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Wurde ein Standort Gber 2000 m vom alten Standort verlegt, ist eine neue
Standort-ID zu vergeben. Der alte Standort ist ebenso wie der Grund fur die
Verlegung in dem Kommentarfeld des Probenentnahmeprotokolls zu dokumen-

tieren.

Die ausgefullten Probenentnahmeprotokolle als Kopie (mitsamt der enthomme-
nen Moosproben, s.0) sind an den Moospraparator zu verschicken. Die im Feld
aufgenommenen Standortprotokolle sind in die Access-Moos-Datenbank zu di-

gitalisieren und an die Koordinationsstelle per E-Mail zu Ubermitteln.

3 Optimierung der Datenbankstruktur

Aufgrund der Vielzahl der im Moos-Monitoring erhobenen Daten ist das Daten-
handling wichtig. Bereits in den beiden Vorgangerprojekten wurde aus diesem
Grund die in Kapitel 2 erwahnte Access-Datenbankanwendung (= UBA-Moos-
Datenbank) entwickelt. Diese Anwendung bildete neben dem Moos-GIS (=
Kapitel 5) das Basiswerkzeug fur die digitale Zusammenflhrung der verschie-
denen Informationsschichten im Moos-Monitoring 2000. Aufgrund der hetero-
genen Datenstruktur konnte die Zusammenflhrung der in den bisherigen drei
Moos-Monitoring-Projekten erhobenen Daten nicht vollstandig durchgefuhrt
werden. Um dies zuklnftig zu gewahrleisten, wurde daher die bisherige Daten-
bankstruktur im Moos-Monitoring Uberarbeitet (= Kapitel 3.1). Vor dem Hinter-
grund der Planung eines zukunftigen Moos-Monitorings wurde weiterhin ein
Konzept fur ein Internet- und GIS-gestutztes Umweltmonitoring (IGUS) erarbei-
tet (= Kapitel 3.2).

In den nachstehenden Ausfuhrungen wird zwischen standortbeschreibenden
Datensétzen und Laborergebnissen unterschieden. Bei den standortbeschrei-
benden Datensatzen handelt es sich um die auf der Basis der Eingabemaske

der UBA-Moos-Datenbank von den Probenentnehmern bzw. den Auftragneh-
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mern digitalisierten Standortkriterien. Die Laborergebnisse entsprechen den in

den Moosproben gemessenen Elementgehalten.

3.1 Uberarbeitung der bisherigen Datenbankstruktur

Hintergrinde. Ein wesentliches Ziel des Moos-Monitorings ist es, die aus den
chemischen Moosanalysen gewonnenen Ergebnisse in Beziehung zu naturli-
chen und anthropogenen Standortfaktoren zu setzen. Aus diesem Grund haben
die Probenentnehmer in allen drei Moos-Monitoring-Vorhaben in das Proben-
entnahmeformular der UBA-Moos-Datenbank Standortbeschreibungen einge-
tragen (= Kapitel 2; Anhang C). Die im Gelande dokumentierten Standortkrite-
rien wurden jeweils nach Abschluss der Probenentnahme in die Access-
Anwendung Uberfuhrt. Die automatisierte Verkntpfung der im Labor analysier-
ten Elementgehalte mit den jeweiligen standortbeschreibenden Datensatzen
sollte anschliel3end Uber den Import der als ASCII- oder Excel-Tabelle vorlie-

genden Labordatensatze in die UBA-Moos-Datenbank erfolgen.

Zielsetzung. Eine Uberpriifung der dieser Access-Anwendung zugrunde lie-
genden Datenbankstruktur ergab, dass die Zusammenfuhrung der in den bishe-
rigen Moos-Monitoring-Vorhaben erhobenen Daten nicht ohne erhebliche Zuar-
beiten gewahrleisten werden konnte. Griinde hierflr sind v.a. die heterogene
Struktur der in den bisherigen Moos-Monitoring-Vorhaben angelegten Datenta-
bellen. Eine Zusammenfuhrung und automatisierte Auswertung der Ergebnisse
der chemischen Moos-Analytik und der Standortbeschreibungen konnte im Be-
arbeitungszeitraum des Moos-Monitorings 2000 daher nicht durchgeflihrt wer-
den. Auch wies die UBA-Moos-Datenbank als Instrumentatrium fur die Zusam-
menfuhrung von standortbeschreibenden Datensatzen und Laborergebnissen
Redundanzen auf, was einen optimalen Datenzugriff, eine flexible Datenhaltung

sowie die eindeutige Verknupfung von Labor- und Standortdaten verhinderte.



24

Die Ziele bei der Uberarbeitung der bisherigen Art der Datenhaltung im Moos-

Monitoring waren demnach die

e Homogenisierung der in den bisherigen Moos-Monitoring-Vorhaben ange-
legten Datentabellen (= Kapitel 3.1.1) sowie

e die Optimierung von Datenzugriff und Datenhaltung innerhalb der UBA-
Moos-Datenbank (= Kapitel 3.1.2).

3.1.1 Homogenisierung der Datentabellen

Allgemeines. Die dem Moos-Monitoring zugrundeliegende Art der Datenstruk-
turierung entspricht dem sogenannten relationalem Datenbankmodell, das von
CODD entwickelt wurde (CODD 1991). In diesem Datenbankmodell werden Da-
ten in weitgehend unabhangig voneinander vorliegenden Tabellen gespeichert.
Eine Tabelle besteht dabei aus Reihen, die den Datensatz enthalten (hier die
Probenentnahmestandorte) und aus Spalten, welche die Attribute enthalten
(hier die Standortkriterien sowie die analytischen Messergebnisse). Die in einer
relationalen Datenbank vorliegenden Tabellen sind im Idealfall durch Spalten
mit gleichen Attributen verknupft. Dies wird im allgemeinen durch eine einheitli-

che ID-Struktur gewahrleistet.

Datengrundlagen. Die zu Beginn des Moos-Monitorings ubernommenen Da-
tentabellen lagen nicht in einer einheitlichen Datenbankdatei vor, sondern in
Form der UBA-Access-Datenbank (Quelle: UBA) sowie zweier ASCII-Dateien
(Quelle: BGR). Die Access-Anwendung beinhaltete samtliche im Moos-
Monitoring 1990 (n = 608) und 1995 (n = 1157) aufgenommenen standortbe-
schreibenden Datensatze. Die zwei ASCII-Tabellen wurden freundlicherweise
von Herrn Dr. Siewers von der BGR Hannover zur Verfigung gestellt und ent-
halten jeweils die Laborergebnisse des Moos-Monitorings 1990 (n = 592) und
1995 (n = 1025).
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Die Ergebnisse aus dem Moos-Monitoring 2000 lagen nach Abschluss der Pro-
benentnahme und chemischen Moos-Analytik in Form von 15 UBA-Access-
Dateien (n = 1069) und einer MS Excel-Tabelle (n = 1069) vor. Die Access-
Anwendungen enthielten die im Moos-Monitoring 2000 aufgenommenen stand-
ortbeschreibenden Datensatze aus den Landern. Bei der MS Excel Tabelle

handelt es sich um die Laborergebnisse der LUFA Hameln.

Die hier vorgestellten Datengrundlagen hatten unterschiedlich strukturierte Da-
tentabellen. Dies auf3erte sich vor allem in einer uneinheitlichen ID-Struktur,
was die fehlerfreie automatisierte Verknupfung der einzelnen Datentabellen
verhindert. Im Folgenden werden die Arbeitsschritte zur Schaffung einer einheit-
lichen ID-Struktur erlautert. Diese gliedern sich in die Sichtung des Datenmate-
rials sowie die Schaffung einer einheitlichen Syntaxstruktur. Dabei wird zwi-
schen Proben- und Standort-ID unterschieden. Bei der Standort-ID handelt es
sich um die Standortkennung einer ausgewahlten Probenentnahmestelle (z.B.
BB15). Diese kann allerdings mehrfach innerhalb einer Moos-Monitoringphase
beprobt worden sein. Demzufolge erhalt eine Probenentnahmestelle mehrere
Proben-ID’s (z.B. BB15-1, BB15-2).

Sichtung des Datenmaterials. Zunachst galt es, die Qualitat der standortbe-
schreibenden Datensatze sowie der Laborergebnisse hinsichtlich Vollstandig-

keit, Richtigkeit und Verknupfbarkeit zu tGberprifen.

Vollstandigkeit. Die aus dem Moos-Monitoring 1990 und 1995 stammenden
Laborergebnisse und standortbeschreibenden Datensatze wichen im Gegen-
satz zu denen aus dem Moos-Monitoring 2000 in ihrer Anzahl voneinander ab.
Die zahlenmafige Abweichung war in der Dokumentation von Mehrfachbepro-
bungen desselben Standorts in der UBA-Moosdatenbank begrindet. Die von
der BGR gelieferten Laborergebnisse hingegen enthalten die Ergebnisse der
Metalluntersuchungen der jeweils prioritaren Moosart pro Standort. Wurden am

Standort mehrere Proben derselben Moosart enthommen, wurden die Analyse-
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ergebnisse gemittelt. In den Datensatzen des Moos-Monitoring 2000 lagen die
Laborergebnisse vollstandig inkl. der Ergebnisse der Mehrfachbeprobungen

vor.

Richtigkeit. Ein Abgleich der Datensatze aus den drei Moos-Monitoring-
Projekten im GIS zeigte, dass in nicht in allen Fallen der in der Probenentnah-
merichtlinie festgesetzte Toleranzradius von 2000 m eingehalten wurde. So
enthielten viele Standorte die gleiche Standort-ID, obwohl sie mehr als 2000 m
vom alten Standort verlegt wurden. Eine weitere Uberpriifung ergab, dass die
Vergabe der Standort-IDs nicht Uber alle drei Moos-Monitoringphasen gleich-

gehalten wurde.

Verkniipfbarkeit. Das Verknlpfen der standortbeschreibenden Datensatze mit
den Laborergebnisdatensatzen geschieht im Idealfall Gber die innerhalb eines
Moos-Monitoring-Projektes vergebenen Proben-ID. Da sich die Syntax der Pro-
ben-IDs der standortbeschreibenden Datensatze von denen der Laborergebnis-
se in allen drei Moos-Monitoringphasen in den meisten Fallen voneinander un-

terscheiden, war eine automatisierte Verknupfung nicht moglich.

Schaffung einer einheitlichen Syntaxstruktur. Da die Vergabe von Standort-
IDs in den drei bisherigen Moos-Monitoring-Projekten nicht einheitlich verlief,
wurde in einem ersten Schritt nach einem festgelegten Toleranzradius von 2000
m im GIS nach durchgangig beprobten Standorten gesucht. Die Ergebnisse
dieser Arbeiten enthalt der Berichtsteil I. Die so ermittlelten ,gleichen Standorte®
wurden mit einer eindeutigen Standort-ID versehen. Alle Ubrigen in den drei
Moos-Monitoring-Projekten beprobten Standorte enthielten ebenfalls eine neue
Standort-ID.

Die analytischen Laborergebnisse korrespondieren nicht nur mit dem Standort,
sondern im Falle einer Mehrfachbeprobung v.a. mit der Probenentnahme. Auch

kann ein Standort in allen drei Beprobungsphasen beprobt worden sein. Dem-
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zufolge erhielt jede Probe neben der Standort-ID zusatzlich eine eigene Pro-
ben-ID.

Ergebnis. Durch die Uberarbeitung und Homogenisierung der in den Moos-
Monitoring-Vorhaben von 1990, 1995 und 2000 erzeugten Datentabellen konnte
eine vereinheitlichte Tabellenstruktur geschaffen werden. Mit dieser vereinheit-
lichten Datengrundlage ist nun ein einfacher und schneller und fehlerfreier
Zugriff auf die Moos-Monitoring-Daten moglich. Die Anzahl der in den Datenta-
bellen enthaltenden standortbeschreibenden Datensatze belauft sich auf 2864.
Von diesen 2864 Datensatzen sind 2646 mit Informationen Uber Elementgehal-

te aus Moosproben versehen.

3.1.2 Optimierung der UBA-Moos-Datenbankstruktur

Bisherige UBA-Moos-Datenbankstruktur. Die Datenstrukturierung innerhalb
der UBA-Access-Datenbank fuldt auf funf miteinander verkntpften Tabellen.
Von diesen Tabellen enthalt eine Tabelle samtliche Inhalte der im Probenent-
nahmeprotokoll abgefragten Standortkriterien (= Anhang C.4). Die anderen
vier Tabellen bestehen aus einer Spalte mit Angaben zur Baumart, zum Boden-
typ, zum Land und zur Exposition. Neben den Datentabellen bilden die mit die-
sen verbundene Eingabeoberflache (entsprechend dem Probenentnahmeproto-
kollformular) sowie einige Abfragetools das Grundgerust der UBA-Moos-

Datenbank.

Redundanz. Bei der Uberpriifung der UBA-Moos-Datenbankstruktur konnten
typische Redundanzerscheinungen ausgemacht werden. Vor dem Hintergrund
eines optimalen Datenzugriffs sowie einer flexiblen Datenhaltung ist es aller-
dings wichtig, auf die Vermeidung redundanter Datenhaltung zu achten. Es
wurden mehrere Gruppen von Spalten gesichtet, die Uber den gleichen Inhalt

eine Aussage machen. So wurden beispielsweise fur die Witterung entspre-
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chend der mdglichen Antworten (z.B. sonnig, windstill) sieben Spalten angelegt,
in die O fur falsch und 1 fur wahr eingetragen werden konnen. Ein weiteres Re-
dundanzkriterium bildete die Wiederholung von Zeilen einer bestimmten Spalte.
Um innerhalb der UBA-Moos-Datenbank einen optimalen Datenzugriff zu ge-
wabhrleisten, wurden diese Redundanzerscheinungen durch Normalisierung der
Datentabellen minimiert. Normalisierung ist ein Verfahren, bei dem Relations-
schemata (= Tabellen) soweit zerlegt werden, bis keine redundanten Daten
mehr vorhanden sind. Die Normalisierung der Datentabellen erfolgt Gber die

Zusammenfassung und Auslagerung von Spalten.

Zusammenfassen von Spalten. Die Zusammenfassung von Spalten soll an
dem oben beschriebenen Beispiel der Spaltengruppe Witterung vorgefuhrt wer-
den. Die Tabelle 2 zeigt, wie die ursprunglichen sieben die Witterung beschrei-
benden Spalten (Witterung sonnig — Witterung NEU) zu einer Spalte zusam-
mengefasst worden sind. (Witterung CODE ). Neben dem geschilderten Bei-
spiel wurden noch weitere Spaltengruppen zusammengefasst, so dass die

Spaltenmenge von insgesamt 84 auf 47 reduziert werden konnte.

Tabelle 2: Zusammenfassung von Spalten in der UBA-Moosdatenbank

Witterung | Witterung | Witterung (Witterung| Witterung |Witterung|Witterung| Witterung
sonnig bewdlkt |regnerisch| windig | windstill | trocken NEU CODE
0 -1 -1 0 0 0 0 110000
0 -1 0 0 -1 -1 0 100110
0 -1 -1 -1 0 0 0 111000
0 0 0 0 0 0 -1 1
0 -1 0 0 -1 -1 0 100110
-1 0 0 0 -1 -1 0 1000110

Auslagerung von Spalten. Nachdem die Spaltenanzahl durch Zusammenfas-

sung von Spaltengruppen auf ein optimales Mal} reduziert wurde, bestand der

Schritt 2 der Normalisierung in dem Absuchen der Zeilen der Datentabellen

nach sich standig wiederholenden Spalteninhalten. Um dies zu vermeiden,

wurden redundante Datensatze in neue Tabellen ausgelagert und mit der Aus-

gangstabelle Uber sogenannte 1:n Beziehungen verknupft. Ein Beispiel einer
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derartigen Normalisierung zeigt die Abbildung 1. Hier zeigen die in der als Pro-
benentnahmeprotokolltabelle bezeichneten unveranderten Ausgangstabelle in

den Spalten Land, Landkreise und Gemeinde sich wiederholende Zeileninhalte
(z.B. Mecklenburg-Vorpommern in der Spalte Land). Durch Auslagerung dieser

redundanten Datensatze in eigene Tabellen wurde die Struktur normalisiert.

Abbildung 1: Auslagern von Spalten in der UBA-Moos-Datenbank

Probenentnahimeprotokoilabelle

1] Diatum Land Landkreis Gemeinde [Witterung
WVEG 241195 IMeckienburg-Yorpommenn Parchim i Gilkicrvy oo
WVER 03.11.00  Wecklenburg-'Y orpomment P archim pllopay ooii10
B 15.11.00  |Meckenburg-Yorgpommenn |Mordvorpommes [ Zingst 1010
WS 15.11.00  |Meckenburg-Y orpomemenn [Rordvorpommes [Fingst 1010
l''4 15.11.95 [Meckienburg-Yorpommern |Mardvorpomimer | Tingst 110010
L] 15.11.00  |Mecklenburg-Y orpommenn | kordyvorpommes [ Zingst 1Moi0
K114 [15.11.00 |Meckienburg-Yorpommenn Nnrm'orpummirggt 1Mo
=789 241000 [Sacheen-Anhal uerfurt Legeirods 101001
=123 23.03.92 |Sachsen-Anhal Guigrfurl Tepeirads ]
5T89 08.11.95 |[Sachsen-Anhak Guerfurt [Tiegeirocs 110
Mormalisierte Daten ;aez‘_””g_ i

o Land Tabele Bundesidnder — ot

G fMecklenburg-Yorpomimenm

3 |Sachsen-Anhalt

d Tabale Lardkraise L

10 |Landbkr eis La
121 Parchim
210 |Morchorpommem

173 JGueriun

I.I:IO}IIIi=

Aezishumg: 1:n

Gemeinde | Landkreis | 7abefs Gemenden

in
[ 121
ey B I T o ATy
3 |Ziegeiroda 173
L Datum | Gemeinde |Witterung | 7ebele Sroben
MvBE | 241195 1 101010
MVES | 03.41.00 1 1004110
MWES 1511.00 2 1040
e 1511.00 2 1010
L] 15.11.95 2 110010
WvEE | 1544.00 2 101010
Wrvi14 15.11.00 2 1040
=783 24.10.00 3 1040
S723 28,0392 3 0
<TED 081195 3 10110

Fazit. Durch die in den Kapiteln 3.1.1 und 3.1.2 vorgestellte Uberarbeitung der
Datenbankstruktur im Moos-Monitoring konnte eine Vereinheitlichung und Ver-
einfachung der Art der Datenhaltung erzielt werden. Dies hat nicht nur den Vor-

teil einer Verbesserung des bisherigen Datenbanksystems, sondern beinhaltet
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auch die Basis flr die Integration der Moos-Monitoring-Daten in andere Daten-
banksysteme. Eine Mdglichkeit wird in dem folgenden Kapitel 3.2 in Form eines

Internet- und GIS-gestutzten Umweltmonitoringsytems (IGUS) vorgestellt.

Die Uberarbeitete UBA-Moos-Datenbank liegt dem Abschlussbericht in Form ei-

ner CD bei. Die dazugehorige Anleitung befindet sich im Anhang C.5.

3.2 Konzept fiir ein Internet- und GIS-gestiitztes Umweltmonitoring-
System (IGUS)

Veranlassung und Zielsetzung. Viele der Probleme in dem vom Bund, von
den 15 Landern und den drei Projektpartnern durchgefiihrten Moos-Monitoring
2000 waren auf eine dezentrale Datenhaltung zurlckzuflihren. So werden in ei-
nem derart breit angelegten Monitoring-Vorhaben viele Tabellen in Form von
MS Access-, Excel- und ASCII-Dateien erzeugt, die standig zusammengefuhrt
und aktualisiert werden mussen. Weitere Problembereiche wurden bei einer
nach der Probenentnahme durchgeflihrten Befragung der Probenentnehmer
deutlich. So wurde von einigen Probenentnehmern ausreichend kartografische
Informationen verlangt, um sowohl bestehende als auch neue Probenentnah-
mestellen auffindbar zu machen (= Anhang C.2). Internet und GIS bieten er-
weiterte Mdglichkeiten der Datenverarbeitung und —haltung. Im Hinblick auf ein
zukinftiges Moos-Monitoring sowie die Schaffung eines zentralen Datenbank-
systems wurde ein Konzept fur ein Internet- und GIS-gestiitztes Umweltmonito-
ring-System (IGUS) entworfen. Mit dem IGUS wird Folgendes erreicht: Flexibili-

sierung und Verknupfung von Datenhaltung und -transfer.

In diesem Kapitel 3.2 wird zunachst eine kurze Einfuhrung in die technischen
Grundlagen des IGUS gegeben. Es folgt eine Darstellung der bisherigen Ar-
beitsablaufe im Moos-Monitoring, um anschlie®end die mit IGUS erzielbaren

Verbesserungen zu benennen.
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In den Abbildungen 2 und 3 sowie in den schriftlichen Ausfihrungen wird zwi-
schen Daten- und Materialflissen unterschieden. Die Daten sind standortbe-
schreibende Datensatze sowie die analytischen Laborergebnisse. Bei den Ma-
terialflissen handelt es sich um die Moosproben sowie die mit diesen

verschickten analogen Probenprotokolle.

Technische Grundlagen. Die kombinierte Nutzung von Internet und GIS
konnte durch die bisher im Moos-Monitoring eingesetzte Softwarestruktur

nicht geleistet werden. Fir die Durchflihrung eines zukunftigen Moos-
Monitorings mit IGUS wachsen somit die Anforderungen an die bereitzustellen-
den Datenbank- und GIS-Funktionalitaten. Das eigentliche Datenbanksystem
wird im IGUS durch eine MySQL-Datenbank gebildet, in der alle im Moos-
Monitoring vorhandenen Sachdaten (Standortdaten, Messdaten) gespeichert
werden. Diese Datenbank korrespondiert mit einem Geodaten-Mapserver, der
die GIS-Funktionalitaten bereitstellt. Hierbei wird mit dem ARC IMS Mapserver
wie beim Moos GIS (= Kapitel 5) ein Softwareprodukt der Firma ESRI verwen-
det. Mit dieser Software ist es moglich, im Internet raumliche Informationen in
Form von thematischen Karten [grafisch] darzustellen und durch die Anwen-
dung von geometrischen Funktionen abfragbar zu machen. IGUS kann mit je-
dem herkdmmlichen Web-Browser (z.B. Internet Explorer, Netscape), die Uber
HTML- und PHP- Dokumente den Zugriff auf die Sach- und Geodaten ermdgli-

chen, verwendet werden.

Daten- und Materialfliisse bisher. Die Daten- und Materialflisse aus dem
Moos-Monitoring 1990, 1995 und 2000 sind der Abbildung 2 zu entnehmen.
Wie in der Probenentnahmerichtlinie vorgeschrieben, mussten bei der Proben-
entnahme Standortbeschreibungen gemal’ Eingabeformular der UBA-Moos-
Datenbank angefertigt werden (= Kapitel 2). Das Auffinden von Probenent-
nahmestellen erfolgte Uber analoges Kartenmaterial, das von den jeweiligen
Koordinationsstellen der Lander zur Verfligung gestellt wurde. Die Digitalisie-

rung der entsprechenden Informationen in die UBA-Access-Anwendung wurde
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entweder durch die beauftragten Probenentnehmer selbst oder von den jeweili-
gen Landerbehorden durchgefuhrt, um anschlielend an den vom UBA beauf-
tragten Forschungsnehmer weitergeleitet zu werden. Dort wurden alle Access-

Dateien der Landern in einer zusammengefuhrt.

Die Moosproben wurden gemal der in Kapitel 2 beschriebenen Vorgehenswei-
se verpackt und an den Moospraparator weitergeleitet. Von dort gelangten die
gereinigten Moosproben in das Labor, wo die chemische Moos-Analytik durch-
gefuhrt wurde. Die Ergebnisse der Analytik wurden per E-Mail an den For-
schungsnehmer weitergeleitet, wo sie in das Datenbanksystem eingefugt und
mit den standortbeschreibenden Datensatzen verknupft wurden. AbschlieRend
erfolgte die statistische Auswertung der Daten, wobei im Moos-Monitoring 2000

lokal vorhandene GIS-Programme zum Einsatz kamen (> Kapitel 5).

Zwischenfazit. Die bisherigen Arbeitsablaufe im Moos-Monitoring in Bezug auf
Datensammlung und Datenverarbeitung gestalteten sich sehr aufwendig und
fehleranfallig. Der Grund ist in der anfanglichen dezentralen Datenhaltung und
der spateren Zusammenfuhrung dieser Datenbestande in der UBA-Moos-
Datenbank zu sehen. Dieser Ablauf enthalt viele potenzielle Fehlerquellen und

verzogert die Verfugbarkeit der Ergebnisse des Moos-Monitorings.

Daten- und Materialfllisse mit IGUS. Die durch den Einsatz des IGUS beding-
ten Veranderungen bei der Durchfuhrung eines Moos-Monitoring-Projektes sind
der Abbildung 3 zu entnehmen. Die Integration von GIS-Funktionalitaten in dem
IGUS ermdglicht es dem Probenentnehmer, sich vor Beginn der Probenent-
nahme ausreichend kartografische Informationen zu beschaffen, um sowohl
bestehende als auch neue Probenentnahmestellen auffindbar zu machen. So
stellt das IGUS die in den Vorgangerprojekten generierten Daten zur Standort-
suche zur Verfugung. Bei der Wiederbeprobung von Probenentnahmestandor-
ten kénnen die relevanten Informationen recherchiert und als Orientierung bei

der Neubeprobung genutzt werden. Weiterhin besteht die Moglichkeit, den
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Standort mit zur Verfigung stehenden digitalen Karten grafisch darzustellen.
Bei diesen Karten handelt es sich im Idealfall um hochauflosende kartografi-
sche Vektordaten wie z.B. ATKIS-Daten. Es kdnnen allerdings auch niedriger
aufgeldste georeferenzierte topographische Rasterkarten verwendet werden. In
diesen Karten konnen Ausschlusskriterien aus der Probenentnahmerichtlinie
(z.B. Mindestabstande zu potenziellen Emissionsquellen) angezeigt werden (=
Kapitel 2).

Sobald die Probenentnahme im Gelande abgeschlossen ist, kdnnen die Daten
uber das Internet in das System eingegeben und so alle Beteiligten Uber den
Stand der Probenentnahme informiert werden. Die Datenrechte werden dabei
durch Password-geschutzte Seiten garantiert. Die Laborergebnisse werden
nach Abschluss der chemischen Moos-Analytik ebenfalls in das IGUS integriert.
Dabei erfolgt die Anbindung an die standortbeschreibenden Datensatze auto-
matisch. Auf der Basis der zusammengefuhrten Daten bietet das IGUS weiter-
hin die Mdglichkeit, die analytischen Laborergebnisse kartografisch zu veran-
schaulichen und Vorauswertungen vorzunehmen. So kénnen bei nicht plausib-

len Werten umgehend Nachuntersuchungen angeordnet werden.

Fazit. Im Gegensatz zu den Ablaufen des bisherigen Moos-Monitorings bietet
der Einsatz des IGUS die Mdglichkeit, Daten von Anfang an zentral Gber das In-
ternet unter konstanten Bedingungen aufzunehmen, zu speichern und abzuru-
fen. Dadurch entfallen die Arbeitsbereiche Datensammlung, -aufbereitung so-
wie -zusammenfuhrung. Eingabefehler sowie Fehler bei der Verknupfung der
generierten Informationsschichten werden vermieden. Mit Hilfe der in das IGUS
implementierten GIS-Funktionalitaten kdnnen weiterhin die in der Probenent-
nahmerichtlinie vorgegebenen Toleranzradien und Mindestabstande zu poten-

ziellen Emissionsquellen Uberprift werden.
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Abbildung 2: Arbeitsablaufe im Moos-Monitoring bisher

Probenentnahme
(Probenentnehmer)
Probenentnahmeprotokolle Moosproben
analog Q l digital ’
Koordinationsstellen Praparation
(Landerbehoérden)
gesammelte Landerdaten @ 1 gereinigte Moosproben
Koordinationsstelle <\: Analytik
(Forschungsnehmer - UBA) (Labor)
Aufbereitung und Auswertung
gesammelter Daten @
Ergebnis

=) Datenfliisse
- Materialflisse




Abbildung 3: Arbeitsabldufe mit IGUS
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4 Geostatistische Analyse ausgewahlter Moos-
Monitoringdaten 2000

Hintergriinde. Der Projektauftrag im Moos-Monitoring 2000 sah vor, bereits im
Vorfeld der Probenentnahme fachlich und statistisch begrindete Optimierungs-
vorschlage zur Messnetzanordnung zu erbringen. Aufgrund des geringen Zeit-
abstands zwischen Beginn des Projektes (15.08.00) und der Probenentnahme
im September/Oktober 2000 war dies nicht méglich. Durch Verlangerung der
Bearbeitungszeit des Moos-Monitoring 2000 bis Ende September 2002 sollten
Optimierungsvorschlage fur ein mogliches Moos-Monitoring 2005 ausgearbeitet
werden. Die hierfur vorgesehene Methodik sieht den kombinierten Einsatz drei-
er fortgeschrittener statistischer Verfahren vor:

1. Geostatistik (Variogrammanalyse, Kriging),

2. multivariate Clusteranalyse sowie

3. Nachbarschaftsanalyse.

Mit Hilfe geostatistischer Verfahren werden optimale Flachenschatzungen fur
die im Moos-Monitoring 2000 ermittelten Elementeintrage berechnet. Die dar-
aus resultierenden Ergebnisse werden mit Hilfe multivariater Clustermethoden
zu Belastungsindikatoren statistisch begriindet aggregiert. Der Einsatz nach-
barschaftsanalytischer Verfahren erlaubt eine quantifizierbare Einschatzung
und Prifung der raumstrukturellen Landschaftsreprasentanz (SCHRODER et
al. 2001). Mit der Nachbarschaftanalyse kdnnen definierten Rasterzellen hin-
sichtlich charakteristischer Merkmale wie Landnutzung, naturraumlicher Aus-
stattung und eben den Ergebnissen der Clusteranalyse quantitativ beschrieben

werden. Messnetze kdnnen so gezielt erganzt oder ausgedunnt werden.

Diese Arbeiten konnten im August und September nicht vollstandig durchge-

fuhrt werden. Da die optimierten Flachenschatzungen (s.o. Zf. 1) den cluster-
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und nachbarschaftsanalytischen Auswertungen (s.o. Zf. 2,3) zugrunde liegen,

wurde dieses Aufgabenfeld bearbeitet.

Zielsetzung. Unter Zuhilfenahme geostatistischer Methoden sollen fir die Ele-

mente Al, As, Cd, Cr, Cu, Fe, Hg, Ni, Pb, Sb, Ti, V und Zn Flachenschatzungen

durchgefuhrt werden. Dabei stehen vier Fragestellungen im Vordergrund:

1. Wie kann man geostatistische Methoden zur optimierten Ableitung von Fla-
chenschatzungen fur die beschriebenen Elementverteilungen einsetzen?

2. Welche statistischen KenngroRen erlauben eine Einschatzung der Schatz-
gute jeder berechneten Flachenkarte?

3. Wie kann man sog. Ausrei3er mit geostatistischen Verfahren identifizieren?

4. Welche Mdoglichkeiten bieten die Instrumente Moos-GIS und Moosdaten-

bank zur Uberprifung dieser Ausreiler?

Vorgehen. Im Kapitel 4.1 wird zunachst ein kurzer Abriss tber Grundlagen
geostatistischer Methoden gegeben. Die statistisch-methodischen Aspekte der
geostatistische Analyse der Elementkonzentrationen von Al, As, Cd, Cr, Cu, Fe,
Hg, Ni, Pb, Sb, Ti, V und Zn im Moos-Monitoring 2000 [inkl. Ergebnisse] wird in
den Kapiteln 4.2 bis 4.5 beschrieben. Die raumlichen Strukturen der betrachte-
ten Elementkonzentrationen in Moosen wurden bereits im Berichtsteil | ausfihr-
lich dargestellt (SCHRODER 2002 a). Im Folgenden werden vier Bearbeitungs-
schritte dargestellt:

1. Datenanalyse und -transformation (= Kapitel 4.2),

2. Variogrammanalysen (= Kapitel 4.3),

3. Kriginginterpolation (= Kapitel 4.4) sowie

4. Ausreil’ererkennung und —bewertung (= Kapitel 4.5).

Die Variogrammanalysen und Kriginginterpolationen wurden mit der Software
ISATIS durchgefuhrt. Zusatzliche statistische Analysen erfolgten mit der Statis-
tik-Software SPSS sowie mit MS Excel. Die kartografische Aufarbeitung und Vi-
sualisierung der Ergebnisse erfolgte mit ArcView GIS (= Kapitel 5).
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4.1 Theoretische Grundlagen

Im Folgenden wird eine kurze EinfUhrung in geostatistische Methoden gegeben.
Die Darstellung beschrankt sich auf eine textliche Beschreibung ohne Berlck-
sichtigung mathematischer Formeln. Entsprechende ausflhrlichere Erklarungen

sind der Literatur (= Kapitel 7) zu entnehmen.

Allgemeines. Geostatistische Verfahren ermdglichen es, Messnetze hinsicht-
lich ausgewahlter Messparameter auf ihre raumliche Aussagekraft zu Gberpru-
fen. Aus einer Stichprobe (im Moos-Monitoring: Elementkonzentrationen, ge-
messen an 1028 deutschen Standorten) soll die Wahrscheinlichkeitsstruktur der
Grundgesamtheit (im Moos-Monitoring: flachenhafte Elementkonzentrationen
fur Gesamtdeutschland) geschatzt werden. Die Geostatistik griindet auf der
Theorie regionalisierter Variabler und basiert auf Erkenntnissen aus emprischen
Arbeiten Uber Goldlagerstatten in Sudafrika (MATHERON 1971). Die beiden

Basiselemente der Geostatistik sind Variogrammanalyse und Kriging.

Variogrammanalyse. Der Geostatistik liegt die Annahme zugrunde, dass
Messwerte benachbarter Standorte sich ahnlicher sind als Messwerte weiter
entfernt liegender Standorte (= Erhaltensneigung). Diese Annahme wird mit der
Variogrammanalyse Uberprift. Dazu bildet man innerhalb vorzugebener Dis-
tanzintervalle die mittleren quadrierten Differenzen der Probenwerte (= Semiva-
rianzen) und tragt diese in einem Koordinatensystem zu den jeweiligen Distan-
zen auf. Man erhalt so das sogenannte experimentelle Variogramm (= Abb. 4)
Wenn die Semivarianzen mit zunehmender Messpunktdistanz steigen, so weist

dies auf eine distanzabhangige Struktur im Datenfeld hin?.

2 Neben Entfernungsintervallen kdnnen Winkelklassen zur Uberpriifung richtungsabhangiger
Strukturen im Datenfeld gebildet werden. Unterscheiden sich die Variogramme unterschiedli-
cher Richtungen spricht man von sogenannten Anisotropien. In der vorliegenden Ausfihrung
wurde dies aus Zeitgrinden nicht Gberprift. Es wurden lediglich richtungsunabhangige omnidi-
rektionale Variogramme berechnet.
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Abbildung 4: Beispiel eines omnidirektionalen experimentellen Variogramms (Hg im

Moos-Monitoring 2000)
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Fir die Ableitung der fir die nachfolgende Kriging-Interpolation notwendigen
Parameter Extrapolationsradius und Wichtungsfaktoren ist es notig, diesem ex-
perimentellen Variogramm ein Modellvariogramm anzupassen. Hierfur existie-
ren unterschiedliche mathematische Modelle. Beispiele finden sich in der Abbil-

dung 5.

Die maximale raumliche Aussagekraft der punkthaften Messwerte ergibt sich
aus der Projektion der Scheitelkurve des Modellvariogramms auf die Distanz-
achse (= Abb. 6). Innerhalb dieses Bereiches (range) wird eine Interpolation
zwischen Messpunkten als statistisch sinnvoll angenommen. Die Abbildung 6
zeigt den Schnittpunkt des Modellvariogamms mit der Ordinate oberhalb des
Ursprungs des Koordinatensystems. Dieser Abstand zwischen Schnittpunkt und
Ursprung wird als Nugget-Effekt bezeichnet und deutet auf starke standortliche

Variabilitaten hin.

Abbildung 6: Beispiel einer Modellanpassung (Hg im Moos-Monitoring 2000)
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Kriging. Nach einer positiven geostatistischen Prifung des Datenmaterials per
Variogrammanalyse und der Auswahl eines geeigneten Modellvariogramms
wird zur Regionalisierung der Datenpunkte das Kriging-Verfahren angewendet®.
Hierbei wird in einem definierten Raster unter der Bedingung der Minimierung
der Schatzvarianz eine nach Entfernung gewichtete Berechnung der Schatz-
werte durchgefuhrt. Der ermittelte Schatzwert steht dabei fur den Mittelpunkt
der Rasterzelle und wird auf deren raumliches Ausmalf verallgemeinert (-
Abb. 7). Die durch die Variogrammanalyse abgeleitete Modellfunktion geht in
Form des Suchradius (Kriging-Fenster) und der Wichtungsfaktoren als Parame-

ter in die Kriging-Berechnung ein.

Abbildung 7: Schatzung eines Rasterzellenwertes (verandert nach AKIN 1983)
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® Mit dem Begriff Kriging werden ein ganze Reihe von Schitzverfahren zusammengefasst, die
alle eine Minimierung der Schatzvarianz zum Ziel haben (HEINRICH 1994). Je nach Annahmen
unterscheidet man u.a. zwischen Simple kriging, Ordinary kriging, Universal kriging oder Cokri-
ging. In der vorliegenden Ausfiihrung wird das Ordinary Kriging behandelt.
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Schatzgutekriterien. Zur Beurteilung der Gute der mit dem Kriging ermittelten
Schatzergebnisse gibt es drei unterschiedliche Verfahren:

1. Berechnung der Krigingvarianz,

2. Kreuzvalidierung sowie

3. Messwert-Rasterwertvergleich.

Krigingvarianz. Die Krigingvarianz ist die minimierte Schatzvarianz zwischen
wahrem und geschatzten Wert. Da der wahre Wert unbekannt ist, hangt die
Krigingvarianz nur vom Variogramm und der relativen Geometrie der Mess-
punkte ab (HEINRICH 1994). Hochste Werte weisen somit diejenigen Bereiche

auf, die von den Messpunkten am meisten entfernt liegen.

Kreuzvalidierung. Kreuzvalidierung ist ein in der Geostatistik gebrauchliches
Instrument, um fur ein gewahltes experimentelles Variogramm eine optimierte
Modellanpassung durchzuflhren. Aus der Gesamtmenge der Messpunkte wird
nacheinander je ein Wert dem Datensatz entnommen und durch Kriging mit
dem gewahlten Modellvariogramm neu geschatzt. Die Differenzen zwischen
Mess- und Schatzwerten werden anschlieffend durch geeignete statistische
Kennzahlen beschrieben.

Messwert-Rasterwertvergleich. Beim Messwert-Rasterwertvergleich werden
die Messpunkte mit den jeweiligen Flachenkarten im GIS verschnitten. Jeder
Messpunkt wird dabei mit einem Rasterzellenwert verglichen und somit nicht
mit dem geometrisch exakten Schatzwert. Die Differenzen zwischen Mess- und
Rasterwerten werden anschlieRend wie bei der Kreuzvalidierung durch geeig-

nete statistische KenngroéRen beschrieben.
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4.2 Datenanalyse und -transformation

Normalverteilung? Die Anwendung geostatistischer Methoden liefert nur dann
die besten Ergebnisse, wenn die zu behandelnden Daten normalverteilt sind
(WEBSTER & OLIVER 2001). Wenige ubermafig hohe Werte beispielsweise
fuhren zu UbermafRig hohen Variogrammwerten und verzerren somit die durch
das Variogramm wiedergegebene raumliche Autokorrelation. Besonders a-
symmetrische, positiv schiefe Verteilungsformen weisen derartige Charakteristi-
ka auf. Vor einer geostatistische Analyse von Messdaten ist es somit notwen-
dig, sich mit Hilfe der deskriptiven Statistik Klarheit Gber die Struktur und Vertei-
lungsform der Messdatensatze zu verschaffen. Schiefe Verteilungsformen kon-
nen so identifiziert und beispielsweise durch Lognormal-Transformation in eine

Normalverteilung Uberfihrt werden.

Wie die in der Tabelle 3 zusammengetragenen Parameter sowie die im Anhang
E.1.1 zusammengestellten Histogramme zeigen, weisen alle 13 Elemente eine
deutliche positive Schiefe auf. Die Schiefe liegt in allen Fallen Gber 1, beson-
ders hohe Werte zeigen V (= 7,6), Al (= 3,7), Fe (= 3,6) und Hg (= 3,5). Die Ab-
weichung von der Normalverteilung wird auch durch die Kolmogorow-Smirnow-
Teststatistik untermauert. In keinem Fall kann, selbst bei der Wahl eines sehr
kleinen Signifikanzniveaus, die Nullhypothese, die beobachtete Verteilungsform
entspreche einer Normalverteilung, beibehalten werden. WEBSTER & OLIVER
(2001) weisen allerdings darauf hin, dass derartige Tests bei Datenmengen von
mehr als 100 nur eingeschrankte Aussagekraft besitzen. Die Nullhypothese
wird bei grolen Datensatzen schneller abgelehnt. Weiterhin auffallig ist die ho-
he Streuung der Messwerte. Mit Ausnahme von Sb, Cu und Zn weisen alle E-

lemente Varaitionskoeffizienten von mehr als 45 % auf.

Lognormaltransformation. Um die Verteilungsform der Messdaten einer Nor-
malverteilung anzunahern, schlagen WEBSTER & OLIVER (2001) ab einer
Schiefe von mehr als 1 eine Lognormaltransformation der Rohdaten vor. Da alle
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hier betrachteten 13 Elementverteilungen Schiefen von mehr als 1 [ug/g]® auf-
weisen, wurde die Lognormaltransformation durchgefuhrt und die Ergebnisse
erneut in Form von Histogrammen dargestellt (- Anhang E.1.2). Alle Histo-
gramme zeigen nun eine deutliche Annaherung an eine Normalverteilung. Ent-
sprechend der Kolmogorow-Smirnow-Teststatistik der Tabelle 3 weisen die
Verteilungen von Cu, Fe, Pb, Sb, Ti, V und Zn auf einem Signifikanzniveau von

1 % Normalverteilung auf.

Trotz der festgestellten Abweichung der nichttransformierten Messdatenvertei-
lungen von der Normalverteilung sind Variogrammanalysen (= Kapitel 4.3) und
Kriginginterpolationen (= Kapitel 4.4) sowohl fur die Originaldaten als auch fur
die lognormaltransformierten Daten durchgefuhrt worden. Im Kapitel 4.4 werden

die Ergebnisse bezlglich ihrer Schatzgute gegenlbergestellt.



Tabelle 3: Deskriptiv-statistische Parameter ausgewahlter Elemente aus dem Moos-Monitoring 2000 (Teil 1)
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Al As Cd Cr Cu Fe Hg
Anzahl Werte 1028 1026 1027 1025 1027 1026 1028
Mittelwert [ug/g] 389 0,210 0,243 1,03 7,5 409 0,047
Median [ug/g] 307 0,160 0,210 0,91 7,1 343 0,041
Standardabw. [ug/g] 294 0,159 0,121 0,48 2,5 273 0,022
Varianz [ug/gJ? 86390 0,025 0,015 0,23 6,4 74469 0,001
Variationskoef. [%] 75,62 75,38 49,53 46,57 33,62 66,71 48,05
Spannweite [ug/g] 2707 1,260 1,455 4,16 23,1 2722 0,296
Schiefe 3,7 3,0 3,2 24 1,8 3,6 3,5
* (Kolmog.-Smirnov.
" - un’?ransf. ) 0 0 0 0 ° 0 0
p(Kolmog.-Smirnov.)
Lndranst. 0,00020 0,00001 0,00013 0,00118 0,66290 0,01399 0,00195

* Mit dem Kolmogorov-Smirnov-Test wird die beobachtete kumulative Verteilungsfunktion der Messwerte fiir eine Messgréf3e mit einer festgeleg-
ten theoretischen Verteilung, hier der Normalverteilung, verglichen. Wenn p sehr klein ist (in der Regel kleiner als 0,05 oder 0,01), wird die Null-

hypothese (beobachtete Verteilungsform = Normalverteilung) abgelehnt (Bei Beibehaltung der Nullhypothese auf dem 1 % Signifikanzniveau sind
die p-Werte der Tabelle 3 fett gedruckt.)
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Tabelle 3: Deskriptiv-statistische Parameter ausgewahlter Elemente aus dem Moos-Monitoring 2000 (Teil 2)

Ni Pb Sb Ti \" Zn
Anzahl Werte 1028 1026 1028 1023 1027 1026
Mittelwert [ug/g] 1,34 5,51 0,167 10,1 1,2 45,0
Median [ug/g] 1,13 4,62 0,150 7,9 1,1 41,0
Standardabw. [ug/g] 0,67 3,44 0,074 7,8 0,8 18,0
Varianz [ug/g)? 0,44 11,81 0,006 60,3 0,7 323,5
Variationskoef. [%] 49,86 62,36 44 .44 76,72 65,46 40,00
Spannweite [ug/g] 4,68 27,80 0,470 73,8 16,2 218,8
Schiefe 1,6 2,6 1,4 3,3 7,6 2,7
Kolmog.-Smirnov.
p (GOF) —guntransf. 0 0 0 0 ° °
p(Kolmog.-Smirnov.
GOF) - Ln-transf. 0,00040 0,02239 0,01558 0,01239 0,20704 0,13358




47

4.3 Durchfiihrung der Variogrammanalysen

Die Durchfuhrung einer Variogrammanalyse lasst sich in die
Bearbeitungsschritte experimentelle Variogrammschatzung und

Modellanpassung unterteilen:

Experimentelle Variogrammschatzung. Das experimentelle Variogramm

dient der Schatzung des der Messwertverteilung zugrundeliegenden raumlichen
Prozesses. Dessen Ableitung ist daher grole Aufmerksamkeit zu widmen. Vom
Anwender mussen zwei Eingabeparameter festgesetzt werden: die Schrittweite

und die maximale raumliche Ausdehnung des Variogrammes.

Die Schrittweite gibt die Grolie der Distanzintervalle vor, innerhalb derer die
Semivarianzen berechnet werden. Nach OLEA (1999) ist die Qualitat einer
Schatzung besonders von der Aufldsung und damit Genauigkeit des
experimentellen Variogramms nahe dem Ursprung abhangig. Auf der anderen
Seite sollten aber nicht weniger als 30 Probenpaare in den Distanzintervallen
vorhanden sein. In den hier durchgeflhrten Variogrammberechnungen
enspricht die Schrittweite der mittleren Entfernung der Messpunkte zu ihrem
jeweils nachsten Nachbarn (WEBSTER & OLIVER 2001). Diese betragt im
Moosmessnetz 2000 12,82 km. Die Abbildung 8 zeigt anhand des Beispiels Hg
die Anzahl der Probenpaare innerhalb der ersten acht Distanzintervalle. Im
ersten Distanzintervall werden 54 Probenpaare gezahlt. In den darauffolgenden
Distanzklassen werden mehr als 1000 Probenpaare zur Berechnung eines

Variogrammwertes herangezogen®.

® Die Software ISATIS legt das erste Distanzintervall automatisch auf die Halfte der vom An-
wender gewahlten Distanz fest (hier: 6,4 km) (BLEINNES et al 2001). Dies erklart den grof3en
zahlenmafigen Unterschied zwischen der ersten und den darauffolgenden Klassen.
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Die maximale Entfernung, ab wann fur Probenpaare noch Variogrammwerte
ermittelt werden, sollte nach JOURNEL & HUIUBREGTS (1978) die Halfte der
maximalen horizontalen Ausdehnung des Untersuchungsgebietes nicht Uber-
schreiten. Hier wurde die maximale Distanz der jeweiligen Variogramme auf
250-300 km beschrankt.

Abbildung 8: Experimenteles Variogramm von Hg im Moos-Monitoring 2000 inkl. Pro-

benpaare der ersten acht Distanzintervalle
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Modellanpassung. Wie die Erstellung des experimentellen Variogramms ist

auch die Anpassung eines Modellvariogramms mit gro3en Unsicherheiten ver-
bunden. Die Modellanpassung erfolgte hier interaktiv am Bildschirm, wobei ver-
sucht wurde, besonders die Bereiche nahe des Ursprungs moglichst genau an-

zupassen. Dort, wo aufgrund des unregelmafligen Verlaufs des experimentellen
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Variogramms Unsicherheiten in der Anpassung vorlagen, wurden bis zu drei
verschiedene Modelle angepasst und durch Kreuzvalidierung (= Kapitel 4.1,

4.4) miteinander verglichen.

Ergebnisse. Die fir die Elementkonzentrationen von Al, As, Cd, Cr, Cu, Fe,

Hg, Ni, Pb, Sb, Ti, V und Zn durchgefuhrten Variogrammanalysen finden sich

im Anhang E.2. Dabei sind pro Element jeweils vier Variogrammdarstellungen

aufgefuhrt:

1. experimentelles Variogramm der Originaldaten inkl. Anzahl der Probenpaare
der ersten acht Distanzintervalle (= Abb. 8),

2. Modellanpassung an das experimentelle Variogramm der Originaldaten,

3. Modellanpassung an das experimentelle Variogramm der lognormaltrans-
formierten Daten sowie

4. Modellanpassung an das experimentelle Variogramm der lognormaltrans-
formierten Daten ohne Ausreiller (= Kapitel 4.5).

Variogramme der Originaldaten. Die Variogramme der Originaldaten weisen
fur alle Elemente bei der vorgegebenen Schrittweite auf deutliche raumliche Au-
tokorrelationen hin. Nur Cd und Cu zeigen fur die erste Distanzklasse hohere
Semivarianzen als in der darauffolgenden. Bis auf Al, Cr, Fe und mit Einschran-
kung Ti deuten alle Variogrammschatzungen durch einen hohen Nugget-Effekt
auf ausgepragte Messwertunterschiede in den ersten Distanzklassen hin. Be-
sonders hohe Nugget-Effekte zeigen sich bei As, Cd, Cu und Zn. Bis auf Ti
(Exponentielles Modell) wurden Uberall Mischmodelle (Nugget-Exponentielles
Modell bzw. Nugget-Exponentiell-Spharisches Modell) an das experimentelle
Variogramm angepasst. Die dadurch bedingte Reichweiten reichen von 33 km
bei Fe bis zu 169 km bei Zn.

Variogramme der lognormaltransformierten Daten. Durch die Lognor-
maltransformation konnte in allen Fallen eine deutliche Glattung der experimen-

tellen Variogramme erreicht werden. Die Anpassung von Modellvariogrammen
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konnte daher mit wesentlich weniger Aufwand durchgefihrt werden. Es zeigt
sich, dass durch die Lognormaltransformation in allen Fallen das Verhaltnis von
Sill zu Nugget-Effekt verkleinert wurde. Es wurde kein Modell verwendet, das
keinen Nugget-Effekt modelliert. Die verwendeten Kombinationen sind Nugget-
Exponentielles Modell, Nugget-Exponentiell-Spharisches Modell und Nugget-
Gauly'sches Modell. Die ermittleten Reichweiten reichen von 89 km (V) bis zu
248 km (Hg).

4.4 Durchfuhrung der Krigingprozeduren

Nach der Wahl eines geeigneten Modellvariogramms werden nun bei dem Kri-
ging, hier dem Ordinary Kriging, flr ein vorgegebenes Punktraster Schatzwerte
ermittelt. Die maximale Autokorrelationsreichweite sowie die Wichtungsfaktoren
der Messwerte, die zur Berechnung eines Rasterpunkts herangezogen werden,
leiten sich dabei aus dem Modellvariogramm ab. Ausgehend von der in der
Probenahmerichtlinie festgesetzten maximalen Verlegungsdistanz einer Pro-
benentnahmestelle von 2 km, wurde ein Proberaster von 4 X 4 km? festgelegt
(= Kapitel 2). Die in ISATIS mit Kriging raumlich interpolierten lognormaltrans-
formierten Daten wurden rucktransformiert und ins GIS Uberfuhrt.

Schatzgutekriterien. Fir den Empiriker ist es wichtig zu wissen, inwieweit die
vollzogene Schatzung von den wahren Messwerten abweicht. Im Idealfall wa-
ren Nachbeprobungen durchzuflihren, um die geschatzten Werte den neu ge-
messenen Werten gegenuberzustellen. Da eine derartige Nachbeprobung mit
viel Aufwand verbunden ist, liefert die Kombination von GIS und Geostatistik
Mdglichkeiten, aus den bereits erhobenen Daten Schatzfehler bzw. Schatzgui-
tekriterien abzuleiten. Die Verfahren hierfur wurden in Kapitel 4.1 erwahnt:

o die Berechnung der Krigingvarianz

e die Kreuzvalidierung sowie

e der Messwert-Rasterwertvergleich.
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Krigingvarianz. Da die Krigingvarianz nur vom Variogramm und nicht von den
Messwerten abhangt, ist diese fur die lokale Schatzung nach JOURNEL (1986)
kein Mal3 (HEINRICH 1994). Da hier die Genauigkeit der lokalen Schatzung im
Vordergrund stehen soll und zudem die Bestimmung der Krigingvarianz ein re-
chenaufwendiges Verfahren darstellt, wird von deren Berechnung und kartogra-

fischen Aufarbeitung abgesehen.

Kreuzvalidierung. Die Kreuzvalidierung bietet eine gute Mdglichkeit, die Ge-
nauigkeit einer lokalen Schatzung nachzuvollziehen. Die Messwerte werden
anhand der durch das Modellvariogramm festgesetzten Parameter (Reichweite,
Wichtungsfaktoren) neu berechnet. Die Abweichung von wahrem und geschatz-
ten Wert ist also ein direktes Mal} daflir, wie gut das Modell den [wahren] raum-
lichen Prozess wiedergibt. Mit der Software ISATIS ist es moglich, die Ergeb-
nisse der Kreuzvalidierung in ein Tabellenkalkulationsprogramm, wie MS Excel
zu exportieren und dort weiter auszuwerten. In Erganzung zu den in der Geo-
statistik gebrauchlichen Kreuzvalidierungsgréfien konnten so noch weitere Pa-
rameter abgeleitet werden. Insgesamt wurden funf Schatzgutekennzahlen be-
rechnet:

1. Mittlerer Fehler (= Mean Error — ME),

Mittlerer standardisierter Fehler (= Mean Standardized Error — MSE),
Mittlerer absoluter Fehler (= Mean Absolute Error — MAE),

Mittlerer prozentualer Fehler (= Mean Percental Error — MPE) und

o & 0D

Korrelationskoeffizient nach Pearson (= K).

Mittlerer Fehler (ME). Der mittlerere Fehler entspricht dem Mittelwert der Diffe-
renzen zwischen wahrem und geschatztem Wert. Diese Kennzahl sagt etwas
aus Uber Uber- bzw. Unterschatzungstendenzen des verwendeten Modells. Im

Idealfall ist der mittlere Fehler O.
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Mittlerer standardisierter Fehler (MSE). Dies ist eine in der Geostatistik ge-
brauchlicher KenngroRe und entspricht der mittleren quadrierten Abweichung
zwische Messwert und Schatzwert, standardisiert an der Krigingvarianz. Im |-
dealfall sollte nach WEBSTER & OLIVER (2001) die quadrierte Abweichung der
Krigingvarianz entsprechen und der mittlerere standardisierte Fehler somit 1

sein.

Mittlerer absoluter Fehler (MAE). Zur Berechnung des mittleren absoluten
Fehlers werden die Abweichungsbetrage zwischen Messwert und Schatzwert
gemittlet. Dadurch wird das Egalisieren von negativen und positiven Werten
verhindert und man erhalt ein Mal} dafir, wie stark die geschatzten von den

gemessenen Werten abweichen.

Mittlerer prozentualer Fehler (MPE). Der mittlere absolute Fehler sagt direkt
nichts darUber aus, wie hoch die relativen Abweichungen zwischen Mess- und
Schatzwerten sind. Setzt man den jeweiligen Messwert gleich 100 %, so kann
die Differenz zwischen Mess- und Schatzwert in Prozent angegeben werden.
Der mittlere prozentualle Fehler ist der Mittelwert der so berechneten
prozentualen Abweichungen. Schatzungen unterschiedlicher Messgrofien

konnen so vergleichbar gemacht werden.

Korrelationskoeffizient nach Pearson (K). OLEA (1999) schlagt den Korrela-
tionskoeffizienten nach Pearson zwischen Mess- und Schatzergebnissen als

Gutekennzahl vor. Dieser ist im Idealfall 1.

Messwert-Rasterwertvergleich. Durch die Verschneidung von Punkt- und
Rasterdaten im GIS konnen die Messwerte den Rasterwerten direkt gegen-
ubergestellt werden. Hier werden alle Messwerte mit allen Schatzwerten simul-
tan verglichen. Dabei muss bericksichtigt werden, dass ein Rasterwert eine
raumliche Verallgemeinerung des Mittelpunkts einer Rasterzelle darstellt. Die

Gegenuberstellung von Mess- und Rasterwert ist somit mit geometrischen Un-
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genauigkeiten behaftet. Bei dem hier verwendeten Raster von 4 X 4 km? kann
der Messpunkt somit maximal kleiner gleich 2 km von dem geschatzten Punkt
entfernt liegen. Die so ermittelten Messwert-Rasterwertdifferenzen wurden wie
bei der Kreuzvalidierung zu den Schatzgutekennzahlen mittlerer absoluter Feh-
ler, mittlerer prozentualer Fehler und Korrelationskoeffizient nach Pearson zu-
sammengefasst. Der mittlere standardisierte Fehler ist ein Fehlermal}, dessen
Ableitung bei einem Messwert-Rasterwertvergleich nicht moglich ist. Der mittle-

re Fehler wurde hier nicht berechnet.

Ergebnisse. Die Ergebnisse der durchgefuhrten Krigingberechnungen sind im
Anhang 7.1 fur die Originaldaten und im Anhang 7.2 fur die lognormaltransfor-
mierten Daten kartografisch aufgearbeitet worden. Jeweils 12 der 13 Karten
enthalten neben den Ergebnissen der Schatzgliteberechnungen auch Angaben
uber die von SIEWERS et al. (2000) ermittelten Standortvariabilitaten. Fir Al
lagen diesbezlgliche Angaben nicht vor. Fur die restlichen 12 betrachteten E-
lemente ist es somit moglich, die Schatzgute an der empirisch bedingten Unge-
nauigkeit zu messen. Eine tabellarische Auflistung der Ergebnisse der Kreuzva-
lidierung sowie des Messwert-Rasterwertabgleichs ist Tabelle 4 und Tabelle 5

zu entnehmen.

Wie einleitend erwahnt, werden die im Anhang A.7 enthaltenden Karten hier
nicht im einzelnen beschrieben dies ist in aller Ausfihrlichkeit bereits im Be-
richtsteil | geschehen (SCHRODER et al 2002 a).

Optische Gesichtspunkte. Ein optischer Vergleich der im Berichtsteil | darge-
stellten Inverse Distance Weighted (IDW)-Karten und der im Anhang A.7 enthal-
tenden Krigingkarten zeigt fur die Kriging-Schatzungen im Allgemeinen groRere
zusammenhangende Flachen. Auch werden 6rtliche Anomalien in den Kriging-
Karten nicht so stark betont wie in den IDW-Karten. Dies ist allerdings mehr auf
den im IDW-Verfahren verwendeten geringen Interpolationsradius zurltickzufiih-

ren als auf das Verfahren selbst. Ein statistischer Vergleich der IDW- und der
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Krigingergebnisse bleibt einer weiteren Untersuchung vorbehalten. Die Krigin-
gergebnisse der Original- und der lognormaltransformierten Daten zeigen ge-
ringflgig hohere Schatzwerte fur die Originaldaten. Die raumlichen Muster zei-

gen allerdings bei beiden Vorgehensweisen starke Ahnlichkeiten.

Kriging-Ergebnisse der Originaldaten. Gemessen an den mittleren prozentu-
alen Fehlern der Kreuzvalidierung weisen die Kriging-Ergebnisse der Original-
daten eine unbefiedigende Schatzqualitat auf (> Tabelle 4). Fur Al, As, Fe, Ti
und Sb liegen die Unsicherheiten héher als 40 %. Die Karten im Anhang 7.1
zeigen weiterhin, dass die Werte mit Ausnahme von Cr zum grof3ten Teil deut-
lich Uber der Standortvariabilitat liegen. Die berechneten Korrelationskoeffizien-
ten liegen alle unter 0.6, Fe, Ti, und V gar unter 0.5. Die jeweiligen mittleren
Fehler und mittleren standardisierten Fehler weisen hingegen unproblematische
Werte auf. So liegen die mittleren Fehler alle nahe bei 0, was bedeutet, dass im
Mittel sich Uber- bzw. Unterschatzung des Modells ausgleichen. Die mittleren
standardisierten Fehler liegen nahe bei 1. Dies bedeutet, dass die durch das
Variogramm wiedergegebene Krigingvarianz im Mittel den Varianzen der

Schatzwert-Messwert Differenzen entsprechen.

Die Schatzguteparameter der Messwert-Rasterwertvergleiche weisen wesent-

lich bessere Werte auf (- Tabelle 5). So liegen die mittleren prozentualen Feh-
ler mit Ausnahme von As unter 30 %. Neben Cr zeigen hier auch As, Hg, Ni und
Ti hohere Standortvariabilitaten als prozentuale Schatzgutefehler. Alle anderen

Werte liegen zum grofdten Teil nur knapp Uber den empirischen Abweichungen.
Die durch diese Vorgehensweise ermittelten Korrelationen zwischen Mess- und
Rasterwerten zeigen sehr hohe signifikante Werte auf. Mit Ausnahme von Cd (=

0.68) liegen alle Koeffizienten uber 0.8.

Kriging-Ergebnisse der lognormaltransformierten Daten. Im Vergleich zu
den Kreuzvalidierungsergebnissen der Kriging-Ergebnisse der Originaldaten

weisen die Kriging-Ergebnisse der lognormaltransformierten Daten zum Teil
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bessere Werte auf (- Tabelle 4). Dies aulert sich vor allem bei dem Vergleich
der mittleren absoluten und prozentualen Schatzwerte. Fur As und Ti kdnnen
Verbesserungen von Uber 10 %, bei Sb von knapp 20 % aufgezeigt werden.
Lediglich Cd, Cr, Cu, Hg, Ni und Zn zeigen schwache Verbesserungen von un-
ter 3 %. As, Cr, Fe, Hg und Ni weisen im Vergleich zu den Standortvariabilitaten
niedrigere prozentuale Fehler auf. Die Korrelationen sind gegenuber den Origi-
naldaten zum Teil starker ausgepragt, doch liegen diese bis auf Ni (= 0,6) noch
immer unter 0,6. Die mittleren standardisierten Fehler liegen im Vergleich zu
den Originaldaten bis auf As, Pb, Ti und Sb naher an 1. Wie der optischen Ver-
gleich der Kriging-Ergebnisse bereits angedeutet hatte, zeigen sich anhand des
mittleren Fehler deutliche Unterschatzungstendenzen. Dies verwundert nicht,
da durch die Lognormaltransformation der Messwerte héhere Werte in ihrem

Einfluss auf das Krigingergebniss gemindert werden.

Die Schatzguteparameter der Ergebnisse des Messwert-Rasterwertvergleichs
weisen keine eindeutigen Tendenzen zugunsten der lognormaltransformierten
Krigingergebnisse auf (= Tabelle 5). So sind nur bei Al, As, Cd und Zn niedri-
gere mittlere prozentuale Fehler festzuhalten. Bis auf Cd zeigen sich gar
schwachere Korrelationen als bei den Originaldaten, doch liegen diese noch

immer in allen Fallen Gber 0,75.
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Originaldaten Ln-transformiert
n ME MSE | MAE MPE K* n ME MSE MAE MPE K*
[ug/g] [ug/g] [%] [ug/g] [ug/gl | [%]

Al | 1028 1,54 1,37 | 151,1 41,5 0,55 | 1028 | 40,9 0,94 134 33,3 0,58
As | 1026 | -0,001 | 0,97 | 0,084 47,0 0,51 | 1026 | 0,02 1,04 0,08 35,1 0,56
Cd | 1027 | -0,0001 | 1,18 | 0,064 27,4 0,5 1027 | 0,02 1,04 0,06 24,5 0,54
Cr | 1025 0,002 | 1,08 | 0,264 25,9 0,56 | 1025 | 0,06 0,98 0,25 23,3 0,58
Fe | 1026 | -0,708 | 1,21 | 154,2 40,8 0,44 | 1026 | 37,98 | 0,95 133 31,4 0,52
Cu | 1027 | -0,004 |0,88| 1,54 21,6 0,55 | 1027 | 0,26 0,98 1,52 20,6 0,54
Hg | 1028 | -0,0004 | 0,88 | 0,012 26,9 0,55 | 1028 | 0,003 | 0,95 0,01 24,8 0,55
Ni | 1028 | 0,0002 | 1,07 | 0,382 31,2 0,59 | 1028 | 0,09 1,01 0,37 27,4 0,6
Pb | 1026 | -0,0115 | 1,00 | 1,882 37,8 0,53 | 1026 | 0,48 0,98 1,77 31,2 0,54
Ti | 1023 | -0,005 |1,04| 4,13 47,3 0,49 | 1023 1,2 0,94 3,73 36,5 0,54
Sb | 1028 | -0,00005 | 0,98 | 0,085 47,0 0,51 | 1028 | 0,01 1,05 0,04 28,4 0,55
v | 1027 | 0,00037 [1,101| 0,409 37,7 0,48 | 1027 | 0,11 0,94 0,39 32,5 0,45
Zn | 1026 | -0,0061 |0,968| 10,32 23,9 0,53 | 1026 | 1,96 1,04 10,1 22,3 0,53

* Alle hier aufgefiihrten Korrelationskoeffizienten sind auf dem 1 % Niveau signifikant.




S7

Tabelle 5: Schatzgutekriterien — Messwert-Rasterwertabgleich

Originaldaten

Ln-transformiert

MAE MPE K* MAE MPE K*
n [ua/q] [%] [ug/g] [%]
Al 1028 | 96,09 | 22,45 | 0,84 | 96,30 22,31 0,84
As 1026 0,058 | 31,99 | 0,85 | 0,058 25,56 0,77
Cd 1027 | 0,056 | 23,47 | 0,68 | 0,044 16,71 0,82
Cr 1025 0,10 10,14 | 0,96 0,14 12,30 0,92
Fe 1026 60,61 15,44 | 0,94 | 89,29 19,62 0,85
Cu 1027 1,15 15,99 | 0,82 1,37 18,24 0,66
Hg 1028 0,009 | 19,36 | 0,81 0,010 19,85 0,75
Ni 1028 0,24 19,64 | 0,90 0,26 19,05 0,84
Pb 1026 0,94 18,64 | 0,95 1,42 24,14 0,75
Ti 1023 1,60 17,42 | 0,95 2,75 24,78 0,81
Sb 1028 0,03 20,55 | 0,85 2,75 24,78 0,81
\'} 1027 0,23 21,24 | 0,91 0,29 22,90 0,76
Zn 1026 7,71 17,55 | 0,80 7,62 16,19 0,78

* Alle hier aufgefiihrten Korrelationskoeffizienten sind auf dem 1 % Niveau signifikant.

Fazit. Der Schatzgutevergleich der Krigingergebnisse der Originaldaten und
lognormaltransformierten Daten zeigt bei den Kreuzvalidierungsergebnissen
z.T. deutlich bessere Werte flr die transformierten Messdaten. Die einzige qua-
litative Einschrankung beruht auf einer tendenziellen Unterschatzung besonders
hoher Werte. Da bei dem Messwert-Rasterwertvergleich keine eindeutigen
Tendenzen festzustellen sind, stitzt sich die in Kapitel 4.5 beschriebene geo-

statistisch abgeleitete Ausrei3ererkennung auf die Kriging-Flachen-schatzung

der lognormaltransformierten Messdaten.
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4.5 AusreiBererkennung und —bewertung

Zielsetzung. In den Kapiteln 4.3 und 4.4 werden die Ergebnisse der geostatis-
tischen Analyse von 13 ausgewahlten Elementen im Moos-Monitoring 2000 de-
tailliert beschrieben. Variogrammanalyse und Kriging wurden jeweils mit allen
Messwerten durchgefuhrt. Nicht bertcksichtigt wurden Daten, die auf Wunsch
der Lander als unplausibel eingestuft wurden (SCHRODER 2002 a). Die z.T.
schlechte Schatzqualitat der Krigingergebnisse kdnnte mdglicherweise mit der
Beibehaltung von weiteren unplausiblen Messwerten im Datensatz zu tun ha-
ben. Im Folgenden sollen geostatistische Verfahren dazu verwendet werden,
derartige Werte im Datensatz zu identifizieren. Die so ermittlelten Standorte
werden anschlielend mit den in der Moosdatenbank abgelegten Standortinfor-
mationen abgeglichen und im Moos-GIS veranschaulicht. Da Standorte indenti-
fiziert werden sollen, deren Elementgehalte eine schlechte Schatzqualitat ver-

ursachen, werden diese im Folgenden als rdumliche Ausreiler bezeichnet.

Vorgehen. Im Gegensatz zu herkdmmlichen statistischen Vorgehensweisen
zur ldentifizierung von Ausreif3ern wird hier ein alternatives Verfahren ange-
wendet. So wurden nicht die Messwertverteilungen, sondern die durch die
Kreuzvalidierung ermittelten Differenzen zwischen wahren und geschatzten
Werten der AusreiRererkennung zugrundegelegt. Als Grenzkriterium zur Aus-
reilReridentifizierung wurde der 1.5 fache Interquartilabstand vom 25. bzw. 75.
Quartil der Fehlerverteilung festgesetzt. Dabei muss erwahnt werden, dass
nicht nur Standorte extrahiert werden, die besonders hohe Werte aufweisen.
Auch besonders niedrige Werte werden als Ausreilder ausgemacht und dem

Datensatz entnommen.

Fir alle 13 Elemente wurden auf diese Art raumliche Ausreil3er extrahiert, ins
GIS Uberfuhrt und dort mit den Informationen der Moos-Datenbank verknupft.
Um weiterhin die Auswirkung der Extraktion dieser Ausreiler auf das Schatzer-

gebnis einstufen zu kdnnen, wurden die ausreilereliminierten Datensatze in
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ISATIS erneut mit Kriging raumlich verallgemeinert und kreuzvalidiert. Da in
Kapitel 4.5 die lognormaltransformierten Daten die besseren Schatzgutewerte

aufwiesen, wurde auch hier mit transformierten Messwerten gearbeitet.

Tabelle 6: Schatzgutekriterien der Kreuzvalidierung der lognormaltransformierten Da-

ten — ohne rdumliche Ausreil’er

n ME | MSE | MAE | MPE | K*
[ng/g] [wa/g] | [%]

Al | 958 | 19,97 10,98 | 92,1 | 29,0 | 0,62

As | 954 | 0,011|1,03| 0,05 |30,4|0,68

Cd | 971 | 0,008 | 1,05 | 0,05 | 21,7 | 0,64

Cr | 975]0,033|1,01| 0,2 |20,7|0,65

Fe | 969 |20,15|0,99 | 97,1 | 27,9 | 0,58

Cu | 994 (0,192 1,02 1,34 | 19,2 | 0,56

Hg | 968 | 0,002 | 1,02 {0,009 | 21,9 | 0,6

Ni | 964 | 0,053 | 1,05 | 0,28 | 24,0 | 0,67

Pb | 952 | 0,250 | 0,99 | 1,26 | 26,9 | 0,61

Ti | 953 (0,622 0,97 | 2,57 | 31,6 | 0,64

Sb | 979 | 0,007 | 1,00 | 0,04 | 26,5 | 0,56

vV | 976 |0,059|1,00| 0,29 | 27,6 |0,58

Zn | 991 11,311|1,08 | 8,57 | 20,7 | 0,58

Verbesserung der Schatzqualitat? Die Tabelle 6 zeigt die Ergebnisse der
Kreuzvalidierung aller 13 Berechnungen. Maximal wurden die Datensatze bis
auf n = 952 Messwerte reduziert (Pb). Am wenigsten Standorte wurden bei Cu
aus dem Datensatz entnommen (n = 36). Bei allen 13 Elementen konnte durch
die Ausdunnung eine [sichtbare] Veranderung der Schatzqualitat erzielt werden.

Die Korrelationen zwischen gemessenen und geschatzten Werten liegen in sie-
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ben Fallen uber 0.6, die mittleren prozentualen und absoluten Fehler sind ge-
ringer als bei den Kreuzvalidierungsergebnissen der vollstandigen Datensatze.
Wie bei den lognormaltransformierten Krigingergebnissen der vollstandigen Da-
tensatze ist allerdings auch hier eine tendenzielle Unterschatzung festzuhalten.
Die der Kreuzvalidierung zugrundeliegenden Variogramme sind im Anhang E.2
einzusehen. Durch die Eliminierung besonders problematischer Werte zeigen
die experimentelle Variogramme hier noch kontinuierlichere Verlaufe als die der

lognormaltransformierten vollstandigen Daten.

Uberpriifung im Moos-GIS. Es wurden insgesamt 286 Standorte ausgemacht,
deren Messdaten nach der beschriebenen Vorgehensweise als raumliche Aus-
reilRer bezeichnet werden kénnen. Eine kartografische Ubersicht dieser Stand-
orte findet sich im Anhang A.8.1. Von den 286 Standorten weisen 23 Standorte
bei allen 13 Elementen jeweils hohere Schatz- als Messwerte auf. Die Karte in
Anhang A.8.1 zeigt, dass diese Standorte in allen Fallen in unmittelbarer Nahe
von stark unterschatzten Messpunkten liegen. Dies lasst darauf schliel3en, dass
die hohen Abweichungen der Messwerte dieser 23 Standorte auf den Einfluss
besonders hoher Werte zuriickzufiihren sind. Die Uberpriifung mit Hilfe der
standortbeschreibenden Datensatze der Moos-Datenbank konzentrierte sich
daher nur auf die Ubrigen 263 Messstandorte, die in Bezug auf mindestens eins
der 13 Elemente stark unterschatzt wurde. Die dabei durchgefiuhrten Daten-
bankabfragen beziehen sich auf

e Abstande zu Autobahnen (= Anhang A.8.2),

e Abstande zu Industrieanlagen (= Anhang A.8.3),

e Abstande zu Landstralen (= Anhang A.8.4),

e Abstande zu Wohnsiedlungen (= Anhang A.8.5) sowie

e entnommene Moosarten (= Anhang A.8.6).

Die Abfrageergebnisse sind in den Anhangen A.8.2 bis A.8.6 kartografisch auf-

gearbeitet worden. Die dort vorgenommene Klassifizierung der Entfernung zu
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potenziellen Emissionsquellen richtet sich nach den festgelegten Mindestab-

standen der modifizierten Probenentnahmerichtlinie (= Kapitel 3).

Abstande zu Autobahnen. Von den 263 Standorten weisen 200 keine Anga-
ben Uber den Einfluss nahegelegener Autobahnen auf. 45 Standorte sind min-
destens 1000 m, 18 Standorte weniger als 1000 m von einer Autobahn entfernt.
2 Standorte unterschreiten den in der Probenentnahmerichtlinie festgesetzten

Mindestabstand von 300 m.

Abstande zu Industrieanlagen. Von den 263 Standorten weisen 206 keine
Angaben Uber eine mdgliche Nahe zu Industriestandorten auf. 38 der restlichen
57 Standorte liegen mehr als 1 km von der jeweiligen Industrieanlage entfernt. 4
Standorte unterschreiten den in der Probenentnahmerichtlinie festgesetzten

Mindestabstand von 300 m.

Abstande zu LandstraBen. 72 der 263 Standorte unterschreiten den in der
Probenentnahmerichtlinie festgesetzten Mindesabstand von 300 m. 188 Stand-
orte liegen weniger als 1000 m von der nachsten Landstral3e entfernt. Zu 20
Standorten sind keine diesbezugliche Angaben gemacht worden.

Abstande zu Wohnsiedlungen. 115 Standorte liegen weniger als 1 km von
der nachsten Wohnsiedlung entfernt, 23 Standorte weniger als 300 m (festge-

setzter Mindestabstand). Zu 39 Standorten wurden keine Angaben gemacht.

Entnommene Moosarten. Von den 263 Standorten wurden an 40 Standorten
Fehlarten (= 15,2 %) entnommen und an 106 Standorten Hypnum cupressifor-
me (= 40,3 %). Im Vergleich dazu wurde bundesweit Hypnum cupressiforme zu
23,9 % entnommen, Fehlarten zu 6,7 %. Somit zeigt sich ein deutlicher prozen-
tueller Uberschuss bei den 263 Standorten. Der Rest der entnommenen Moos-
arten verteilt sich vorwiegend auf Pleurozium schreberi (= 24 %) und Scleropo-

dium purum (20 %).
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Fazit. Kapitel 4 beschreibt Anwendung geostatistischer Methoden zum Zwecke
optimierter Flachenschatzungen fur die Elementkonzentrationen von Al, As, Cd,
Cr, Cu, Fe, Hg, Ni, Pb, Sb, Ti, V und Zn. Die Ergebnisse werden mit Hilfe aus-
gewahlter Schatzgutekennzahlen beschrieben. Dies entspricht dem ersten
Schritt der vom Forschungsnehmer urspriinglich vorgesehenen Messnetzopti-
mierung, bei der geostatistische Verfahren mit multivariaten Cluster- und Nach-
barschaftsanalysen kombiniert werden. Eine derartige statistisch begriindete
Messnetzoptimierung sollte zu einem spateren Zeitpunkt unbedingt nachgeholt
werden. Auch sollten andere geostatistische Ansatze erprobt werden, um eine

maoglichst optimale Schatzqualitat zu erhalten.

Um dennoch in Ansatzen Empfehlungen flr ein zukinftiges Moos-Monitoring
auszusprechen, wurden in Kapitel 4.5 geostatistische Methoden zur Identifikati-
on von Standorten verwendet, die eine Herabsetzung der Schatzqualitat verur-
sachen. Es konnten 263 Standorte ausgemacht werden, denen im Moos-
Monitoring 2005 erhdhte Aufmerksamkeit bei der Beprobung geschenkt werden
sollte. Diese Standorte wurden mit Hilfe der standortbeschreibenden Datensat-
ze der UBA-Moos-Datenbank im Moos-GIS uberpruft und ausgewertet. Dabei
konnten bezuglich der Abstande der Standorte zu potenziellen Emissionsquel-
len Unterschreitungen der in der Probenentnahmerichtlinie festgesetzten Min-

destabstande ausgemacht werden.

5 Entwicklung eines Moos-GIS

Zielsetzung. Ziel des Moos-Monitoringprojektes 2000 war es, zur kartografi-
schen Aufarbeitung und statistische Verknupfung der in allen drei Moos-
Monitoring-Projekten erhobenen Daten ein Moos-GIS aufzubauen. Ein GIS ist
ein aus Hardware, Software und Daten bestehendes computergestiutztes Werk-
zeug, mit dem geografisch verortete Objekte digital erfasst, gespeichert, verwal-

tet und analysiert werden konnen. Die Besonderheit des im Folgenden vorge-
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stellten Moos-GIS gegenliber anderen Geografischen Informationssystemen
besteht einerseits in der verwendeten GIS-Software, vor allem aber in den Da-

ten, die mit dieser Software verarbeitet werden.

ArcView GIS. Fur den Aufbau des Moos-GIS wurde mit dem GIS-
Softwareprodukt ArcView GIS der Firma ESRI eine Software verwendet, die
sich durch eine weite Verbreitung in Umweltbehdrden auszeichnet. Der Vorteil
dieser Software ist die im Vergleich zu anderen GIS-Programmen leichte Be-
dienbarkeit und Anpassungsfahigkeit. Die Programmarchitektur von ArcView
GIS gliedert sich im wesentlichen in zwei Komponenten: Programmoberflache

und Geoobjekte.

Programmoberflache. Die Programmoberflache von ArcView wird durch so-
genannte ArcView Projektdateien bzw. Projekte gebildet. In Form eines modula-
ren Aufbau werden dem Anwender unterschiedliche Moglichkeiten bei der Ana-
lyse, Abfrage und Visualisierung raumlicher Daten zur Verfligung gestellt. Die
fur den Benutzer des Moos-GIS wichtigen Programmeelemente sind die Module

Views, Tables und Layouts.

Views. Die Views bilden innerhalb von ArcView GIS das zentrale Programm-
element zur Visualisierung und Analyse raumlicher Daten. Es kdnnen sowohl
geometrische Grundstrukturen (ohne Attributinformation) wie auch sogenannte
Themen, dies sind die Geoobjekte in ArcView, dargestellt werden. Hierbei kann
es sich sowohl um Vektor-(ArcView-Shape-Dateien, ARC/INFO-Coverages) als
auch Rasterdaten (ARC/INFO-GRIDS sowie z.B. TIFF-, Bitmap- und JPEG-
Daten) handeln. Die Dateien, aus denen die Geoobjekte generiert werden, sind
mit der Programmoberflache lediglich dynamisch verknupft. Alle Themen eines
Views sind in einem interaktiven Inhaltsverzeichnis aufgefuhrt, in dem die The-

men aktiviert bzw. deaktiviert werden konnen.
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Tables. Mit Tables besitzt ArcView GIS ein eigenes Datenbank-Modul. Hier
werden die den in den Views dargestellten Geoobjekten zugewiesenen Sachda-
ten in Form von Tabellen verwaltet. Auch kdnnen ASCII- und dBase-Dateien in
das Tables-Modul eingelesen und dann in einem View als sogenanntes Ereig-

nisthema dargestellt werden.

Layouts. Mit dem Layout-Modul kdnnen [analoge] Karten erstellt werden. Ne-
ben den in den Views zusammengestellten Geoobjekten kdnnen Mal3stabsleis-

ten, Legenden oder Diagramme hinzugefiigt werden.

Geoobjekte. Die Art der Geoobjekte und die mit diesen Objekten verknupften
Informationsschichten bilden im Moos-GIS die eigentliche Besonderheit gegen-
uber anderen ArcView GIS-Anwendungen. Die Geoobjekte im Moos-GIS wer-
den vor allem durch die in den Moos-Monitoring-Projekten 1990, 1995 und 2000
generierten Messnetzgeometrien gebildet. Diese sind mit den standortbeschrei-
benden Informationen sowie den Ergebnissen der chemischen Moos Analytik
verknUpft. Zusatzlich wurden sogenannten Metadaten an die Messnetzgeomet-
rien angebunden. Bei diesen Metadaten handelt es sich um Informationen Gber
Organisation und Durchfuhrung des Moos-Monitoring Programms, die in dem
FuE-Vorhaben 299 82 212 / 02 ,Konkretisierung des Umweltbeobach-
tungsprogrammes im Rahmen eines Stufenkonzeptes der Umweltbeobachtung
des Bundes und der Lander” aus den Abschlussberichten der Moos-Monitoring-
Vorhaben 1990 und 1995 extrahiert wurden (SCHRODER et. al. 2001). Neben
den punktuellen Messnetzgeometrien sind im Moos-GIS auch Rasterdaten, wie
die im Berichtsteil | dargestellten Ergebnisse der IDW-Flachenberechnungen in-

tegriert.

Ergebnisse. Das mit der GIS-Software ArcView GIS erstellte Moos-GIS ist eine
Ansammlung von je nach Anwendungsschwerpunkt generierten ArcView-
Projektdateien, die auf in speziellen Ordnern abgelegte Quelldaten zurtickgrei-

fen. Flachen- und Punktdaten sind jeweils mit kartografischen Informationen
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uber Flusse und Landergrenzen hinterlegt. Entsprechend den in den

Berichtsteilen | bis Il beschriebenen Inhalten wurden dreizehn Projektdateien

mit folgenden Inhalten angelegt:

o Messnetzgeometrien inkl. Attribut®- und Metadaten der Moos-Monitoring-
Vorhaben von 1990, 1995 und 2000 (Messnetziibersichten.apr),

o Kilassifizierte Punktkarten der Messwerte der Moos-Monitoring-Vorhaben
von 1990, 1995 und 2000 (AnhangA.1.apr, AnhangA.2.apr, AnhangA.3.apr),

e Standortbezogene Entwicklung der Metallbelastung in Moosen zwischen
1990 und 2000 (AnhangA.4.apr) bzw. 1995 und 2000 (AnhangA.5.apr),

e Ergebnisse der geostatistischen Analysen fur das Moos-Monitoring 2000
(AnhangA.7.1, AnhangA.7.2, Anhang A.8) sowie

e Ergebnisse der IDW-Berechnungen fur das Moos-Monitoring 1990, 1995
und 2000 (IDW _1990.apr, IDW _1995.apr, IDW_2000.apr).

Aus dem FuE-Vorhabens 299 82 212 / 02 (SCHROEDER et. al. 2001) wurden
weiterhin die Ergebnisse von Kriging- und Cluster-Berechnungen fur das Moos-

Monitoring 1990 in einem ArcView-Projekt abgelegt (Ergebnisse_UB.apr).

Die vorgestellten Projektdateien sind einschliel3lich der Quelldateien dem vor-

liegenden Abschlussbericht in Form einer CD beigefugt.

6 Zusammenfassung und Ausblick

In dem FuE-Vorhaben 200 64 218 ,Moos-Monitoring 2000“ wurde der in aus-
gewahlten Moosarten akkumulierte Eintrag von 20 Metall- und Schwermetall-
elementen deutschlandweit methodenharmonisiert, qualitatskontrolliert erfasst.
Das Vorhaben knupft inhaltlich und methodisch an zwei bereits 1990 und 1995

® Bei den Attributinformationen handelt es sich sowohl um die standortbeschreibenden Informa-
tionen aus der UBA-Moos-Datenbank als auch um die Ergebnisse der chemischen Moos-
Analytik.
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in Deutschland durchgeflihrte Moos-Monitoringprogramme an und ist eingebet-
tet in das europaweite EMEP/ECE Projekt "Atmospheric Heavy Metal Depositi-
on in Europe - estimations based on moss analysis". Das Moos-Monitoring
2000 wurde wie 1990 und 1995 in Zusammenarbeit von Bund und Landern
durchgefuhrt. Der Bund-/Landerarbeitskreis ,Bioindikation/Wirkungsermittlung*
hat das Vorhaben fachlich begleitet.

Zusammenfassung. Die Ergebnisse des Vorhabens werden in drei Berichtstei-
len vorgelegt. In dem Berichtsteil | werden die Ergebnisse des Moos-
Monitorings 2000 nach dem Vorbild der Abschlussberichte der Moos-Monitoring
Vorhaben 1990 und 1995 statistisch ausgewertet sowie textlich und kartogra-
fisch dargestellt (SCHRODER et al. 2002 a). In Berichtsteil Il werden auf
Wunsch der Lander die Ergebnisse des Moos-Monitoring 2000 moosartenspezi-
fisch ausgewertet sowie ein Schwermetallindex entwickelt (SCHRODER et all.
2002 b). Der hier vorliegende Berichtsteil Ill widmet sich ausschlieRlich Optimie-
rungsfragen des Moos-Monitoring. Es wurden vier Optimierungsziele ausgear-
beiten:

e Optimierung der Moosprobenentnahme (- Kapitel 2),

e Optimierung der Datenbankstruktur (= Kapitel 3),

e geostatistische Analyse der Elementkonzentrationen von Al, As, Cd, Cr, Cu,
Fe, Hg, Ni, Pb, Sb, Ti, V und Zn im Moos-Monitoring 2000 (- Kapitel 4) so-
wie

¢ Integration von messstandortbeschreibenden Angaben, Messdaten sowie
daraus statistisch abgeleiteter Flachendaten in einem Moos-GIS (Geografi-

sches Informationssystem (= Kapitel 5).

Ausgehend von den Erfahrungen der Moos-Monitoring-Projekte 1990, 1995 und
2000 wurden von den Probenentnehmern der Lander kritische Anmerkungen
zur Durchfuhrung des Moos-Monitorings allgemein und speziell zur Probenent-
nahmerichtlinie gemacht (= Kapitel 2, Anhang C.2, C.3). Deshalb wird in dem

vorliegenden Berichtsteil Il ein Entwurf einer prazisierten Probenentnahmericht-
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linie vorgestellt. Diese modifizierte Richtlinie umfasst Vorschriften fur die Durch-
fuhrung der Probenentnahme am Standort und fur die Dokumentation der Pro-
benentnahmebedingungen und Standortkriterien, welche fur die Messdatenqua-

litdt und -auswertung wichtig sind.

Durch die Uberarbeitung der Datenbankstruktur im Moos-Monitoring konnte
weiterhin eine Vereinheitlichung und Vereinfachung der Art der Datenhaltung
erzielt werden. Eine Zusammenfuhrung und automatisierte Auswertung der Er-
gebnisse der chemischen Moos-Analytik und der Standortbeschreibungen aller
drei Moos-Monitoringphasen ist daher in Zukunft moglich. Die Uberarbeitete Da-
tenbankstruktur bildet weiterhin die Basis fur die Integration der Moos-
Monitoring-Daten in andere Datenbanksysteme, wie z.B. das in dem vorliegen-
den Bericht vorgestellte Internet- und GIS-gestltzte Umweltmonitoring-System
(IGUS).

Im Kapitel 4 werden geostatistische Methoden angewendet, um optimierte Fla-
chenschatzungen fur die Elementkonzentrationen von Al, As, Cd, Cr, Cu, Fe,
Hg, Ni, Pb, Sb, Ti, V und Zn abzuleiten. Die Ergebnisse werden mit Hilfe aus-
gewahlter Schatzguteparameter beschrieben. Dies entspricht dem ersten
Schritt der vom Forschungsnehmer urspringlich vorgesehenen Messnetzopti-
mierung, bei der geostatistische Verfahren mit multivariaten Cluster- und Nach-
barschaftsanalysen kombiniert werden. In dem ersten, dem geostatistischen
Schritt der Messnetzoptimierung werden 263 Standorte identifiziert, denen im
Moos-Monitoring 2005 erhdhte Aufmerksamkeit bei der Beprobung zukommen
sollte. Die dort gemessenen Metallgehalte sind auffallig: Sie rangieren aul3er-
halb des 1.5-Fachen des Interquartilabstands vom 25. bzw. 75. Quartil der
Schatzfehlerverteilungen. Diese so bestimmten auffalligen Standorte wurden
mit Hilfe der standortbeschreibenden Datensatze der UBA-Moos-Datenbank im
Moos-GIS im Hinblick auf Standortfaktoren ausgewertet welche die Messwerte
beeinflussen kénnen:

e Abstande zu Autobahnen (= Anhang A.8.2),
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e Abstande zu Industrieanlagen (= Anhang A.8.3),
e Abstande zu Landstraen (= Anhang A.8.4),
e Abstande zu Wohnsiedlungen (= Anhang A.8.5) sowie

e entnommene Moosarten (= Anhang A.8.6).

Die kartografische Aufarbeitung samtlicher in den Berichten | bis Il vorgestell-
ten Ergebnissen im Moos-GIS bietet eine Grundlage flr weitere raumliche Ver-
knupfungen mit anderen Umweltbeobachtungsprogrammen. Das Moos-GIS be-
inhaltet insgesamt dreizehn ArcView Projektdateien und liegt dem Abschlussbe-
richt als CD bei.

Ausblick. Aufgrund der im Moos-Monitoring 2000 nachtraglich geforderten
moosartenspezifischen Auswertungen konnten nicht alle geplanten Arbeiten
durchgefuhrt werden. Diese sollten das bisherige Moos-Monitoring methodisch
weiterentwickeln:

e weiterfuhrende Optimierungssvorschlage fur die Messnetzgestaltung eines
Moos-Monitorings 2005 (- Kapitel 4),

o statistische Beschreibung der Entwicklung der Metallbelastung in Deutsch-
land zwischen 1990 und 2000,

e ausfuhrlicher statistischer Abgleich der Messergebnisse des Moos-
Monitorings 2000 mit den messstandortbeschreibenden Angaben der UBA-
Moosdatenbank,

e Ermittlung von Belastungsfaktoren und Immissionsprofilen mit multivariat-
statistischen Verfahren und kriteriengeleiteten Ansatzen,

o statistischer Abgleich der Elementgehalte mit Ergebnissen anderer

Umweltbeobachtungsprogramme.

Diese Weiterentwicklungen des Moos-Monitoring sollten rechtzeitig vor der fur
2005 geplanten Messkampagne begonnen und abgeschlossen werden. Nur so
kann sichergestellt werden, dass die Effizienz des in seiner raumlichen Dichte

einmaligen und in seinem Methodenharmonisierungsgrad vorbildlichen Mess-
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netz weiter gesteigert und entsprechend den Anforderungen des §12
BNatSchNeuregG mit Daten anderer Umweltbeobachtungsprogramme gestei-

gert werden kann.



