzt.

e Als Randkonzentrationen flr das duBere Modellgitter wurden zeitlich nicht veranderliche
Werte aus friheren Rechnungen benutzt (11. Juli 2003).

Die Ergebnisse des Referenzlaufs sollten sich mdglichst wenig von der aktuellen Prognose
aus dem Jahre 2005 unterscheiden, da in CAMXx, v4.20 bei Verwendung des SAPRC99
Mechanismus keine wesentlichen Anderungen vorgenommen wurden. Fir die Station Lobau
zeigt Abbildung 2-1 den zeitlichen Verlauf des Volumenmischungsverhéltnisses von Ozon im
betrachteten Zeitraum flr die Prognose und den Referenzlauf zusammen mit den Messungen.
Die beiden berechneten Kurven unterscheiden sich erwartungemal kaum. Die ndchtlichen
Minima sind beim Referenzlauf etwas geringer und liegen damit ndher an den gemessenen
Werten. Die Tageshdchstwerte sind beim Referenzlauf ebenfalls meist etwas geringer als
beim Prognoselauf im Sommer 2005.

Fur die Vorhersage sind besonders die im Ozonliberwachungsgebiet 1 auftretenden taglichen
Ozonmaxima interessant. Die maximalen stundlichen Ozonmittelwerte sind fiir den
betrachteten Zeitraum in Abbildung 2-2 dargestellt. An der Giite der Prognose andert sich
durch Implementierung der CAMXx Version 4.20 wenig. An drei Tagen, dem 18. 7., dem 27. 7.
und dem 28. 7. trat eine Uberschreitung des Informationsschwellwertes auf und wurde richtig
vorhergesagt. Auf die Uberschreitung am 15. 7. an der Station Schwechat mit einem
Einstundenmittelwert von 135.5 ppbv wurde schon ausfiihrlich im letzten Zwischenbericht
eingegangen. An diesem Tag lag der prognostizierte Wert leicht unter der
Informationsschwelle von 90 ppbv, wahrend der entsprechende Wert des Referenzlaufs mit
91.5 ppbv leicht dariiber lag. Eine Uberschreitung mit 93 ppbv am 29. 7. wurde in beiden
Modellldufen knapp nicht erreicht (Prognose 89.3 ppbv, Referenz 88.7 ppbv) und fur den 30.
7. sagten beide Modelllaufe einheitlich 105 ppbv voraus, wahrend maximal lediglich 89 ppbv
gemessen wurden.



100 -

L‘ob‘aur i N R
Messung - Il
0 Prognose —+
Referenz
70 | ﬂ
. 60}
O
o
__D__- 50 | i 5 : 2
3 . .
s VAR I |
30 H} W ‘ v 1 R
20 "

I
Rl 7 !

16/07 23/07 30/07
2005

Abbildung 2-1: Zeitlicher Verlauf des Volumenmischungsverhéaltnisses von Ozon an der
Station Lobau vom 10. 7. 2005 bis 31. 7. 2005. Gezeigt ist die Messung (grln), die aktuelle
Prognose aus dem Jahr 2005 fur den 1. Tag (blau) und der in dieser Studie gerechnete
Referenzlauf mit CAMXx -v4.20 (rot).
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Abbildung 2-2: Streudiagramm zum Vergleich des im Untersuchungszeitraum berechneten
maximalen taglichen Volumenmischungsverhaltnisses von Ozon im
Ozonuberwachungsgebiet 1 mit dem taglichen Maximalwert an allen Stationen. Die Werte
der aktuellen Prognose 2005 sind blau, die des Referenzlaufs dieser Studie sind rot dargestellt.



2.2. Aktualisierung der Emissionen auf EMEP 2003

Am 20. 9. 2005 wurde die letzte Aktualisierung der UNECE/EMEP Datenbank
(http://webdab.emep.int/) fir européische Emissionen (,,expert emissions®) vorgenommen.
Diese Daten (Vestreng et al., 2005) wurden in das Emissionsmodell aufgenommen. Die Daten
umfassen die jahrlichen Emissionssummen fur NOy, CO, Kohlenwasserstoffe, SO,, NHs,
Feinpartikeln (<2.5 pum) und Grobpartikeln (2.5 pm bis 10 pm) auf einem 50 km x 50 km
Gitter. NH3, PM25 und PM, 510 werden in dieser Studie jedoch nicht beriicksichtigt. Fir die
Herkunft der Emissionen werden 11 Emissionssektoren unterschieden.

Fur die Lander Osterreich, Tschechische Republik, Slowakei und Ungarn wurden die Daten
des Jahres 2003 mit Hilfe des Emissionskatasters aus dem Pannonischen Ozon Projekt (POP)
auf eine rdumliche Auflésung von 5 km x 5 km disaggregiert. Hierzu wurde dem von
Winiwarter und Zueger (1996) im Jahre 1995 erstellten Emissionskataster die rdaumliche
Verteilung der Emissionen in den einzelnen Sektoren entnommen.

In den Emissionskatastern liegen jahrliche Emissionssummen fir die einzelnen Gitterflachen
vor, die auf stindliche Werte disaggregiert werden missen. Dies geschieht im
Emissionsprogramm Uber vorgegebene Monatsgange, Wochengédnge und Tagesgange der
Emissionen. Firr die Lander Osterreich, Tschechische Republik, Slowakei und Ungarn wurden
die Werte aus dem POP-Kataster fir die jeweiligen Emittentengruppen benutzt. Fir alle
anderen Lander verwendet das Emissionsprogramm die fiir Osterreich geltenden Angaben. Im
Emissionsmodell wurde auBerdem die Interpolation von den Gittern der Emissionkataster auf
die Gitter des Ausbreitungsmodells verbessert.

Entsprechend den Verursachergruppen mussen die Kohlenwasserstoffe in die einzelnen
Komponenten aufgeteilt werden. Dieses Splitting ist fur die beiden in dieser Studie
verwendeten Chemiemechanismen unterschiedlich. NOy-Emissionen wurden in 10 % NO,-
und 90 % NO-Emissionen aufgeteilt.

Die Berechnung der biogenen Emissionen wurde nicht verdndert. Die Berechnung von
Isopren und Terpenen erfolgt mit einem Algorithmus von Guenther et al. (1993). Die
biogenen Emissionen von NO und NO, werden in Anlehnung an Williams et al. (1987) und
Stohl et al. (1996) berechnet. Fir die Berechnungen sind die aktuelle Temperatur und die
Intensitat der Globalstrahlung notwendig, die aus den Modellergebnissen von ALADIN-
Austria extrahiert werden. Fur die ebenfalls notwendige Landnutzung werden Daten vom
USGS mit eine Auflésung von 30 Bodensekunden benutzt.

Als Beispiel fur die mit dem Emissionsmodell bearbeiteten Emissionen sind die Werte fur
NO, von Mittwoch, 20. 7. 2005, 16:00 Uhr in Abbildung 2-3 gezeigt. Die européischen
industriellen Ballungszentren sind an den erh6hten Emissionen gut zu erkennen, ebenso wie
die Schifffahrtslinien durch den englischen Kanal und entlang der nordafrikanischen Kiiste.

Gegenuber den zuvor verwendeten Daten fiir das Basisjahr 1999 haben sich die Emissionen in
Osterreich und den umliegenden Léndern wenig verandert. Daher sind auch die
Auswirkungen der neuen Emissionen auf die berechnete Ozonkonzentration gering.
Abbildung 2-4 zeigt den Verlauf des Volumenmischungsverhaltnisses von Ozon berechnet
mit beiden Datensétzen im Untersuchungszeitraum fur die Station St. Polten im Vergleich mit
den Messwerten dieser Station. Haufig verdeckt die mit den 2003’er Werten berechnete
Kurve (rot, EMEP 2003) die Kurve, die mit den 1999’er Werten gerechnet wurde (blau,
Referenz). Nur an einigen Tagen zeigen sich mit den neuen Emissionen leicht niedrigere
Werte in den Tagesspitzen und auch in den nédchtlichen Minima. An der Tendenz des
Modells, die nachtlichen Minima zu Uberschéatzen, hat sich nichts gedndert. Nachts werden zu
hohe Ozonwerte berechnet, weil die Durchmischung der nachtlichen Emissionen im Modell
zu stark ist.
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Abbildung 2-3: NO, Emissionen fir das &uf3ere Gitter mit 27 km raumlicher Auflosung fur
Mittwoch den 20. Juli 2005, 16:00 Uhr, gerechnet mit den EMEP Emissionen fir 2003. Die
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Abbildung 2-4: Zeitverlauf des Ozonvolumenmischungsverhaltnisses an der Station St. Pélten
im Untersuchungszeitraum. Griin: Messung; blau: Referenz, gerechnet mit EMEP Emissionen

fiir 1999; rot: EMEP 2003, gerechnet mit EMEP Emissionen fiir 2003.



Die geringen Unterschiede zwischen den beiden Modellldufen sind auch in Abbildung 2-5 zu
sehen. In dem Streudiagramm sind die stundlichen Modellergebnisse des Laufs mit den
2003’er Emissionen gegen die entsprechenden Werte des Laufs mit den 1999’er Emissionen
aufgetragen. Uberwiegend ergeben sich leicht geringere Ozonwerte.

Ein Grund fiir die geringen Anderungen ist sicherlich, dass sich in der Nahe des
Untersuchungsgebietes die Emissionen kaum verdndert haben. Im Emissionsdatensatz traten
die groRten Anderungen in Osteuropa auf. Hier ist entsprechend auch ein starkerer Einfluss
auf die Ozonkonzentration zu erwarten. Andererseits ist Ublicherweise der Einfluss kleiner
Anderungen in den Emissionen auf die Ozonkonzentration gering. Darauf wird spater
eingegangen

2.3. Einbau des Emissionskatasters emikat fur die Stadt Wien

Im Jahre 2005 wurde der neue Emissionskataster emikat fur die Stadt Wien fertig gestellt
(Orthofer et al., 2005). Dieser gibt die Emissionen von NOy, NMVOC, CO, SO, und PM als
Jahressumme fiir einzelne Zahlsprengel an. Die Daten lassen sich jedoch auch mit einer
Auflésung von 100 m ausgeben. Solche Daten wurden in dieser Studie verwendet. Es waren
Anpassungen notig, da sich die Aufteilung in Emissionssektoren von der bei EMEP - Daten
ublichen CORINAIR - Aufteilung unterscheidet. Dies ist in Tabelle 2-1 dargestellt. Fir die
zeitliche und chemische Disaggregierung wurden die Parameter eines dhnlichen EMEP
Sektors gewahlt.
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Abbildung 2-5: Streudiagramm der stindlichen Ozonwerte an der Station St. Polten im
Untersuchungszeitraum, berechnet mit den EMEP Emissionen fur 2003, gegen die
entsprechenden Werte, berechnet mit den EMEP - Werten flr 1999 (Referenz).



Tabelle 2-1: Emissionssektoren in den Emissionskatastern EMEP und emikat.at

Nr. EMEP (SNAP) Nr. emikat.at

1 Strom- und Fernwédrmekraftwerke 1 Infrastruktur

2 nichtindustrielle Heizungsanlagen 2 Haushalt

3 pyrogene Emissionen der Industrie 3 Industrie

4 Prozess-Emissionen der Industrie

5 Extraktion und Verteilung von fossilen 4 Gewerbe, Offentliche
Brennstoffen Gebaude

6 Losungsmittelemissionen

7 Straenverkehr 5 Strallenverkehr

8 andere mobile Quellen

9 Abfallbehandlung

10 Landwirtschaft 6 Natur, Landschaft

11 andere Quellen und Senken 7 Andere

Problematisch ist, dass die neuen Wiener Emissionen keinen Sektor Losungsmittel enthalten,
sondern diese Emissionen den entsprechenden Verbrauchern zugeordnet wurden. Ebenso
wurde mit dem Bereich ,,Extraktion und Verteilung von fossilen Brennstoffen“ verfahren.
Hier konnen Ungenauigkeiten bei der chemischen Disaggregierung auftreten, da
Losungsmittel und  Brennstoffdampfe  vollig anders zusammengesetzt sind  als
Verbrennungsabgase.
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Abbildung 2-6: NO,-Emissionen in Wien und der ndheren Umgebung am Mittwoch dem 20.
7. 2005, 16:00 Uhr in mol/hxGitterzelle fir das innere Gitter (9.67 km x 9.67 km).
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Abbildung 2-7: Prozentualer Unterschied zwischen den Emissionen des neuen Wiener
Emissionskatasters emikat.at und den auf 5 km disaggregierten EMEP 2003 Emissionen fir
die ndhere Umgebung von Wien im inneren Modellgitter (9.67 km x 9.67 km).

Die Haushaltsemissionen enthalten neben Emissionen aus der Raumheizung auch
Emissionen, die vorwiegend im Sommer auftreten, z. B. von Rasenmdahern. Da diese eine
andere jahreszeitliche Verteilung als die Heizung haben, kann in diesem Fall die zeitliche
Disaggregierung ungenau sein.

Fur das Emissionsmodell wurde ein schneller Algorithmus gefunden, mit dem die kleinen
Gitterzellen des Katasters in die 9.67 km x 9.67 km groRen Gitterzellen des Modells
Ubertragen werden konnen.

Abbildung 2-6 zeigt die stundlichen Emissionen von NO; in der ndheren Umgebung von
Wien am Mittwoch, 20. 7. 2005, 16:00 Uhr, wie sie fir das innere 9.67 km Gitter berechnet
werden. Fir die Flachen auRerhalb des Stadtgebiets wurden die auf 5 km Auflésung
umgerechneten EMEP 2003 Emissionen benutzt. Die Hauptemissionen treten in der stidlichen
Hélfte Wiens auf. Im Westen (Wiener Wald) sind sie auf3erst gering. Die hohe Auflésung des
Emissionskatasters wird jedoch mit der benutzten Modellkonfiguration nicht ausgenutzt, da in
jeder Gitterzelle des Modells tGber 9200 Gitterzellen des Emissionkatasters mit 100 m
Auflosung enthalten sind.

Einen Vergleich der Wiener Emissionen mit den Emissionen nach EMEP 2003 zeigt
Abbildung 2-7. Die Wiener Emissionen sind generell geringer, im Maximum um 48 %. Im
Stdwesten Wiens (Lobau) betrégt der Unterschied in der Gitterzelle nur —2%. Der Grund
hierfur ist, dass die Wiener Emissionen zum Teil nach der bottom-up Methode erstellt
wurden, im Gegensatz zur top-down Methode des EMEP Katasters. So beruhen die Wiener
Verkehrsemissionen auf Verkehrszahlungen und die EMEP Verkehrsemissionen auf
Fahrzeugzulassungen.
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Abbildung 2-8: Zeitverlauf des Ozonvolumenmischungsverhéltnisses an der Station Hohe
Warte im Untersuchungszeitraum. Grin: Messung; blau: EMEP 2003, gerechnet mit EMEP
Emissionen fiir 2003; rot: emikat Wien, gerechnet mit EMEP Emissionen fur 2003, sowie den
Emissionen aus emikat.at fir das Stadtgebiet von Wien.
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Abbildung 2-9: Streudiagramm der stindlichen Ozonwerte an der Station Hohe Warte im
Untersuchungszeitraum gegen die Messwerte. blau: gerechnet mit EMEP Emissionen flr
2003; rot: gerechnet mit EMEP Emissionen fur 2003, sowie den Emissionen aus emikat.at fur
das Stadtgebiet von Wien.



Auf die berechneten Ozonkonzentrationen haben die neuen Wiener Emissionen
erwartungsgemal nur in Wien und der nachsten Umgebung einen gréReren Einfluss. An
entfernter gelegenen Stationen sind die Ozonverldufe, die mit den beiden Emissionskatastern
berechnet wurden nahezu deckungsgleich. In Wien flihren die geringeren Emissionen sowohl
in den n&chtlichen Minima wie auch in den Tagesmaxima zu etwas hoheren
Ozonkonzentrationen. An Stationen auflerhalb Wiens treten vereinzelt auch sehr geringe
Erh6hungen der Ozonmaxima auf.

Abbildung 2-8 zeigt den Verlauf des berechneten VVolumenmischungsverhaltnisses von Ozon
an der Wiener Station Hohe Warte im Untersuchungszeitraum. Neben den Messwerten (griin)
sind Modellergebnisse gezeigt. Beide Modelle verwenden EMEP 2003 Emissionen, fiir die
rote Kurve wurden die neuen Wiener Emissionen im Stadtgebiet von Wien benutzt, fur die
blaue Kurve nicht. Die geringen Unterschiede sind auch im Streudiagramm in Abbildung 2-9
zu erkennen. Hier wird deutlich, das die Unterschiede vor allem nachts bei geringen
Ozonwerten auftreten. Welcher Emissionsdatensatz bessere Ergebnisse liefert kann nicht
entschieden werden.

2.4. Einbindung der ECMWF Felder fir Gesamtozon

Da Photolysereaktionen hauptsachlich durch UV-Absorption initiiert werden, ist die
Gesamtozonséule fur die Berechnung der Photolysegeschwindigkeiten wichtig. Fir die
Ozonprognose wurden bis jetzt (ber das gesamte Rechengebiet sowohl zeitlich als auch
raumlich konstante Werte flr die gesamte Ozonsdule von 300 DU verwendet, da diese nicht
in den ALADIN Prognosen enthalten sind. An der ZAMG sind 2 mal téglich operationelle
Vorhersagen fiir diese Grole vom ECMWEF (European Centre for Medium Range Weather
Forecasts) verfugbar welche in Zukunft als Input flir CAMXx verwendet werden sollen.

Die Felder enthalten Prognosen fir die ndchsten 10 Tage mit einer zeitlichen Auflésung von 3
Stunden. Die horizontale Auflésung betragt 1°. Es wurde eine Schnittstelle entwickelt, welche
aus den aktuellsten ECMWEF Feldern, sobald diese verfligbar sind, die Ozonwerte extrahiert
und auf das CAMXx Gitter interpoliert. Diese Werte wurden in einem weiteren Testlauf des
Modells als Input verwendet.

Die vom Chemiemodell CAMx benétigten Photolysegeschwindigkeiten missen in einer
zuvor berechneten Tabelle bereitgestellt werden, in der fir jede Photolysereaktion die Werte
fur verschiedene solare Zenitwinkel, Hoéhen (ber Grund, UV-Albedo des Bodens und
atmospharische Trubung neben den Gesamtozonsdulen berechnet wurden. Zur Erstellung
dieser Tabelle wird von ENVIRON, die CAMX erstellt haben, ein Programm bereitgestellt,
das auf dem Programm TUV aufbaut. TUV (Madronich and Flocke, 1998) ist auch bei den
Autoren erhaltlich (http://www.acd.ucar.edu/TUV). Dieses Programm erstellt wahlweise
Daten fur den CBM-IV und den SAPRC99 Mechanismus.

Fur den Untersuchungszeitraum vom 10. 7. bis 31. 7. 2005 ergaben sich im Gebiet des
aulleren Gitters Gesamtozonwerte zwischen 270 DU und 350 DU. Der bislang fur die
Berechnungen gewahlte Mittelwert von 300 DU représentierte diesen Bereich somit recht gut.
Im Verlauf eines Jahres konnen allerdings groRere Schwanungen der Gesamtozonsdule
auftreten, vorwiegend jedoch nicht in den fur die Ozonprognose relevanten Sommermonaten.
Dies illustriert Abbildung 2-10. Gezeigt sind die monatlichen Minima und Maxima sowie
Mittelwerte der Gesamtozonsédulen aus den Messungen des BOKU-Met an der Station Hoher
Sonnblick zwischen 1994 und 2003 (Simic et al., 2004) sowie die Monatsmittel an der
Schweizerischen Station Arosa zwischen 1928 und 1979 mit Standardabweichung. Vor allem
in den Wintermonaten werden Schwankungen der Ozonséule zwischen 210 DU und 480 DU
beobachtet.
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Abbildung 2-10: Monatliche Minima, Maxima und Mittelwerte der Gesamtozonmessungen
an der Station Hoher Sonnblick zwischen 1994 und 2003 sowie die Monatsmittel an der
Schweizerischen Station Arosa zwischen 1928 und 1979 mit Standardabweichung (aus Simic
etal., 2004)

Die Auswirkungen auf das berechnete bodennahe Ozon, die sich aus der Verwendung einer
genaueren Ozonséule ergeben, sind erwartungsgemal nur gering. Werden die Zeitverlaufe des
Volumenmischungsverhaltnisses an den Stationen des Modelllaufs mit ECMWF -
Gesamtozon mit denen des entsprechenden Modellaufs mit 300 DU gemeinsam gezeichnet,
sind die Kurven fast immer (berlagert.

2.5. CBM-IV als chemischer Mechanismus

In der Pilotstudie zur Ozonprognose (Baumann-Stanzer et al., 2005a) war flr zwei Episoden
aus den Jahren 2003 und 2004 getestet worden, wie sich der SAPRC99 Mechanismus (Carter,
2000) und der CBM-1V Mechanismus (Gery et al., 1989) fur diesen Zweck eignen. Dabei
zeigte sich, dass der CBM-1V Mechanismus grundsatzlich niedrigere Werte fur Ozon lieferte
und mit dem SAPRC99 Mechanismus eine bessere Ubereinstimmung mit den Messungen in
Nordost-Osterreich erzielt wurde.

Dieses Ergebnis wurde durch einen Testlauf mit dem CBM-IV Mechanismus bestétigt. Es
wurde wie in der Pilotstudie die CBM-IV Version mit aktuellerer Isoprenchemie (Carter,
1996) verwandt. Abbildung 2-11 zeigt den Zeitverlauf des Volumenmischungsverhaltnisses
an der Station Kittsee im Untersuchungszeitraum. Die mit SAPRC99 gerechnete Kurve (blau)
weist eine wesentlich bessere Ubereinstimmung mit den Messungen (griin) auf als die mit
CBM-IV gerechnete Kurve (schwarz). Die CBM-IVV Werte sind nicht nur in den Maxima,
sondern auch in den né&chtlichen Minima niedriger. Die gemessenen Minima werden aber
auch mit diesem Mechanismus nicht erreicht. Die Ursache fir diese schlechte
Ubereinstimmung zwischen Messung und Modell ist die Uberschatzung der nachtlichen
Durchmischung der unteren Grenzschicht der Atmosphare, da in der Realitdt mehr Ozon
durch NO-Emissionen abgebaut wird als im Modell.
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Abbildung 2-11: Zeitverlauf des Ozonvolumenmischungsverhéltnisses an der Station Kittsee
im Untersuchungszeitraum. Grin: Messung; blau: gerechnet mit SAPRC99; schwarz:
gerechnet mit konventionellem CBM-IV; rot: gerechnet mit modifiziertem CBM-IV.

In der im Juni 2005 verdffentlichten neuesten Version des CAMx - Modells (Version 4.20),
die in dieser Studie Dbenutzt wurde wund die auch fir die operationelle
Luftschadstoffvorhersage im Jahr 2006 verwendet werden soll, wurde gegeniiber der bislang
verwendeten Version 4.10s vor allem die Aerosolchemie verbessert. Fir reine
Gasphasenanwendungen wie die Ozonvorhersage gibt es in der Version aber auch die
Maoglichkeit, mit einem modifizierten CBM-IV Mechanismus mit zusétzlichen chemischen
Reaktionen zu rechnen.

Einige Reaktionen von H; und Oy wirken sich besonders in der oberen Troposphére aus,
mehrere Reaktionen von NOjz mit Auswirkungen auf die Nachtchemie sind ebenfalls
eingefugt. Schliellich sind noch zuséatzliche Photolysereaktionen enthalten, die NOy aus
Reservoirgasen (PAN, HNOs, N2Os, ...) zuriickbilden. Dies soll zu etwas hoheren
Ozonprognosen fuhren als mit dem konventionellen CBM-1V Mechanismus berechnet (Zaveri
und Peters, 1999). Tabelle 2-2 zeigt die Anzahl der in den drei chemischen Mechanismen
berucksichtigten chemischen Reaktionen.

Auch mit diesem Mechanismus wurden Rechnungen ausgefuhrt. Der Zeitverlauf des
berechneten Volumenmischungsverhéltnisses von Ozon ist ebenfalls in Abbildung 2-11
dargestellt (rote Kurve). Die Ozonkonzentration liegt zwar haufig Gber den mit dem
konventionellen CBM-IV gerechneten Werten. Eine dhnlich gute Ubereinstimmung zwischen
Messung und Modell wie beim SAPRC99 Mechanismus wird aber nicht erreicht. Dies
Ergebnis zeigt auch der Streudiagramm aller stiindlichen Werte fir die Station Kittsee
(Abbildung 2-12).



Tabelle 2-2: Vergleich der verschiedenen Chemiemechanismen.

Mechanismus Spezies Reaktionen
CBM-1V 38 96
SAPRC99 73 211
CBM-1V (modifiziert) 38 117

Das gleiche Ergebnis ergibt sich, wenn in Abbildung 2-13 die im Ozonuberwachungsgebiet 1
maximal aufgetretenen Ozonwerte in einem Streudiagramm verglichen werden. Im
Untersuchungszeitraum wéare mit beiden CBM-IV Simulationen nie eine Uberschreitung der
Ozoninformationsschwelle von 180 pg/m® (90 ppbv) prognostiziert worden. Besonders die
gemessene Uberschreitung mit 135 ppbv am 15. Juli 2005 an der Station Schwechat (auch
tiber der Alarmschwelle von 240 pg/m®) wird schlecht berechnet. An diesem Tag waren auch
an anderen Stationen Werte oberhalb der Informationsschwelle gemessen worden.

Diese Ergebnissee zeigen, dass auch weiterhin der SAPRC99 Mechanismus fir die
Vorhersage der Ozonkonzentration bevorzugt werden sollte.
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Abbildung 2-12: Streudiagramm der stundlichen Ozonwerte an der Station Kittsee im
Untersuchungszeitraum, berechnet mit den SAPRC99 Mechanismus (blau), dem
konventionellen CBM-IV (schwarz) und dem modifizierten CBM-IV (rot) gegen die
entsprechenden Messwerte. Alle Modellrechnungen wurden mit EMEP2003 und emikat.wien
Emissionen sowie ECMWEF Ozonsdule ausgefihrt.
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Abbildung 2-13: Streudiagramm zum Vergleich des im Untersuchungszeitraum berechneten
maximalen taglichen Volumenmischungsverhaltnisses von Ozon im
Ozonuberwachungsgebiet 1 mit dem téglichen Maximalwert an allen Stationen. Die
Modellldufe entsprechen denjenigen aus Abbildung 2-12.

2.6. Berechnung der Randwerte flr den nachsten Tag

Bei der Prognoserechnungen des Jahres 2005 wurde die Ozonkonzentration im September
generell Gberschatzt. Als Ursache wurde angenommen, dass flr alle Rechnungen des Jahres
einheitliche Randbedingungen fiir den Rand des duReren Gitters benutzt wurden, welche den
Konzentrationen aus Rechnungen fur den 11. Juli 2003 (Krlger, 2004b) entsprachen. Diese
fruhsommerlichen Konzentrationen waren offensichtlich fiir Rechnungen im Spéatsommer
2005 unpassend.

Daher sollten Methoden erprobt werden, welche die Randkonzentrationen besser an die
jeweils aktuelle Situation anpassen. Eine Mdglichkeit ware, Konzentrationen von einem
anderen operationellen Modell mit groRerem Modellgebiet zu Ubernehmen (siehe néchster
Abschnitt). Ein anderer Weg besteht darin, geeignete Randkonzentrationen aus den
Modellergebnissen nahe dem Gebietsrand selbst zu berechnen.

Dieser Zugang hat den Nachteil, dass sich die Randwerte nur langsam den sich andernden
Bedingungen anpassen. Befindet sich der jeweilige Rand in einer Leelage, so wird er sich
voraussichtlich &ndern. Bis die Windrichtung umschwenkt, hat dies aber nur geringen
Einfluss auf die Modellergebnisse. In einer Luvlage hingegen wird dieses Verfahren die
Randwerte kaum &ndern, sondern die Werte aus der letzten Leelage weiter verwenden. Trotz
dieser Einschrankung wird erwartet, dass mit dem Verfahren saisonale Veranderungen sowie
Anderungen der GroBwetterlage nachvollzogen werden kénnen.

Dieser Weg hat aber andererseits den Vorteil, dass die Methode nicht von einem anderen
Modell abh&ngig ist. AuBRerdem kann die tageszeitliche Variation in den
Spezieskonzentrationen mitbertcksichtigt werden, indem die Konzentrationen des Vortages



mit stindlicher Auflésung verwendet werden. SchlieBlich entstehen keine Interpolationsfehler
und Abweichungen durch die Verwendung verschiedener Chemiemechanismen.

Zur Berechnung der Randkonzentrationen des dufleren Gitters wurden verschiedene
Anderungen am CAMXx - Code vorgenommen. Eine Extraktion aus den tblichen CAMX -
Ausgabedateien erschien aus folgenden Griinden nicht sinnvoll:

e Die AVERAGE - Dateien enthalten im normalen Modellbetrieb haufig nur die Werte der
untersten Modellschicht, es werden aber alle Modellschichten benétigt.

e Die INSTANT - Dateien liegen nach einem Modelllauf hdufig nur fir den letzten
Zeitschritt vor. Aullerdem ware fur die gasformigen Komponenten eine Umrechnung von
Konzentration auf Volumenmischungsverhaltnis notig gewesen.

Im folgenden werden die Anderungen an den einzelnen Programmteilen des CAMXx - Modells
beschrieben. Es wird jeweils auch das Verzeichnis in der Struktur von CAMXx Version 4.20
angegeben. Tabelle 2-3 zeigt die gednderten Programmiteile im Uberblick.

CAMXx.T (im Directory CAMXx/)

Im Hauptprogramm wird beim Aufruf des Unterprogramms wrtcon, die die stundlich
gemittelten Konzentrationen (AVERAGE) des auReren Gitters ausgibt, ein Aufruf des
neuen Unterprogramms wrtbou eingefugt.

filunit.com (im Directory Inc/)
Im common-block funit wurde die Variable ibcout eingefigt, in der die unit-Nummer fir
die Ausgabedatei mit Randbedingungen steht.

openfils.f (im Directory 10_bin)

Im Unterprogramm openfils, das samtliche Ein- und Ausgabedateien 6ffnet, wurde
eingebaut, dass die Ausgabedatei fUr die Randbedingungen gedffnet wird. Dies geschah
zwischen der Offnung der Average- und der Deposition-Dateien.

Der Dateiname hat den gleichen Rootnamen wie alle Ausgabedateien des jeweiligen
Modelllaufs, enthélt also das aktuelle Datum, und endet mit der Endung ".bcout™.

cncprep.f (im Directory 10_bin/)

Das Unterprogramm cncprep, aufgerufen von startup, liest die Kopfzeilen der Eingabe-
AIRQUALITY- und -INSTANT-Dateien und schreibt die Kopfzeilen der Ausgabe-
AVARAGE-Dateien. Vor der Ausgabe der Kopfzeilen fiir die Ausgabedatei des aufleren
Gitters wurde die Ausgabe der Kopfzeilen fir die neue BOUNDARY-Ausgabedatei
eingefugt.

Tabelle 2-3: Anderungen am CAMXx - Code zur Berechnung von Randkonzentrationen.

Filename Directory

CAMX.f CAMx/ geédndert
filunit.com Inc/ geédndert
openfils.f 10_bin/ geédndert
cneprep.f 10_bin/ geédndert
wrtbou.f 10_bin/ neu




wrtbou.f (im Directory 10_bin)

wrtbou ist ein neues Unterprogramm, welches die Randwerte zur Verwendung am
nachsten Modelltag ausgibt. Es wurde in Anlehnung an wrtcon geschrieben.

Fest als data-Statement einprogrammiert ist jboun = 3. Diese Zahl gibt an, dass die Werte
der 3. Spalte bzw. Zeile des Gitters verwendet werden. Die Zahl kann jedoch im Code
geédndert werden. Ein Wert von 1 ist nicht sinnvoll, da die Randzellen des Gitters vom
Modell nicht berechnet werden.

Das Unterprogramm wrtbou schreibt als Randwerte fur alle Spezies, die auch in den
AVERAGE-Dateien ausgegeben werden, und fir alle Hohenschichten den um jboun-1
nach innen verschoben Gitterwert. Als Eckwert wird jeweils der Wert O geschrieben und
nahe den Ecken, also z. B. zwischen dem Index 1 und dem Index jboun-1 an der linken
unteren Ecke, der nachste benachbarte Wert, im genannten Fall der Wert mit den Indizes
jboun,jboun.

Die Werte von Spezies, die nicht in den AVERAGE-Dateien ausgegeben werden, werden
nicht berlicksichtigt. Dies ist ein Nachteil der aufgefihrten Methode. Jedoch lassen sich
eventuelle Fehler dadurch verringern, dass alle wesentlichen stabileren Spezies mit héheren
Konzentrationen in die Outputliste aufgenommen werden. Dies flihrt jedoch leider dazu, dass
die Ausgabe nicht nur auf jene Spezies beschréankt werden darf, fir die unmittelbares
Interesse besteht (O3, NO, NO,).
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Abbildung 2-14: Zeitverlauf des Ozonvolumenmischungsverhaltnisses an der Station
Ziersdorf im Untersuchungszeitraum. Griin: Messung; blau: gerechnet mit zeitlich konstanten
Randkonzentrationen (SAPRC99, EMEP2003, emikat.wien, ECMWF-Ozonséule); rot:
gerechnet mit zeitlich variablen Rand (sonst wie die blaue Kurve).
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Abbildung 2-15: Streudiagramm der stundlichen Ozonwerte an der Station Kittsee im
Untersuchungszeitraum. Blau: gerechnet mit zeitlich konstanten Randkonzentrationen
(SAPRC99, EMEP2003, emikat.wien, ECMWF-Ozonséule); rot: gerechnet mit zeitlich
variablen Rand (sonst wie die blaue Punkte).

Die Auswirkungen der variablen Randkonzentrationen sollten vor allem nach einer langeren
Laufdauer des Modellsystems sichtbar werden. Fir die kurze Zeit des
Untersuchungszeitraums dieser Studie von drei Wochen sind sie fir die seit August 2004
bestehende Messstation Ziersdorf in Abbildung 2-14 als Zeitverlauf und Abbildung 2-15 als
Streudiagramm  dargestellt. H&ufig liegen die mit variablen Rand gerechneten
Konzentrationen etwas héher als in der bisherigen Rechnung. An der betrachteten Station sind
die Unterschiede aber, wie im gesamten Hauptinteressengebiet Nordostosterreich, meist
kleiner als 10 ppbv, wobei keine tageszeitliche Variation der Anderung auftritt. Die
Unterschiede werden vielmehr durch den Transport von Luftmassen mit unterschiedlichem
Hintergrund bestimmt.

An den Modellrandern sind die Unterschiede naturgemdl groRBer als im
Hauptuntersuchungsgebiet, das sich in der Modellmitte befindet. Dies zeigt die Darstellung
der Differenz des Volumenmischungsverhaltnisses zwischen dem Lauf mit zeitlich
konstantem Rand (SAPRC99, EMEP2003, emikat.wien, ECMWF-Ozonsdule) und dem mit
variablen Rand fur den maximalen Tageswert 12 Tage nach Beginn der Berechnung mit
variablem Rand am 23. Juli 2005 (Abbildung 2-16). Unterschiede (ber 10 ppbv treten vor
allem tiber Wasserflachen (Schwarzes Meer, stidwestliches Mittelmeer, Armelkanal, Ostsee)
sowie Uber den Pyrenaen auf, wihrend in der Modellmitte die Anderungen kleiner sind.

Funf Tage spater, am 28. Juli 2005, sind vor allem die Unterschiede in den hoher gelegenen
Gitterzellen im Bereich der Alpen auffallig (Abbildung 2-17). Im Hauptuntersuchungsgebiet
Nordostosterreich betragen die Unterschiede weniger als 10 ppbv.
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Abbildung 2-16: Differenz der maximalen taglichen Ozonwerte am 23. 7. 2005 im &ufleren
Modellgitter zwischen der Rechnung mit variablen und mit konstanten Randbedingungen.
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Abbildung 2-17: Differenz der maximalen taglichen Ozonwerte am 28. 7. 2005 im &uf3eren
Modellgitter zwischen der Rechnung mit variablen und mit konstanten Randbedingungen.



2.7. Ubernahme der Randwerte von einem anderen Modell

Urspriinglich war geplant, auch zu testen, ob Randwerte von einem anderen prognostischen
Photochemiemodell mit einem gréReren Modellgebiet bernommen werden konnten.
Zunéchst war das CHIMERE - Modell vorgesehen, mit dem in Frankreich téglich
Luftschadstoffvorhersagen gerechnet werden (http://www.prevair.org/fr/prevision_o3.php).
Da die ostliche Begrenzung des dort verwendeten Modells jedoch etwa auf einer Linie
Lettland — Albanien verlauft, erwies es sich in der gegenwartigen Konfiguration als
ungeeignet.

Aus diesem Grund konnten entsprechende Tests in dieser Studie nicht durchgefuhrt werden.
Der Austausch von Randwerten zwischen verschiedenen Modellen wird jedoch von vielen
Arbeitsgruppen in Europa angestrebt. Daher ist zu erwarten, dass sich in ndherer Zukunft
Maoglichkeiten fir diese Option ergeben. Einerseits ist fir das CHIMERE - Modell geplant,
das Modellgebiet zu erweitern, andererseits wird von der Kélner EURAD - Gruppe taglich
mit grober Auflosung ein  Modelgitter fur die Nordhemisphdre gerechnet
(http://www.eurad.uni-koeln.de/). SchlieBlich befindet sich auch eine COST-Aktion mit dem
Titel “Towards a Multi-Model Network for Chemical Weather Forecasting and Assessment”
in Vorbereitung.

3. Weitere Diskussion der Ergebnisse

3.1. Statistische Berechnungen an den Messstationen

Zur Beurteilung der Gite der Modellierung im Ozoniiberwachungsgebiet 1 wurde die
Standardabweichung zwischen den Messungen und den Modellergebnissen fur alle zur
Verfligung stehenden Stationen in diesem Gebiet, die auch Ozon gemessen haben, berechnet.
Es wurde jeweils der Korrelationskoeffizient (Tabelle 3-1) sowie der Standardfehler der
Voraussage Sy (Tabelle 3-2) bestimmt.

Die Spalte ,,0, Prognose* zeigt die Werte flr die aktuelle Prognose aus dem Jahr 2005. Diese
unterscheiden sich ein wenig von den in Baumann-Stanzer et al. (2005b) ftr den Monat Juli
angegebenen Werten (Mittelwerte: r = 0.68, syx = 9.68), da in dieser Studie nur der Zeitraum
zwischen dem 11. und dem 31. Juli 2005 ber(cksichtigt wurde.

Fur alle mit dem SAPRC99-Mechanismus gerechneten neuen Modellldufe (vergleiche Tabelle
3-3) liegen die gemittelten Korrelationskoeffizienten bei 0.67 oder 0.66. Die CBM-1V-L&ufe
zeigen mit 0.62 und 0.63 eine schlechtere Korrelation. Der Standardfehler liegt bei den
SAPRC99-L&aufen zwischen 11.0 ppbv und 11.7 ppb. Der Standardfehler der CBM-IV-L&ufe
ist erstaunlicherweise mit 10.1 ppbv und 10.2 ppbv etwas geringer.



Tabelle 3-1: Korrelationskoeffizient der Modellrechnungen mit den Stationsmessungen.
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Tabelle 3-2: Standardfehler der Voraussage syx zwischen Modellrechnungen und

Stationsmessungen.

0 1 2 3 4 5 6 7
Prognose | Referenz |[EMEP |emikat |ges.03 |CBM- |Mod boun
2003 | .w v CBM
Amstetten 12.1 12.7| 12.6 12.6 12.7| 11.2| 11.7| 13.5
Annaberg 10.8 13.5| 13.1 13.1 13.2| 11.8| 12.5| 16.3
Bad Voslau 9.8 10.5| 10.2 10.2 10.2 9.7 9.9| 11.2
Dunkelsteiner W. 9.9 10.8| 10.6 10.5 10.5 9.3 9.7| 11.0
Eisenstadt 11.5 12.2| 12.4 12.0 12.1| 11.2| 11.3| 12.7
Forsthof 9.5 10.9| 10.7 10.7 10.7| 10.0| 10.4| 12.2
Ganserndorf 10.8 10.9| 10.6 10.5 10.5 9.7 9.6| 10.6
Grollenzersdorf 10.9 11.1| 11.9 10.6 10.6| 10.1| 10.1| 10.9
Hainburg 10.6 10.5 9.8 9.6 9.6 9.2 8.9| 10.0
Heidenreichstein 8.7 8.8 8.6 8.5 8.6 7.7 8.1 9.6
Hermannskogel 14.0 15.5| 15.9 14.1 14.0| 12.8| 12.7| 14.8
Himberg 11.9 13.1| 14.1 12.4 12.4| 11.6| 11.7| 12.8
Hohe Warte 12.1 13.0| 13.1 11.8 11.8| 10.9| 10.9| 12.3
IImitz 10.6| 10.7 10.3 10.4 9.8 9.8| 10.9
Stephansplatz 13.3 14.2| 14.3 13.0 12.9| 11.7| 11.6| 13.3
Irnfrtz 9.1 9.7 9.6 9.4 9.4 8.7 8.8| 10.1
Kittsee 11.2 11.0| 10.2 10.0 10.0 9.0 9.2 9.9
Klosterneuburg 11.3 12.3| 12.1 11.3 11.2| 10.3| 10.2| 11.7
Kollmitzberg 10.4 11.5| 11.6 11.6 11.6| 10.7| 10.9| 12.4
Krems 10.1 11.0| 10.7 10.5 10.6 9.2 9.6| 11.1
Laaer Berg 11.6 12.8| 13.7 11.8 11.8| 11.3| 11.2| 12.5
Lobau 12.7 13.5| 14.0 12.1 12.0| 11.5| 11.4| 12.5
Mistelbach 10.5 11.0| 10.5 10.4 10.5 9.7 9.7| 10.7
Moédling 10.2 11.1| 10.8 10.6 10.7 9.9| 10.1| 11.6
Oberwart 8.8 9.3 9.0 8.9 9.0 7.9 8.3 9.9
Pillerdorf 9.5 10.4| 10.3 10.0 10.1 9.2 9.3| 10.7
Péchlarn 10.6 11.4| 11.3 11.3 11.3 9.8| 10.3| 12.0
Purkersdorf 10.7 11.7| 11.3 11.3 11.3| 10.1| 10.5| 11.9
Payerbach 7.7 8.7 8.2 8.2 8.2 7.5 7.9 9.8
Schwechat 13.7 14.8| 15.5 13.3 13.2| 12.5| 12.5| 13.8
Stixneusiedl 11.5 11.8| 12.6 11.7 11.7| 11.1| 11.0| 12.1
Stockerau 10.6 11.2| 11.1 10.6 10.6 9.8 9.7| 10.8
St. Polten 10.4 11.4| 11.3 11.2 11.2| 10.2| 10.5| 11.8
Streithofen 11.8 12.8| 12.6 12.5 12.5| 11.1| 11.5| 13.1
St. Valentin 12.9 13.4| 13.3 13.3 13.4| 12.0| 12.4| 14.1
Ternitz 8.4 9.0 8.6 8.6 8.6 8.2 8.5| 10.0
Tulln 11.5 11.9| 11.7 11.4 11.4 9.9| 10.1| 11.4
Vosendorf 13.4| 14.1 12.3 12.3| 11.7| 11.6| 13.0
Waidhofen / Y. 10.7 11.2| 11.2 11.2 11.3| 10.2| 10.6| 12.4
Wiesmath 7.5 8.2 8.1 8.1 8.1 8.0 8.0 9.3
Wiener Neustadt 9.2 9.9 9.6 9.6 9.6 9.1 9.4| 10.8
Wolkersdorf 10.6 10.8| 10.7 10.4 10.4 9.7 9.5| 10.7
Ziersdorf 10.0 10.5| 10.2 10.0 10.0 9.0 9.1| 10.4
Mittelwert 10.7 11.5| 11.5 11.0 11.0| 10.1| 10.2| 11.7




3.2.

Rechenzeiten

Die Rechnungen wurden am BOKU-Met mit zwei unterschiedlichen Rechnern ausgefihrt:

imp6: Dies ist ein Zwei-Prozessor-PC mit 2.4 GHz Opteron Prozessoren. Das Modell
wurde mit OpenMP betrieben. Als Compiler wurde pgf90 der Portland Group mit den
Optionen ,,-02 -pc 64 -Mdalign -Mextend -Mnoframe -byteswapio -
Bstatic* verwendet.

imp8: Dieser PC hat nur einen einzigen Pentium 4 Prozessor mit 3.4 GHz. Compiliert
wurde mit dem Intel-Compiler ifort und den Optionen ,,-02 -align dcommons -

extend source -convert big endian -ipo -static”.

Tabelle 3-3

gibt an, wie viel CPU-Zeit durchschnittlich fir die Berechnung eines

Modelltages gebraucht wurde. Diese Zeiten waren auf der imp6 mit zwei Prozessoren deutlich
kirzer als auf der imp8. Fur die Modelllaufe mit SAPRC99 und unterschiedlichen Emissionen
bzw. Ozongesamtsdulen brauchte die imp6 einheitlich etwa 1 h CPU/Modelltag. Ein
Vergleich mit Lauf 03 (emikat.wien) auf imp8 zeigt, dass dieser Rechner etwa einen Faktor 3
langsamer ist. Es wurde nicht untersucht, ob mit anderen Compileroptionen die Rechenzeit
verkuzt werden konnte.

Lauf 03 lasst sich mit den beiden CBM-1V-L&dufen vergleichen. Der einfache konventionelle
CBM-1V Mechanismus benétigt etwa einen Faktor 4 weniger Rechenzeit als der SAPRC99
und der modifizierte CBM-IV etwa 15 % mehr als konventionell.

Die Ausgabe der Randkonzentrationen in Lauf 07 erhoht die Rechenzeit etwa um 3 %.

Tabelle 3-3: Modifikationen der einzelnen Testlaufe und Rechenzeiten.

Lauf Emissionen |Emissionen |Ozonsaule | Chemie aulerer |CPU
(allg.) Wien Rand
01 | Referenz EMEP 1999 |EMEP 1999 |300 DU SAPRC99 |konstant {1 h 03 m
(imp6)
02 |EMEP 2003 |EMEP 2003 |EMEP 2003 |300 DU SAPRC99 |konstant {1 h02m
(imp6)
03 |emikat.wien |EMEP 2003 |emikat.wien |300 DU SAPRC99 |konstant [3h10m
(imp8)
04 | Ozonsaule EMEP 2003 |emikat.wien |[ECMWF |SAPRC99 |konstant {1 h02m
(imp6)
05 |CBM-IV EMEP 2003 |emikat.wien |[ECMWEF |[CBM-IV |konstant {0 h 48 m
(imp8)
06 |CBM-IV EMEP 2003 |emikat.wien |[ECMWF [CBM-IV |konstant {0 h55m
mod. mod. (imp8)
07 |var. boun. EMEP 2003 |emikat.wien |ECMWF |SAPRC99 |variabel [3h16 m

(imp8)




4. Schlussbemerkungen

Anderungen an den Emissionskatastern haben in den vorgestellten Rechnungen einen
geringen Einfluss auf die Ozonkonzentration. Indirekt bestatigt dies frihere Ergebnisse zum
Einfluss regionaler Emissionen auf das Ozon. In Studien zu einer Ozonepisode im Jahre 2000
(Kruger, 2004a) und zum Ozonsommer 2003 (Kruger, 2004b) war der Einfluss regionaler und
europdischer Emissionen und des atmospharischen Hintergrundes auf die Ozonkonzentration
untersucht worden. Regionale Emissionen trugen an vereinzelten Tagen maximal 30 % zu
Ozonspitzenwerten im Wiener Raum bei, meistens war ihr Einfluss aber wesentlich geringer.
Den groRten Einfluss hatte in den Rechnungen der atmosphérische Hintergrund. Anders
formuliert heillt das, das Ozonspitzenwerte mit den in Mitteleuropa Ublichen
Spurenstoffkonzentrationen mehr durch die aktuelle Wetterlage als durch einzelne
Emissionen beeinflusst werden.

Trotzdem sollten bei Prognoserechnungen immer die besten zur Verfligung stehenden
Emissionswerte Verwendung finden. Daher werden die in dieser Studie vorgestellten
Aktualisierungen auch bei der Prognose der zukinftigen Ozonsaison 2006 benutzt werden
und auch in weiterer Zukunft sollten jeweils aktuelle Werte bzw. neuere, héher aufgeldste
Kataster (beispielsweise fur Niederosterreich) in das Modelsystem integriert werden.

Mit dem vorliegenden Modellsystem mit einer raumlichen Auflésung von 9.6 km konnten
auch die Stérken des neuen Wiener 100 m Emissionskatasters nicht ausgenutzt werden. Flr
andere Studien mit hoch aufgeldsten Modellgittern werden sich aber die Vorteile dieses
Katasters zeigen lassen.

Bei den geringen Schwankungen der Schichtdicke von Gesamtozon wahrend der untersuchten
Episode waren keine groBen Unterschiede in den Ergebnissen mit der zeitlich und raumlich
aufgelosten Gesamtozonvorhersage des ECMWF zu erwarten gewesen. Die ausgefuihrten
Rechnungen zeigen aber auch, dass mit dieser Methode kein zusatzlicher Fehler im Modell
auftrat. Bei einer Verwendung dieser Methode in der Zukunft ist das Modell somit auf
eventuell auftretende Extremwerte im Gesamtozon oder auf die gréBeren Schwankungen zu
anderen Jahreszeiten vorbereitet.

Die Tests mit dem CBM-IV Mechanismus bestatigen die Ergebnisse der Pilotstudie
(Baumann-Stanzer, 2005a), da sich der SAPRC99 Mechanismus wiederum als geeigneter
erwies. Der modifizierte CBM-IV Mechanismus fuhrt zu den erwarteten hdoheren
Ozonkonzentrationen, jedoch nicht in einem zufriedenstellenden Ausmali.

Ob die neue Methode zur Berechnung der Randwerte geeignet ist, Uber einen l&ngeren
Zeitraum verlasslich Anderungen zu modellieren, muss die Prognose im Sommer 2006 als
Langzeittest zeigen. Zu einem spéteren Zeitpunkt sollte auch die Verwendung von
Randwerten aus anderen Modellen, sobald diese fiir ein ausreichendes Modellgebiet verfligbar
sind, getestet werden.
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